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气态煤油超声速燃烧简化化学反应模型


樊孝峰，王江峰，赵法明，杨天鹏
（南京航空航天大学 航空宇航学院，江苏 南京　２１００１６）

摘　要：为探究超燃冲压发动机燃烧室中煤油燃料燃烧的化学动力学过程，综合采用敏感性分析方法与
路径分析方法，针对ＲＰ－３航空煤油三组分替代燃料的详细反应模型进行简化，建立一种适用于超声速燃烧
流场数值模拟的新型２６组分８９反应简化燃烧反应模型。采用该简化燃烧模型对ＲＰ－３航空煤油替代燃料
的点火、燃烧特性进行数值模拟，并与详细反应模型结果和试验数据进行对比校验。此外，将该简化燃烧模

型与超声速燃烧流场计算方法相结合，数值分析了典型超燃冲压发动机燃烧室流场内化学动力学特性。研

究结果表明：新型简化燃烧反应模型在不影响数值模拟精度的前提下，有效减少了反应组分与反应方程个

数，提高了超声速复杂燃烧流场的数值模拟效率，并且能够准确获得烯烃、炔烃等重要中间燃烧产物以及小

分子活性基团的空间分布规律，给出更全面的流场信息。
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　　为准确模拟超燃冲压发动机燃烧室内的燃料
燃烧细节，有必要对燃料燃烧的化学反应机理进

行深入研究。航空煤油作为目前广泛使用的碳氢

燃料，由一系列碳氢化合物组成，国内外学者在研

究过程中通常采用单一组分或多组分混合物作为

航空煤油的替代燃料，并提出了与之相对应的详

细化学反应机理［１－４］。详细机理通常包含成百上

千个组分与化学反应以保证其在各个工况下均能

准确反映燃料燃烧过程中的动力学特性。但是，

从计算效率的角度考虑，这些庞大的反应机理很

难直接应用于实际超燃冲压发动机燃烧室内的计

算流体力学（ＣｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌＦｌｕｉｄＤｙｎａｍｉｃｓ，ＣＦＤ）
数值模拟中。

近年来，许多国内外学者对碳氢燃料详细化

学反应机理的简化进行了深入的研究。Ｖｉｏｌｉ
等［５］采用６组分混合物（１０％异辛烷、１５％甲基
环己烷、１５％间二甲苯、３０％正十二烷、５％四氢
萘、２０％正十四烷）作为航空煤油 ＪＰ－８替代物，
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研究了该替代燃料在无烟逆流扩散火焰中的燃烧

特性，并采用反应路径分析方法对其详细机理进行

了简化。Ｎｉｅｍｅｙｅｒ等［６］采用直接关系图法对由

９４０组分３８７８反应构成的正庚烷详细机理进行了
简化，得到包含１０８组分４０６反应的简化机理，并
在较宽的压力、温度和化学当量比范围内对比了两

种反应机理预测得到的正庚烷点火延迟时间，二者

得到了相吻合的结果。Ｃｈａｎｇ等［７］通过机理解耦

方法得到了包含４０组分１４１反应的正癸烷简化机
理，研究了不同工况下（包括点火延迟时间和层流

火焰速度在内）的正癸烷点火及燃烧特性。曾文

等［８－９］针对国产ＲＰ－３航空煤油提出了一种由正
癸烷、甲苯与丙基环己烷三种组分组成的替代燃

料，建立了由１５０组分５９１基元反应构成的详细反
应机理，并采用敏感性分析方法，对详细机理进行

了简化，最终形成的简化化学反应机理包含８８组
分２８１反应。钟北京等［１０］采用基于特征值分析的

计算奇异摄动法，针对由１１８组分５２７反应构成的
正癸烷详细反应机理进行简化，得到了一个含３８
组分３４反应的总包反应机理。

徐佳琪等［３］在对 ＲＰ－３航空煤油的成分分
析的基础上提出以 ７３％正十二烷（Ｃ１２Ｈ２６）、
１４７％１，３，５－三甲基环己烷（Ｃ９Ｈ１８）、１２３％正
丙基苯（Ｃ９Ｈ１２）三组分混合物作为其替代燃料，
建立了一种包含２２３７组分７９５９基元反应的详细
化学反应机理，模拟了燃料在激波管中的点火延

迟并与试验结果进行了对比验证。本文基于上述

详细机理，综合采用敏感性分析方法和路径分析

方法对其进行了合理简化。

１　详细反应机理的简化

实际超燃冲压发动机燃烧室工作静温范围为

１０００～２５００Ｋ，压力范围为 １～３个大气压
强［１１－１２］。考虑实际超燃冲压发动机的工作条件，

针对３组分ＲＰ－３替代燃料在当量比 为１０、
２０，初始温度为１０００～１５００Ｋ，压力为１个、２个
标准大气压条件下的点火延迟时间进行了数值模

拟，分析各个反应对稳态温度的敏感性。敏感性

系数能清晰地反映出燃料燃烧过程中关键反应步

对燃料点火的促进或抑制作用，总结各工况下的

温度敏感性系数，将１作为敏感性系数的阈值，删
除不重要的基元反应。同时，为保证反应模型中

包含燃料燃烧的主要燃烧产物，分析了反应达到

稳态时各组分的摩尔分数，忽略摩尔分数小于

００１％的组分及其相关的基元反应。简化后得到
的反应模型由７８组分和２２６反应构成。

为进一步简化上述反应模型，在当量比为

１０，初始温度分别为１１００Ｋ、１５００Ｋ，压力为１个
标准大气压的条件下，对直链烃、环烷烃以及芳香

烃的燃烧过程进行模拟，采用反应路径分析方法

筛选出燃烧过程中的主要反应路径。

替代燃料中的正十二烷为典型的直链烃。

图１给出了正十二烷燃烧反应路径，通过数值描
述了各反应路径在正十二烷分解过程中所占比

重，为方便比较，取正十二烷消耗率达到２０％时
所得模拟结果，其中初始温度１５００Ｋ所得结果用
粗体表示。从图中可以看出：①长链分子的反应
路径很多，以烷烃分子中 Ｃ—Ｈ单键断裂生成的
烃基为主，少量烷烃 Ｃ—Ｃ单键断裂后生成或大
或小的烃基；②随温度的升高，Ｃ—Ｃ单键断裂所
得到的生成物所占比重逐渐增大。因此，可将烷

烃分子的分解概括为以下两条路径：①烷烃分子
与各自由基发生脱氢反应生成烃基，烃基在高温

条件下发生β－分解反应，这也是正十二烷分解
的主要反应路径；②高温条件下，烷烃分子中Ｃ—
Ｃ单键断裂生成大小不一的烃基，烃基在高温条
件下发生β－分解反应，生成更小分子的烃基与
烯烃。结合上述两条直链烃主要的分解反应路

径，可以得到正十二烷热裂解反应，如表１所示。

图１　正十二烷反应路径分析
Ｆｉｇ．１　Ｒｅａｃｔｉｏｎｐａｔｈａｎａｌｙｓｉｓｆｏｒｎｄｏｄｅｃａｎｅ

表１　正十二烷热裂解反应
Ｔａｂ．１　Ｒｅａｃｔｉｏｎｓｏｆｎｄｏｄｅｃａｎｅｐｙｒｏｌｙｓｉｓ

序号 化学反应表达式

１ Ｃ１２Ｈ２６ ＋Ｈ Ｃ１２Ｈ２５＋Ｈ２
２ Ｃ１２Ｈ２６ ＋Ｏ Ｃ１２Ｈ２５＋ＯＨ

３ Ｃ１２Ｈ２６ ＋ＯＨ Ｃ１２Ｈ２５＋Ｈ２Ｏ

４ Ｃ１２Ｈ ２６ ６Ｃ２Ｈ４＋２Ｈ

５ Ｃ１２Ｈ ２６ ５Ｃ２Ｈ４＋２ＣＨ３
６ Ｃ１２Ｈ ２５ ６Ｃ２Ｈ４＋Ｈ

７ Ｃ１２Ｈ２５ ＋Ｈ ５Ｃ２Ｈ４＋２ＣＨ３
８ Ｃ１２Ｈ２５＋Ｏ ２ ６Ｃ２Ｈ４＋ＨＯ２
９ Ｃ１２Ｈ２５ ＋ＣＯ ６Ｃ２Ｈ４＋ＣＨＯ

·９４·
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　　图２给出了丙基苯分解反应路径，为方便比
较，取丙基苯消耗率达到２０％时所得模拟结果。
从图中可以看出：①取代基部分的反应与直链烷
烃类似：１１００Ｋ时，分解反应以丙基苯脱氢反应
为主，生成的苯丙基进而发生 β－分解生成苯甲
基或苯乙烯；１５００Ｋ时，取代基部分更容易发生
β－分解，生成乙烯与苯甲基。②丙基苯分解过
程虽然有多条反应路径，但最重要的中间产物为

苯基。综合上述分析，本文将丙基苯的分解概括

为以下两条路径：①丙基苯取代基上发生脱氢反
应与 β－分解生成苯甲基，然后取代基上 Ｃ—Ｃ
单键断裂生成苯基；②取代基上 Ｃ—Ｃ单键直接
断裂生成苯基。苯基可与各取代基反应，生成环

戊二烯和一氧化碳，通过重复“加氧—脱一氧化

碳”这一过程，环戊二烯逐渐裂解为乙炔、一氧化

碳等小分子物质［１３］。高温条件下，苯氧基、环戊

二烯等中间产物寿命较短［１４］，因此本文认为苯基

直接分解得到最终产物乙炔和一氧化碳。最终得

到正丙基苯热裂解反应，如表２所示。

图２　丙基苯反应路径分析
Ｆｉｇ．２　Ｒｅａｃｔｉｏｎｐａｔｈａｎａｌｙｓｉｓｆｏｒｎｐｒｏｐｙｌｂｅｎｚｅｎｅ

替代燃料采用１，３，５－三甲基环己烷来代替
航空煤油中所包含的环烷烃。图３给出了１，３，
５－三甲基环己烷分解反应路径，为方便比较，取
其消耗率达到２０％时所得模拟结果。从图中可

表２　丙基苯热裂解反应
Ｔａｂ．２　Ｒｅａｃｔｉｏｎｓｏｆｎｐｒｏｐｙｌｂｅｎｚｅｎｅｐｙｒｏｌｙｓｉｓ

序号 化学反应表达式

１ Ｃ９Ｈ１２ ＋Ｈ Ｃ７Ｈ７＋２ＣＨ３

２ Ｃ９Ｈ１２＋Ｏ ２ Ｃ７Ｈ７＋Ｃ２Ｈ４＋ＨＯ２

３ Ｃ９Ｈ１２ ＋ＣＯ Ｃ７Ｈ７＋Ｃ２Ｈ４＋ＣＨＯ

４ Ｃ９Ｈ １２ Ｃ６Ｈ５＋Ｃ２Ｈ４＋ＣＨ３

５ Ｃ７Ｈ７ ＋Ｏ ２Ｃ２Ｈ２＋Ｃ２Ｈ３＋ＣＯ

６ Ｃ７Ｈ７ ＋Ｏ Ｃ６Ｈ５＋ＨＣＨＯ

７ Ｃ６Ｈ５ 幑幐＋２Ｏ Ｃ２Ｈ２＋Ｃ２Ｈ３＋２ＣＯ

图３　１，３，５－三甲基环己烷反应路径分析
Ｆｉｇ．３　Ｒｅａｃｔｉｏｎｐａｔｈａｎａｌｙｓｉｓｆｏｒ
１，３，５－ｔｒｉｍｅｔｈｙｌｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅ

以看出：对于多取代基环烷烃，甲基与环烷环连接

的碳原子相连的Ｃ—Ｃ单键与 Ｃ—Ｈ单键容易断
裂发生开环和脱氢反应，这是其键能较小的缘

故［１５］；开环后的反应与直链烷烃类似，即在高温

条件下发生β－分解，最终生成小分子的烯烃与
烃基［１６］。综合以上反应路径分析，在忽略分解过

程中产生的各种异构体的合理假设下，可以认为

环烷烃脱氢开环后形成的烃基与烯烃在高温条件

下迅速发生β－分解反应，生成更小分子的烃基
与烯烃。最终得到１，３，５－三甲基环己烷热裂解
反应，如表３所示。

合并上述正十二烷、正丙基苯、１，３，５－三甲
基环己烷简化反应模型，并在此基础上添加 Ｈ２、
ＣＯ、Ｃ２Ｈ２、Ｃ２Ｈ４氧化过程中所包含的基元反应，
最终得到ＲＰ－３航空煤油燃烧过程的简化反应
模型，共包含２６组分８９反应。

·０５·
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表３　１，３，５－三甲基环己烷热裂解主要反应
Ｔａｂ．３　Ｒｅａｃｔｉｏｎｓｏｆ１，３，５－ｔｒｉｍｅｔｈｙｌｃｙｃｌｏｈｅｘａｎｅｐｙｒｏｌｙｓｉｓ

序号 化学反应表达式

１ Ｃ９Ｈ１８＋Ｏ ２ Ｃ９Ｈ１７＋ＨＯ２

２ Ｃ９Ｈ１８ ＋Ｈ Ｃ９Ｈ１７＋Ｈ２

３ Ｃ９Ｈ１８ ＋Ｏ Ｃ９Ｈ１７＋ＯＨ

４ Ｃ９Ｈ１８ ＋ＯＨ Ｃ９Ｈ１７＋Ｈ２Ｏ

５ Ｃ９Ｈ１７ ＋Ｈ ３Ｃ２Ｈ４＋Ｃ２Ｈ３＋ＣＨ３

６ Ｃ９Ｈ１７ ＋２Ｈ ２Ｃ２Ｈ４＋Ｃ２Ｈ２＋３ＣＨ３

２　简化模型的修正

针对替代燃料在初始压力为２个标准大气压，
当量比１０时，初始温度分别为１１００Ｋ、１２００Ｋ、
１３００Ｋ、１４００Ｋ条件下的稳态温度进行了敏感性
分析。图４给出了简化模型中１４个敏感性系数
绝对值较大的反应，其中敏感性系数为正代表该

反应促进点火，系数为负则抑制点火。由敏感性

分析结果可知，在整个温度范围内，对稳态温度影

响较大的基元反应通常伴随着 ＯＨ、ＣＨ、ＣＨ３、
ＣＨ２、ＨＯ２、Ｈ２Ｏ２等自由基的生成与消耗。此外，
总包反应的引入使得简化模型忽略了部分组分和

基元反应，因此模型的修正主要针对总包反应进

行。以Ｃ９Ｈ１７ ＋Ｈ ３Ｃ２Ｈ４＋Ｃ２Ｈ３＋ＣＨ３为例，
其不同初始温度下的温度敏感性系数有很大的差

异。初始温度为１１００Ｋ时，大分子碳氢化合物的
裂解反应体现出了较大的温度敏感性系数，随着

温度的增加，其敏感性系数迅速减小，当温度高于

１４００Ｋ时基本可以忽略不计。为增强模型在
１１００Ｋ时对点火延迟时间的预测，可增大该总包
反应的反应速率系数，同时不影响对１４００Ｋ的预
测结果。本文依据温度敏感性系数大小与正负，

对简化模型中总包反应的反应速率系数相应增加

或减小一定倍数，以修正点火延迟时间的预测值，

通过逐一多次修正化学反应速率系数，使得在超

燃冲压燃烧室的工况范围内，简化模型可以准确

预测燃料的点火延迟时间。反应速率系数ｋ表达
式为：

ｋ＝ＡＴｎｅ－Ｅ／（ＲＴ）

式中：Ａ，ｎ，Ｅ为常数；Ｒ为通用气体常数。替代燃
料高温裂解主要反应以及修正后的反应速率系数

如表４所示。

图４　不同初始温度下主要反应的温度敏感性系数
Ｆｉｇ．４　Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙａｎａｌｙｓｉｓｏｆｍａｉｎｒｅａｃｔｉｏｎｓａｔ

ｆｏｕｒｄｉｆｆｅｒｅｎｔｉｎｉｔｉａｌｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｓ
表４　修正后主要反应速率系数

Ｔａｂ．４　Ｍｏｄｉｆｉｅｄｋｉｎｅｔｉｃｐａｒａｍｅｔｅｒｓｏｆｍａｊｏｒｒｅａｃｔｉｏｎｓ

序号 化学反应表达式 Ａ／（ｃｍ３·ｍｏｌ－１·ｓ－１） ｎ Ｅ／（Ｊ·ｍｏｌ－１）

１ Ｃ１２Ｈ ２６ ５Ｃ２Ｈ４＋２ＣＨ３ ８．３０Ｅ＋２２ －１．６ ８８２７０．０

２ Ｃ１２Ｈ２５ ＋Ｈ ５Ｃ２Ｈ４＋２ＣＨ３ ８．２０Ｅ＋１５ ０．０ ２８５９０．０

３ Ｃ１２Ｈ２５＋Ｏ ２ ６Ｃ２Ｈ４＋ＨＯ２ ２．００Ｅ＋１４ ０．０ ２７０００．０

４ Ｃ１２Ｈ２５ ＋ＣＯ ６Ｃ２Ｈ４＋ＣＨＯ ４．００Ｅ＋０６ ０．０ １８００．０

５ Ｃ９Ｈ １２ Ｃ６Ｈ５＋Ｃ２Ｈ４＋ＣＨ３ ３．１７Ｅ＋１７ ０．０ ７００００．０

６ Ｃ９Ｈ１２ ＋Ｈ Ｃ７Ｈ７＋２ＣＨ３ ４．００Ｅ＋１６ ０．０ ７３５００．０

７ Ｃ９Ｈ１２＋Ｏ ２ Ｃ７Ｈ７＋Ｃ２Ｈ４＋ＨＯ２ ５．３０Ｅ＋２０ －２．０ ７８５００．０

８ Ｃ９Ｈ１２ ＋ＣＯ Ｃ７Ｈ７＋Ｃ２Ｈ４＋ＣＨＯ ５．１０Ｅ＋２０ ０．０ ７３５００．０

９ Ｃ７Ｈ７ ＋Ｏ ２Ｃ２Ｈ２＋Ｃ２Ｈ３＋ＣＯ ６．０３Ｅ＋１７ ０．０ ７００００．０

１０ Ｃ７Ｈ７ ＋Ｏ Ｃ６Ｈ５＋ＨＣＨＯ １．００Ｅ＋１３ ０．０ ０．０

１１ Ｃ６Ｈ５ 幑幐＋２Ｏ Ｃ２Ｈ２＋Ｃ２Ｈ３＋２ＣＯ ５．００Ｅ＋１５ ２．０ １０００．０

１２ Ｃ９Ｈ１７ ＋Ｈ ３Ｃ２Ｈ４＋Ｃ２Ｈ３＋ＣＨ３ ２．５１Ｅ＋０６ ２．０ ３０００．０

１３ Ｃ９Ｈ１７ ＋２Ｈ ２Ｃ２Ｈ４＋Ｃ２Ｈ２＋３ＣＨ３ ３．５１Ｅ＋１３ ０．０ ３００００．０

·１５·
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３　简化模型的验证

３．１　点火特性验证

为验证简化反应模型对点火延迟时间的描述

是否准确，分别采用２２３７组分７９５９反应详细化
学反应机理与本文提出的２６组分８９反应简化化
学反应模型模拟了温度范围为１１００～１５００Ｋ，压
力为２个、４个标准大气压，化学当量比为 １０、
２０条件下 ＲＰ－３航空煤油燃烧的点火延迟时
间。图５给出了不同压力Ｐ（单位为标准大气压）
与当量比条件下两种模型模拟得到的替代燃
料点火延迟时间，并与相应工况下的试验数据进

行了对比［１７］。图 ５（ａ）给出了 ２个标准大气压
下，当量比１．０时点火延迟时间τｉｇｎ随温度Ｔ的变
化，由图中可知，点火延迟时间随温度的增加而减

小；对比图５（ａ）与图５（ｂ）可知，在同一压力下，
随着当量比的增加，点火延迟时间增大，这是由于

在当量比为２０的富油状态下，部分燃料无法完
全燃烧，热量释放速度减缓，说明简化反应模型准

确模拟了燃料在相对缺氧的条件下发生裂解生成

烯、炔等不饱和基团这一过程；对比图 ５（ａ）和

（ａ）Ｐ＝２，＝１．０

（ｂ）Ｐ＝２，＝２．０

（ｃ）Ｐ＝４，＝１．０

图５　不同工况下ＲＰ－３航空煤油
替代燃料的点火延迟时间

Ｆｉｇ．５　Ｉｇｎｉｔｉｏｎｄｅｌａｙｓｏｆｓｕｒｒｏｇａｔｅｆｕｅｌｆｏｒ
ＲＰ－３ａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ

图５（ｃ）可知，在当量比为１．０的条件下，随着压
力的增加，点火延迟时间减小。与试验数据的对

比结果表明，在各个工况下采用简化反应模型计

算得到的替代燃料点火延迟时间与试验数据误差

基本小于１０％，故认为在当量比１０～２０、压力
２～４个标准大气压的范围内，２６组分８９反应模
型可以很好地模拟 ＲＰ－３航空煤油的点火延迟
时间。

图６　不同工况下ＲＰ－３航空煤油
替代燃料的层流火焰速度

Ｆｉｇ．６　Ｌａｍｉｎａｒｆｌａｍｅｓｐｅｅｄｏｆｓｕｒｒｏｇａｔｅｆｕｅｌｆｏｒ
ＲＰ－３ａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｃｏｎｄｉｔｉｏｎｓ

３．２　燃烧特性验证

为验证简化反应模型的燃烧特性，在温度

３９０Ｋ、压力为０１～０５ＭＰａ、当量比为０８～１５
的条件下，模拟了ＲＰ－３航空煤油的层流火焰速
度ｕ，并与相应工况下的试验数据进行了对比分
析［９］，如图６所示。由图６可知层流火焰速度随
压力的增加而降低。此外，同一压力下，随当量比

·２５·
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增加，层流火焰速度有先增大后减小的趋势，其速

度最大值出现在当量比１１～１３之间。与试验
数据的对比结果表明，在各个工况下采用简化反

应模型计算所得的层流火焰速度与试验数据相比

误差均小于１０％，可以认为在当量比０８～１５、
压力０１～０５ＭＰａ范围内，本文分析得到的２６
组分８９反应模型可以准确模拟 ＲＰ－３航空煤油
的层流火焰速度特征。

图７给出了当量比为１０时，替代燃料中三
种燃烧反应物 Ｃ１２Ｈ２６，Ｃ９Ｈ１８，Ｃ９Ｈ１２摩尔分数随时
间的变化。详细机理预测结果中燃烧反应物的消

耗明显快于简化模型预测结果。这是由于简化模

型采用总包反应来概括各反应物分解过程，忽略

了部分中间反应，减少了反应物的反应路径，导致

反应物消耗速率降低。

（ａ）Ｃ１２Ｈ２６

（ｂ）Ｃ９Ｈ１８

（ｃ）Ｃ９Ｈ１２

图７　ＲＰ－３燃烧反应物对比
Ｆｉｇ．７　ＣｏｍｐａｒｉｓｏｎｓｏｆｒｅａｃｔａｎｔｓｉｎＲＰ－３ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ

图８给出了当量比０８～１４条件下，主要燃
烧产物以及稳态温度随当量比的变化规律。由

图８（ａ）可知，反应器中的稳态温度随当量比的增
大先增大后减小，并在１１～１２之间达到峰值。
采用简化反应模型模拟所得稳态温度与详细机理

模拟结果基本一致，误差最大不超过 ０３％。
图８（ｂ）比较了采用不同反应模型数值模拟得到
的主要燃烧产物ＣＯ，ＣＯ２，Ｈ２，Ｈ２Ｏ摩尔分数随当
量比的变化。对比图８（ａ）和图８（ｂ）可以看出，

在贫油条件下，燃料充足，燃烧反应随着氧化剂

Ｏ２的增加而更加剧烈，相应的稳态温度升高；而
在富油条件下，氧化剂不足，燃料无法完全燃烧，

反应生成的 Ｈ２累积下来，燃烧过程中释放的总
热量减小，相应的稳态温度降低。综合上述分析

结果，表明在所选当量比范围内，虽然两种机理在

预测燃烧反应物浓度随时间的变化上有一定差

异，但是燃烧稳态温度与燃烧产物浓度随当量比

的变化规律基本重合，说明经本文方法简化获得

的２６组分８９反应简化模型能在一定范围内代替
详细反应机理，反映替代燃料的稳态燃烧特性。

（ａ）稳态温度
（ａ）Ｓｔｅａｄｙｓｔａｔｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ

（ｂ）主要燃烧产物
（ｂ）Ｉｍｐｏｒｔａｎｔｐｒｏｄｕｃｔｓ

图８　燃烧产物以及稳态温度随当量比的变化规律
Ｆｉｇ．８　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｓｏｆｉｍｐｏｒｔａｎｔｐｒｏｄｕｃｔｓａｎｄ

ｓｔｅａｄｙｓｔａｔｅｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅａｔｄｉｆｆｅｒｅｎｔｅｑｕｉｖａｌｅｎｃｅｒａｔｉｏｓ

３．３　超燃冲压发动机燃烧室内化学动力学特性
分析

　　针对超燃冲压发动机单凹腔燃烧室建立了相
应的数值模型，进行了ＲＰ－３航空煤油燃烧流场
的数值模拟，并与试验结果进行了对比。三维燃

烧室尺寸与构型取自文献［１８］，如图９所示。计
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算网格在凹腔前缘、凹腔后缘、喷嘴以及壁面附近

进行了加密，为含 ５５７１７６单元的块结构网格。
计算区域包含整个试验段，燃烧室入口尺寸为

５４５ｍｍ×７５ｍｍ，其构型、凹腔分布位置、喷嘴规
格均与试验条件保持一致。数值计算中采用引导

氢气进行点火以保证燃料稳定点火燃烧，当燃料

燃烧可以维持火焰稳定循环时，关闭引导氢气。

气态煤油通过凹腔上游的喷嘴以声速注入燃烧

室，安装位置距凹腔前缘８ｍｍ，每排３个喷嘴，间
距１８ｍｍ。来流空气保持总温 １４３０Ｋ、总压
３６ＭＰａ、马赫数３４６，气态煤油保持静温７８０Ｋ，
当量比＝１０６。

图９　燃烧室构型
Ｆｉｇ．９　Ｃｏｍｂｕｓｔｏｒｍｏｄｅｌｃｏｎｆｉｇｕｒａｔｉｏｎ

本文数值模拟采用基于混合网格的有限体积

法，控制方程为含化学反应源项的多组元 Ｎａｖｉｅｒ
Ｓｔｏｋｅｓ方程，空间离散采用中心格式，湍流模型采
用Ｍｅｎｔｅｒ［１９］提出的两方程ＳＳＴｋ－ω模型以满足
超声速燃烧湍流流场计算的需求，具体方法详见

文献［２０－２２］，采用本文分析简化后的２６组分
８９反应 ＲＰ－３燃烧反应模型描述超燃冲压发动
机燃烧室内气态煤油燃烧过程。为提高计算效

率，在 ＰＣｓＣｌｕｓｔｅｒ集群上进行了分布式并行计
算。计算的硬件环境为１６个节点的集群并行运
算系统，每一节点的ＣＰＵ主频１６ＧＨｚ，流场收敛
共耗时３７６ｈ。

图１０分别给出了冷流与燃烧流场燃烧室内
部不同位置截面内的温度及声速线分布。从

图１０（ａ）中可以看出，在冷流流场中，燃料由喷嘴
注入主流，在射流与凹腔的共同作用下出现局部

的亚声速区，该区域具有相对较低的流速与较高

的温度，有利于燃料的掺混与燃烧。对比

图１０（ａ）与图１０（ｂ）可以发现，在燃烧流场中，燃
料喷流与燃料燃烧释热耦合作用使得流场中形成

了更大的亚声速区，燃料首先在凹腔上游的亚声

速区域内发生剧烈燃烧，产生的高温气体随流动

向凹腔以及燃烧室下游扩散，最终在整个燃烧室

内形成稳定燃烧区域。图１１给出了燃料燃烧过
程中羟基自由基（ＯＨ）质量分数在流场中的分
布。可以看出燃烧产物的分布与图１０（ｂ）中温度
分布类似：喷流燃烧火焰一部分通过边界层的亚

声速部分沿壁面向上游发展，一部分随主流向下

游流动。过程中，剧烈燃烧引起当地温度的急剧

上升，随之产生的高温气体沿主流向下游发展并

一直延伸到燃烧室出口，使得燃烧室内部 ＯＨ等
活性基团的浓度维持在较高水平，进一步加速燃

料的分解，当释热量达到动态平衡时，可以维持火

焰稳定燃烧。

（ａ）冷流
（ａ）Ｃｏｌｄｆｌｏｗ

（ｂ）反应流
（ｂ）Ｒｅａｃｔｉｎｇｆｌｏｗ

图１０　温度分布以及声速线
Ｆｉｇ．１０　Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｃｏｎｔｏｕｒｓｔｏｇｅｔｈｅｒｗｉｔｈｓｏｎｉｃｌｉｎｅ

图１１　羟基自由基分布
Ｆｉｇ．１１　Ｃｏｎｔｏｕｒｓｏｆｈｙｄｒｏｘｙｌｒａｄｉｃａｌ

图１２比较了冷流流场与燃烧流场在燃烧室
对称面上（ｙ＝００３７５ｍ处）３个位于凹腔附近不
同截面的温度分布。其中ｘ＝０９５ｍ燃料喷嘴附
近，喷流与主流的相互作用强烈，其温度分布表

明，流场温度在亚声速区域迅速升高，说明燃料燃

烧主要发生在亚声速区域。此外，由于燃料刚离

开喷嘴，燃料与空气之间的混合相对较差，喷流核

内燃料浓度较高，处于富油状态，燃烧强度较低，

而喷流与来流形成的交界面上空气浓度较高，处

于贫油状态，燃烧强度较高，从而使得温度呈现出

中心低、两侧高的分布形态。对比不同截面的温

度分布可以发现，随着流动向下游发展，燃料与空

气的混合增强，燃烧区域也逐渐由亚声速区域向

超声速区域推移，在 ｘ＝１５ｍ处，燃烧已经扩散
至整个超声速区域。

·４５·
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（ａ）ｘ＝０．９５ｍ

（ｂ）ｘ＝１．０２ｍ

（ｃ）ｘ＝１．５ｍ

图１２　沿燃烧室对称面温度分布
Ｆｉｇ．１２　Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓａｌｏｎｇｔｈｅｓｙｍｍｅｔｒｙｐｌａｎｅ

在碳氢燃料燃烧流场中，ＣＨ常用以判断反
应最初开始的时刻［２３］，Ｃ２Ｈ４是 β－分解反应的
重要产物［１３］。图１３给出了燃烧室对称面上不同
流向位置的上述两种燃烧重要中间产物的质量分

数分布。结果显示两种组分浓度分布存在较大差

（ａ）ＣＨ

（ｂ）Ｃ２Ｈ４

图１３　沿燃烧室对称面主要燃烧中间产物分布
Ｆｉｇ．１３　Ｉｎｔｅｒｍｅｄｉａｔｅｐｒｏｄｕｃｔｓｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓａｌｏｎｇ

ｔｈｅｓｙｍｍｅｔｒｙｐｌａｎｅ

异：ＣＨ主要位于燃烧反应剧烈的区域，与图 １０
中主流与喷流交界面位置相对应；Ｃ２Ｈ４在凹腔内
部（ｘ＝１０２ｍ处）浓度较高，这是由于部分燃料
通过凹腔剪切层的不稳定运动进入凹腔，局部流

场中氧化剂含量偏低，燃料燃烧不充分，反应以高

温条件下的β－分解反应为主。
图１４给出了采用两种不同的化学反应简化

模型预测得到的燃烧室侧壁面静压分布（图中 Ｐ
表示壁面静压，Ｐｒｅｆ表示来流压强）与试验数据的
对比：模型１是 Ｗａｎｇ［２４］提出的广泛使用的航空
煤油总包反应简化模型，采用 Ｃ１２Ｈ２４作为航空煤
油的平均分子式，用总包反应 Ｃ１２Ｈ２４＋Ｏ２→ＣＯ＋
Ｈ２概括煤油的高温分解过程，用１６个基元反应
描述ＣＯ与Ｈ２的氧化燃烧过程；模型２是本文提
出的简化化学反应模型。可以发现，燃烧室壁面

静压在 ｘ＝０４７ｍ位置开始显著上升，这是由于
喷流主流干扰与燃烧反应释热引起了壁面压力升

高，这部分升高的压力通过边界层的亚声速部分

向燃烧室上游传递。此外，由于喷嘴距离凹腔较

近，在燃料剧烈燃烧与喷流干扰的耦合作用下，产
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生了复杂的流动结构，因而在０９ｍ≤ｘ≤１１ｍ
区域内壁面静压存在剧烈的波动，峰值分别位于

燃料喷流和凹腔后缘附近。从图１４中可以看出，
采用新型简化模型的数值模拟结果与试验结果及

总包反应简化模型预测结果均吻合较好，表明新

型简化模型可以准确捕捉该工况下的剧烈的压力

变化，预测壁面静压。

图１４　沿燃烧室侧壁面中心线静压分布
Ｆｉｇ．１４　Ｓｔａｔｉｃｐｒｅｓｓｕｒｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓａｌｏｎｇ

ｔｈｅｓｉｄｅｗａｌｌｃｅｎｔｅｒｌｉｎｅ

图１５　 沿燃烧室对称面中心线温度分布
Ｆｉｇ．１５　Ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎｓａｌｏｎｇ

ｔｈｅｓｙｍｍｅｔｒｙｐｌａｎｅｃｅｎｔｅｒｌｉｎｅ

图１５比较了两种简化化学反应模型预测的
总温Ｔ０分布。相比于模型１，模型２预测了相对
较高的总温分布，说明模型２燃烧反应释放的热
量更多。差异产生的原因包含在以下两个方面：

①模型２采用由直链烃、环烷烃、芳香烃三类碳氢
化合物构成的替代燃料，与模型１相比更准确地
反映了航空煤油的物理化学特性。②模型１仅采
用总包反应Ｃ１２Ｈ２４＋Ｏ →２ ＣＯ＋Ｈ２概括煤油的
高温分解过程，喷嘴附近大量存在的 Ｈ２会在一
定程度上抑制模型１燃料的分解，使得整体燃烧
释热偏少，相应的温度偏低；模型２详细考虑了煤

油燃烧过程中可能存在的脱氢反应 ＲＨ＋（Ｈ，Ｏ，
ＯＨ →） Ｒ· ＋（Ｈ２，ＯＨ，Ｈ２Ｏ）与 β－分解反应
ＲＨ＋（Ｈ，Ｏ，ＯＨ →） Ｒ′·＋Ｃ２Ｈ４，在引导氢燃烧
产生的自由基作用下促进这些反应的进行，能量

释放过程更为完整，使得燃料的裂解程度更高，相

应的温度偏高。

４　结论

１）在高温高压条件下，大分子烷烃、环烷烃、
芳香烃的裂解过程可以忽略部分中间产物，概括

为烃基直接分解为乙烯和甲基，通过调整总包反

应速率系数模拟简化过程中忽略的中间产物对燃

料燃烧特性影响；

２）本文建立的简化反应模型可以很好地预
测在当量比１０～２０、压力２～４个标准大气压
范围内替代燃料的点火延迟时间以及当量比

０８～１５、压力０１～０５ＭＰａ范围内替代燃料的
层流火焰速度；

３）采用本文分析的简化反应模型得到的燃
料燃烧稳态温度、产物浓度与详细反应模型结果

吻合，表明该简化反应模型能准确反映替代燃料

的燃烧特性，可在较大参数范围内代替详细模型；

４）新型简化反应模型可以应用于超声速煤
油复杂燃烧流场的数值模拟，模拟结果与试验数

据相符较好；

５）在当前当量比条件下，活性基团（ＯＨ，ＣＨ
等）主要分布在喷流与主流的交界面上，反映出

燃烧室内部燃烧反应剧烈的区域，而凹腔内部由

于局部流场中氧化剂含量偏低，反应以高温条件

下的β－分解反应为主，流场中具有较高浓度的
烷基与烯烃。
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