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摘要!为了研究
EFDC

航空煤油的点火和燃烧特性!基于敏感性分析方法!对一种
EFDC

数值模拟替代燃料正葵烷

的化学反应机理"

B#

组分
C!!

步#进行简化!得到对平衡温度和组分浓度有重要影响的基元反应!建立一种该替

代燃料的
CB

组分
B#

步简化反应机理$利用
GHIJKA/!=%

中完全搅拌反应器对该简化机理进行研究与检验!

并在预混燃烧器中对该简化机理进行数值计算!与详细机理结果和试验数据进行比较$计算结果表明%在完全

搅拌反应器中采用
B#

步机理计算得到的平衡温度!反应物和主要生成物的摩尔分数与
C!!

步详细化学反应机

理计算结果整体变化趋势吻合较好&在预混燃烧器中采用
B#

步机理得到的进口反应物和出口生成物摩尔分数

与详细机理结果和试验数据稍有差异!但基本变化趋势基本一致$因此!文中获得的
B#

步简化机理能在较大范

围内反映正葵烷的燃烧性能!并且大大提高其计算效率$

关键词!敏感性分析&正葵烷&简化机理&完全搅拌反应器&预混燃烧器
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航空发动机燃烧室内液雾燃烧过程是一个同

时受控于湍流混合和化学动力学的湍流燃烧过程$

为了缩短发动机燃烧室的研制周期和研究费用$需

要深入了解燃烧室内气流流动(换热和燃烧等复杂

现象$以便对其进行优化设计'为此$非常有必要

对燃烧室内湍流液雾燃烧流场进行数值模拟$而这

需要精确模拟燃料燃烧中的化学动力学过程'然

而$由于航空煤油本身就是一个复杂的混合物$同

时燃烧中包含大量的中间产物的生成与消耗$因此

航空煤油与氧气的化学反应过程极其复杂'在目

前对航空发动机燃烧室航空煤油喷雾燃烧过程的

数值模拟中$由于计算机计算能力的限制$一般把

航空煤油用
T[3I/L

中自带的单组分
G

%#

H

#C

作

为其替代燃料$所采用的化学反应机理一般为单步

化学反应机理或者多步化学简化机理)

%

*

$虽然可以

对航空发动机燃烧室的温度场以及进出口温升等

进行一定程度的预测$但无法对燃料的点火过程以

及燃烧过程中各种重要中间生成物的产生和消耗

进行准确的预估$特别是判断火焰位置的
@H

以

及预估最高燃烧温度'因此$有必要对航空煤油化

学反应机理进行研究$从而为航空发动机燃烧室喷

雾燃烧数值仿真提供准确的化学反应动力学模型'

航空发动机使用的燃料主要是碳氢化合物$碳

氢元素组成许多分子结构不同的碳氢化合物混合

而成为汽油(煤油和柴油等碳氢燃料'航空煤油主

要包括烷烃(环烷(芬芳烃和多环芳烃等碳氢化合

物$其中烷烃中以正癸烷和正十二烷为主'其详细

的组分比较复杂$并且随着产地(加工工艺和生产

时间的不同而不同$目前尚无统一的分子式$从

G

%$=M

H

#$=M

到
G

%#

H

#C

'目前航空煤油标牌主要有

'579

(

'579D%

与
'FD&

$国外使用的主要为
'579

(

'579D%

或
'FD&

$而中国一般为
EFDC

'由于航空煤

油物理成份极其复杂$因此到目前尚无办法对航空

煤油的每种成份都进行精确的化学反应动力学分

析$并获得其总的详细化学反应机理'因此目前常

用的方法是$用一种单组分或多组分燃料作为航空

煤油的替代燃料$但必须要保证其物理和化学特性

与航空煤油基本类似$研究其替代燃料的详细化学

反应机理$经过实验验证后$最终将该机理应用于

实际航空煤油燃烧的数值预估'

近年来$很多国外学者对航空煤油替代燃料进

行了大量研究$并相继提出了各种单组分或多组分

的航空煤油替代燃料$由于替代燃料成份简单$从

而给出替代燃料的详细化学反应机理$并通过大量

的航空煤油燃烧实验数据来验证其替代燃料化学

反应机理的准确性$最终得到替代燃料的化学反应

机理'

[1+R675R7

等)

#

*提出的双组分替代燃料$是

由
&M\

#摩尔分数$以下同&的正葵烷和
%%\

的甲

苯或者乙苯组成$其详细化学反应机理总共包括

%>!

组分(

M!"

步基元反应$该反应机理经过
?()75

等)

C

*的层流预混燃烧实验数据的详细验证'

?((-5

8

等)

!

*提出的三组分替代燃料$是由
!#=B"\

的正 葵 烷(

CC=$#\

的
#

$

#

$

CD

三 甲 基 戊 烷 和

#!=C%\

的甲苯组成$其详细反应机理总共包含

%>MM

组分(

BBCC

步基元反应$该反应机理分别经

过了可变压力流动反应器在不同温度范围下的验

证$对冲火焰熄火应变率的验证和激波管(快速压

缩机中的点火延迟实验验证$证明了该机理的可靠

性'上述这些化学反应机理都很庞大复杂$无法应

用于实际航空发动机燃烧室喷油燃烧的数值预估$

因此选取合适的替代燃料并对其详细化学反应机

理进行相应简化是十分有必要的'

目前$对于化学反应详细机理进行简化$主要

有两种方法!敏感性分析)

>

*和+准稳态,假设)

B

*

'

+准稳态,假设法的优点在于容易推导(使用简单方

便%但其缺点也同样明显$即化学反应是否达到平

衡以及稳定状态的物质成分需要用人为经验来判

断$因此该方法只能应用于一定的物质组分和温度

范围内$并且人为因素所造成的误差会比较大'敏

感性分析的优点在于可以很直观地分析整体反应

过程微小变动对详细反应机理的物质组分(基元步

骤以及反应条件等的影响$得到所需参数的敏感性

参数$并根据敏感性参数对化学反应机理进行修改

和简化%其适用性比较广$人为误差小$因此被广泛

应用'

本文首先对航空煤油数值模拟的替代燃料进

行了总结与分析$综合比较后$选取正癸烷作为航

空煤油的单组分替代燃料$并参考
O1V,6

等)

"

*提出

的正葵烷详细化学反应机理$剔除低温下的反应和

苯的反应机理$同时参考文献)

&

$

M

*得到的详细机

理$随后采用敏感性分析和反应流分析方法$建立

了一套
EFDC

煤油替代燃料#正葵烷&详细化学反

应机理简化的方法$并得到正葵烷的化学反应简化

机理$在完全搅拌反应器#

F5*.5:7-

8

671**5R*5,:

D

7(*

$

FXE

&和预混燃烧器中对所得简化化学反应机

理进行模拟与验证$并与文献)

"

*中的预混燃烧器

所得实验数据进行对比'

?

!

航空煤油数值模拟替代燃料的选择

近年来$国内外学者对于航空煤油替代燃料已
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进行了大量研究$并提出了很多航空煤油的单组分

或多组分替代燃料模型$如表
%

所示'从表中可以

看出$文献)

M

*把正葵烷作为航空煤油的单组分替

代燃料$其余文献将正葵烷作为替代燃料的一种非

常重要的组分$并且其比重都很大%同时正葵烷无

论是物理特性还是化学特性都与航空煤油非常类

似%从计算成本考虑$该化学反应简化机理将来能

应用于实际燃烧室的数值预估$因此$其组分不能

太多'基于上述因素的综合考虑$本文选取正葵烷

作为航空煤油的单组分替代燃料'

表
?

!

航空煤油主要替代燃料

@+=A?

!

2'330

4

+5%1'%7103B%30.%,%

文献
煤油

型号

替代

燃料

反应

机理

)

&

*

EFDC

"M\+

D

R5:,+5

$

%C\7*1P57S

8

-

D

:

8

:-(S5Y,+5

%B\57S

8

-U5+]5+5

%$M

组分$

M!B

步

)

M

*

EFDC +

D

R5:,+5

C&&

组分$

###B

步

)

%$

*

'FD&

C#=B\+

D

R5:,+5

C!="\+

D

R(R5:,+5

%B="\7*1P57S

8

-

D

:

8

:-(S5Y,+5

%B\U)7

8

-U5+]5+5

M$

组分$

>"C

步

)

%%

*

'579

"#\+

D

R5:,+5

$

M=%\S5Y,+5

%&=#\U5+]5+5

"%

组分$

!%"

步

)

%#

*

'579

&M\+

D

R5:,+5

$

%%\7(-)5+5

&!

组分$

!!$

步

)

%C

*

'579D%

"M\+

D

R5:,+5

$

%$\+

D

W

*(

W8

-:

8

:-(S5Y,+5

$

%%\%

$

#

$

!D7*1P57S

8

-U5+]5+5

准全局

反应机理

)

%!

*

'579D%

+

D

R5:,+5

$

+

D

W

*(

W8

-U5+]5+5

$

+

D

W

*(

W8

-:

8

:-(S5Y,+5

%C!

组分$

%##$

步

)

%>

*

'579D%

"!\+

D

R5:,+5

$

%>\+

D

W

*(

W8

-U5+]5+5

$

%%\+

D

W

*(

W8

-:

8

:-(S5Y,+5

#$M

组分$

%B"C

步

)

%B

*

'579D%

&$\+

D

R5:,+5

$

#$\%

$

#

$

!D7*1P57S

8

-U5+]5+5

%%&

组分$

M%!

步

C

!

计算模型与简化方法

C=?

!

计算模型介绍

!!

数值模拟选定在
FXE

中进行'在
FXE

中$反

应气体以均匀速度进入搅拌器$在固定容积的反应

器内发生均匀化学反应$最终生成的产物从搅拌器

出口以匀速排出'

质量控制方程表示为

3

!

#

4

!

"

# &

#

4

5

#

"

#

6

7

$

!

#

7

%

$

#

$-$

8

#

%

&

!!

能量控制方程表示为

3

#

8

#

7

%

!

#

%

#

4

!

"

#

%

"

# &

#

9

:

7

$

!

#

7

%

$

#

$-$

8

#

#

&

式中!

8

表示反应气体中物质组分总数%

3

为气体

的质量流率%

!

#

为第
#

种组分的质量分数%

5

#

为
#

种组分的摩尔质量%

"

#

为第
#

种反应物的净摩尔生

成速率%

6

表示
FXE

反应器的容积%

%

#

指第
#

种反

应物的比焓%

:

指
FXE

搅拌器的散热速率%

!

"

#

和

%

"

#

分别是指进口第
#

种组分的质量分数和比焓'

C=C

!

敏感性分析

敏感性分析是常用的一种化学动力学分析方

法$通过观察模型中主要控制参数和对参数变化有

影响的反应过程$以此获得反应模型和整体过程的

重要数据和信息$达到对模型进行分析和简化的目

的'目前$敏感性分析主要应用于反应机理简化和

不确定性分析$通过研究系统对小扰动的影响$找

到对不同变量有相同预测效果的简化机理以及预

测不确定量对于计算结果可能造成的影响'目前$

主要是采用雅克比矩阵方法对详细机理进行敏感

性分析和简化$根据反应模型精度的要求$在整个

分析过程中找出对所有反应物敏感性系数低于设

定阀值的反应步$即为冗余反应'敏感性系数的一

般表达式为其一般表达式为
;

#

+

^

$

!

#

$

"

+

$表示参数
"

+

的微小变化所引起的变量
!

#

的变化#

"

+

为系统参

数向量$

!

#

为组分变量向量&$全部的系数
;

#

+

组成

了一个雅克比矩阵
#

$即敏感性系数矩阵'通过求

解矩阵
#

L

#

$得到矩阵的所有特征值$那些绝对值

相对较大的对应的特征向量中绝对值较大的分量

所对应的基元反应为重要反应$删除较小特征值绝

对值所对应的反应$从而得到简化反应机理'在机

理简化过程中$可以根据不同的实际情况设定不同

的临界值$特征值大于临界值的所对应的反应为重

要反应'敏感性分析正交表达式为

#

7

$

-+<

#

$

-+=

# &

+

7

=

+

<

#

$

<

#

$

=

# &

+

#

C

&

式中!

#

表示敏感性系数矩阵%

=

+

为第
+

步反应机

理的速率%

<

#

为第
#

种反应物的物质浓度%

$

<

#

$

=

+

表示

第
#

种反应物的产生或消耗速率对于第
+

步反应

机理速率系数的敏感度'从计算出的正交敏感性

系数$能够直观地看出组分
#

的浓度随着第
+

步反

应速率的变化而产生的变化'

实际上航空煤油的燃烧机理非常复杂$需要考

虑很多因素$但由于条件有限$本文主要对煤油稳

态燃烧温度和主要物质组分的摩尔分数进行研究$

并作为机理简化的依据'本文中$温度对各步反应

的敏感性分析是从文献)

"

*中正葵烷详细化学反应

机理出发$在闭式均相反应器中在当量比为
%=$

(压

%&>

第
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力为
>JF,

(初始温度为分别
%C$$

$

%!$$

$

%>$$

$

%B$$

$

%"$$K

条件下$对稳态温度值进行敏感性

分析'计算结果中$大部分基元反应敏感性系数远

小于
%

$不在一个数量级上$故基于选出对整个机

理进程具有重大影响的基元反应的原则$将
%

作为

本文敏感性系数的阀值$选取敏感性系数大于
%

的

基元反应$去掉不重要的基元反应'同时为了保证

简化后所得机理数值模拟计算的物质浓度变化的

正确性$分析各反应物摩尔浓度对于反应步的敏感

性也是很有必要的'该部分中$本文选取当量比

%=$

$温度
%>$$K

$压力
$=%JF,

作为初始参数$

在闭式均相反应器中进行计算'同上$通过计算结

果的分析$将
$=%

作为反应物浓度敏感性系数的阀

值$选取敏感性系数大于
$=%

的反应步'

C=$

!

反应流分析

虽然敏感性分析能快速地筛选出对反应进程

具有重大作用的基元反应步$但是其往往只能构建

简化骨架$不能构成完整的简化机理$故需采用反

应流分析法对其进行补充和完善'反应流分析方

法是根据各基元反应对组分生成速率的影响程度$

保留影响较大的基元反应$剔除影响小的基元反

应'本文反应流分析中$初始温度设定为
%>$$K

(

初始压力为
%$%=CVF,

(当量比为
%=$

$保留净生成

速率大于
%=$_%$

`>

P(-

"#

:P

C

.

6

&的基元反应步'

$

!

简化结果和分析

$=?

!

敏感性分析的结果

!!

图
%

为在初始温度为
%>$$K

(压力为
>$B=>VF,

时$

C!!

步详细化学反应机理)

"

*中
%$

个最重要基

元反应的温度敏感性系数随时间的变化图'从图

中可以看出敏感性系数随反应的进程而发生变化$

并且在化学反应剧烈的点火延迟时间附近$有较大

的数值%而在滞燃期或者反应完成之后$温度敏感

性系数趋于零'因此可以把温度敏感性系数达到

最大值的时间作为点火延迟时间'

图
#

为在不同的初始温度条件下$部分基元反

应在温度敏感性系数最强时间点上的值$它们分别

是敏感度绝对值前
%$

位的基元反应'从图
#

#

,

"

5

&中可以看出!不同温度下$温度敏感性系数前
%$

的基元反应相差不大$并且随着初始温度的升高$

温度敏感性系数变得越来越小$这是因为高温下大

部分基元反应都能达到所需的活化能$因此对温度

越来越不敏感'基元反应
Ha@

#

%

@Ha@

作为
@H

图
%

!

部分基元反应温度敏感性系数随时间的变化

T1

2

=%

!

L5P

W

5*,7)*565+6171417

8

:(5..1:15+7(.

W

,*71,-*5

D

,:71(+4,*1,71(+Q17S71P5

#&>
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图
#

!

不同温度下部分基元反应的温度敏感性系数

T1

2

=#

!

L5P

W

5*,7)*565+6171417

8

:(5..1:15+7(.

W

,*71,-*5

D

,:71(+6,7R1..5*5+775P

W

5*,7)*5

的主要生成反应$在各个初温下对温度敏感性一直

很高$并且随着初始温度的增加$其温度敏感性越

来越高$说明了
@H

是反应点火和燃烧进程的

标志'

图
C

给出了在初温
%>$$K

(压力
%$%=CVF,

(

当量比为
%

条件下$列出了与
@H

和
@

#

摩尔浓度

密切相关的一些基元反应'各个基元反应中
@H

和
@

#

浓度的敏感性系数和对温度的敏感性系数

的排序基本一致$因此重要物质组分的浓度和反应

温度都是燃烧进程的表征'从图
C

中可以看出$基

元反应
GH

C

aH@

#

%

GH

C

@a@H

对于反应过程

中的
GH

C

氧化起到了比较重要的作用$超氧酸主

要来源于
H

自由基被
@

#

的氧化$具有极强的氧化

性'图
!

给出了各基元反应对自由基
@H

生成和

消耗的贡献度'可以看出
Ha@

#

%

@Ha@

是最

重要的链分支反应$是
@H

来源的重要一部分$而

其消耗主要是和
G

%

DG

C

化合物反应生成
H

#

@

$同

时生成下一步的反应物$加速反应的进行'另外对

@H

敏感性系数高的反应贡献度也相对较高$保持

了一致性'

图
C

!

@H

和
@

#

对于部分反应的敏感性系数

T1

2

=C

!

@H,+R@

#

65+6171417

8

:(5..1:15+76(.

W

,*71,-*5

D

,:71(+6

图
!

!

各基元反应对
@H

的贡献度

T1

2

=!

!

G(+7*1U)71(+(.545*

8

*5,:71(+7(*,75(.@H

C&>
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$=C

!

简化机理

通过上述的敏感性分析和反应流分析$将
C!!

步

详细化学反应机理简化为
CB

组分
B#

步$从而建立了

正葵烷燃烧的简化化学反应机理$基元反应见表
#

'

表
C

!

正葵烷简化化学反应机理

@+=AC

!

2-/

D

7-1-%&(*%/-(+73%+(5-0,/%(*+,-./01,#&%(+,%

/@=

反应步
/@=

反应步
/@=

反应步

% /DG

%$

H

##

a@H^LDG

%$

H

#%

aH

#

@ ## G

#

H

B

a@H

%

G

#

H

>

aH

#

@ !C GH

#

@a@H^HG@aH

#

@

# /DG

%$

H

##

a@H^XDG

%$

H

#%

aH

#

@ #C G

#

H

B

aH

%

G

#

H

>

aH

#

!! GH

#

@aH^HG@aH

#

C /DG

%$

H

##

aH^LDG

%$

H

#

%aH

#

#! G

#

H

>

a@

#

%

G

#

H

!

aH@

#

!> FDGH

#

aG@

#

%

G@aGH

#

@

! /DG

%$

H

##

aH^XDG

%$

H

#

%aH

#

#> G

#

H

!

a@

%

GH

C

aHG@ !B FDGH

#

aG

#

H

!

%

G

C

H

B

> LDG

%$

H

#

%̂ FDG

B

H

%C

aFDG

!

H

&

#B G

#

H

!

a@H

%

G

#

H

C

aH

#

@ !" #GH

C

aJ^G

#

H

B

aJ

B XDG

%$

H

#

%̂ FDG

"

H

%>

aG

C

H

B

#" G

#

H

!

aH

%

G

#

H

C

aH

#

!& FDGH

#

aJ

%

LDGH

#

aJ

" FDG

"

H

%

>̂ FDG

!

H

M

aG

C

H

B

#& G

#

H

C

a@#

%

G

#

H

#

aH@

#

!M LDGH

#

a@

#

^G@

#

aH

#

& FDG

"

H

%

>̂ FDG

!

H

&

a/DG

C

H

"

#M G

#

H

C

a@#

%

GH

#

@aHG@ >$ LDGH

#

a@

#

^G@a@HaH

M FDG

"

H

%

>̂ FDG

>

H

%

$aG

#

H

>

C$ G

#

H

#

a@

%

HGG@aH >% LDGH

#

aGH

C

%

G

#

H

!

aH

%$ FDG

B

H

%

Ĉ FDG

!

H

M

aG

#

H

!

C% G

#

H

#

a@

%

LDGH

#

aG@ ># HG@a@H

%

G@aH

#

@

%% FDG

>

H

%

$̂ G

#

H

>

aG

C

H

>

C# HGG@a@

#

%

#G@a@H >C HG@aJ

%

G@aHaJ

%# FDG

!

H

M

%

G

#

H

>

aG

#

H

!

CC HGG@a@

#

%

HG@aG@

#

>! G@a@H

%

G@

#

aH

%C G

C

H

>

aGH

C

%

FDG

!

H

&

C! HGG@aH

%

FDGH

#

aG@ >> Ha@

#

%

@Ha@

%! G

C

H

&

aH

%

/DG

C

H

"

aH

#

C> GH

!

a@H

%

GH

C

aH

#

@ >B @aH

#

%

@HaH

%> G

#

H

>

aGH

C

%

G

C

H

&

CB GH

!

a@

%

GH

C

a@H >" @HaH

#

%

H

#

@aH

%B /DG

C

H

"

%

GH

C

aG

#

H

!

C" GH

!

aH

%

GH

C

aH

#

>& #@H

%

H

#

@a@

%" /DG

C

H

"

%

HaG

C

H

B

C& GH

C

@aJ^GH

#

@aHaJ >M Ha@

#

aJ

%

H@

#

aJ

%& G

C

H

B

a@H

%

G

C

H

>

aH

#

@ CM GH

C

aH@

#

%

GH

C

@a@H B$ H@

#

aH

%

#@H

%M G

C

H

>

aH^ G

C

H

!

aH

#

!$ GH

C

a@

%

GH

#

@aH B% H@

#

aH

%

H

#

a@

#

#$ G

C

H

!

a@H^G

C

H

C

aH

#

@ !% @HaGH

C

%

FDGH

#

aH

#

@ B# H@

#

aH

%

H

#

@a@

#% G

C

H

C

a@

%

G

#

H

#

aG@aH !# #GH

C

%

G

#

H

>

aH

E

!

简化机理的验证

图
>

"

&

为在完全搅拌反应器中以温度
%>$$K

(

压力
$=>JF,

(滞留时间
$=$B6

和绝热作为初始

条件对
B#

步简化机理和
C!!

步详细反应机理进行

数值计算所得到的部分结果图'

图
>

为在不同压力下反应器中燃烧温度随不

同当量比的关系图'从图中可以看出$在当量比相

同时$温度随着压力的升高而升高$但是在较小或

者较大当量比下压力对温度的影响逐渐变小%在同

一压力下$随着当量比的增加燃烧温度先增大后减

小$并且在当量比
%=$

"

%=%

之间达到最大温度'

从图
>

中
C

个不同压力下温度对于当量比的变化

关系可知$在较大的压力和当量比范围内$

B#

步简

化机理和
C!!

步详细化学反应机理的
FXE

模拟结

果保持了很好的一致性%而在低压力时$

B#

步简化

机理的计算结果要稍低于
C!!

步详细化学反应机

理$但整体变化趋势是相同的'图
B

给出了主要燃

烧产物
H

#

@

(

G@

和
G@

#

随当量比的变化关系$从

图中可以看出在给出的当量比范围内$

B#

步简化

机理在
FXE

中模拟出的主要产物
H

#

@

(

G@

和

G@

#

的结果和
C!!

步详细化学反应机理的结果基

本完全重合$因此说明本文通过简化获得的
B#

步

简化机理能在较大的范围内很好的反映正葵烷的

燃烧情况'

图
"

给出了两种反应机理在
FXE

中
C

种主要

自由基的浓度分布'从图中可知$在所选当量比范

围内$

@

自由基吻合得很好%

H

自由基在当量比在
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图
>

!

FXE

中稳态温度对比

T1

2

=>

!

G(+7*,67(.675,R

8

D

67,7575P

W

5*,7)*51+FXE

图
B

!

FXE

中稳态主要产物摩尔分数对比

T1

2

=B

!

G(+7*,67(.P(-5.*,:71(+(.P,1+675,R

8

D

67,75

W

*(R):761+FXE

图
"

!

FXE

中部分中间自由基浓度对比

T1

2

="

!

G(+7*,67(.6545*,-*,R1:,-:(+:5+7*,71(+61+FXE

$="

"

%=%

之间基本一致$但在
%=%

之后稍有差异$

B#

步简化机理的计算结果比
C!!

步详细化学反应

机理得到的计算结果要稍高%而
@H

自由基在整

个当量比范围内都比详细机理要稍高$但整体变化

趋势是一致的$这是因为一些消耗
H

自由基和

@H

自由基但化学反应速率很小的基元反应被删

除的缘故'对比图
>

$

"

可以看出!

@H

自由基随当

量比的变化趋势与温度曲线的变化趋势非常像$都

图
&

!

FXE

中出口
@

#

和
H

#

摩尔分数对比

T1

2

=&

!

G(+7*,67(.@

#

,+RH

#

P(-5.*,:71(+61+5Y

W

(*7

(.FXE

是先升后降$并且在当量比
%=$

附近达到最大值$

这说明
@H

自由基的增加会促进化学反应的进

行$因此
@H

自由基是燃烧反应进程的一个重要

标志'图
&

为
@

#

和
H

#

摩尔分数随当量比的变化

曲线$可以看出随着当量比的增加$

@

#

浓度越来越

小$而
H

#

浓度却升高$这是由于贫油时$

@

#

充足$

因此将
H

#

氧化成
H

#

@

$而在富油时
@

#

不足$导

致
H

#

累积下来'从图中曲线的变化趋势可知$

B#

步简化机理和
C!!

步详细机理对
@

#

和
H

#

浓度计

算的结果吻合也很好'

图
M

为在预混燃烧器中$以初始压力
%$%=CVF,

$

C=#\+

D

G

%$

H

##

(

#&=">\@

#

(

B&=#C\ /

#

#体积分

数&$流量
$=$%$"!

2

"#

:P

#

.

6

&的初始条件对
B#

步简化机理和
C!!

步详细机理进行模拟的结果$并

与文献中的试验数据进行对比'图
M

#

,

$

U

&为两个

主要反应物
+

D

G

%$

H

##

和
@

#

的摩尔分数与距燃烧

器表面距离
%

的关系图$从图中可以看出两种机理

模拟得到的
+

D

G

%$

H

##

曲线大致吻合$与试验数据稍

有差异$但能对
+

D

G

%$

H

##

的消耗趋势做出一定的预

测%

B#

步简化机理模拟的
@

#

曲线和详细机理得到

的结果相差较大$但却与试验数据保持很好的一致

性$能更好的模拟
@

#

变化$这是由于简化机理删

除了
@

#

实际上不反应或可忽略的反应步$降低了

@

#

消耗速率'图
M

#

:

$

R

&为
H

#

@

和
G@

#

摩尔分数

与距燃烧器表面距离
%

的关系图$可以看出简化机

理计算得到的
H

#

@

曲线比详细机理略高$二者都

与试验数据稍有差异$但整体变化趋势保持一致%

对于
G@

#

的生成$详细机理比简化机理反应要快$

二者稍有差距$但简化机理与试验数据符合较好$

能做出更准确的预测$这是因为删除了很多生成

G@

#

的反应步$使其生成速率下降$并且剔除了一

些中间产物$增加了
G

转化为
G@

#

的比例'

>&>

第
!

期 戴超$等!一种基于敏感性分析的
EFDC

替代燃料简化机理



图
M

!

预混燃烧器中主要反应物和生成物摩尔分数

对比

T1

2

=M

!

J(-5.*,:71(+:(+7*,67(.P,1+*5,:7,+76,+R

W

*(R):761+

W

*5P1Y5RU)*+5*

F

!

结束语

文中首先建立了
EFDC

航空煤油单组分替代

燃料化学反应机理的简化方法'通过文献综述分

析$选择正葵烷作为
EFDC

航空煤油的单组分替代

燃料%应用敏感性分析和反应流分析的方法$对已

有的正葵烷
C!!

步详细化学反应机理进行简化$得

到了一个
CB

组分(

B#

步基元反应的简化化学反应

机理'

为了验证正葵烷化学反应机理简化方法的正

确性$在
FXE

和预混燃烧器中对上述简化出来的

B#

步简化反应机理和原有的
C!!

步详细机理进行

了对比验证$得到
FXE

在不同压力下$燃烧温度(

物质浓度等随当量比的变化曲线规律和预混燃烧

器中主要物质浓度与距燃烧器表面距离的变化规

律$并和相应的试验数据进行对比'结果表明!本

文所建立的
B#

步简化机理在
FXE

中模拟出的燃

烧温度和组分浓度与原有的
C!!

步反应机理所获

得的数据曲线基本一致%在预混燃烧器中计算出的

物质摩尔分数与详细机理和试验数据整体上吻合$

并且对于某一些组分能比详细机理进行更好的预

测'因此$本文所建立的正葵烷
B#

步简化化学反

应机理能在较大的当量比变化范围内较好地模拟

其燃烧情况$描述其燃烧动力学特性$为
EFDC

航

空煤油的单组分替代燃料化学反应动力学数值模

拟提供一定的理论依据$同时由于经过简化后$中

间组分数目和基元反应数目大大降低$从而可以大

大降低航空发动机燃烧室喷雾燃烧数值仿真的计

算时间和计算资源$提高其计算效率'
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