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摘 要：针对现有物理替代燃料构建方法需要大量实验数据来完成多目标优化计算，导致替代燃料

构建成本过高的问题，提出了基于分子结构相似来构建物理替代燃料的方法。基于直接匹配分子结构和

官能基团的思路，构建了一个能描述RP-3航空煤油主要物理性质的三元替代燃料模型。以正十二烷、

2，5-二甲基己烷和甲苯为基础燃料，用以匹配目标燃料的四种官能基团：CH3，CH2，CH和苯基。在不同

压力、温度条件下测试了替代燃料模型计算密度、黏度、比热容和导热系数等物性参数的精确性，结果

表明该替代燃料模型能很好地反映RP-3航空煤油在亚临界到超临界状态下的主要物理性质。最后将得

到的替代燃料模型应用于管道对流换热数值模拟中，用以模拟航空煤油再生冷却过程。模拟值与实验值

吻合良好，证明了本文替代燃料构建方法的有效性和实用性。
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Abstract：In order to solve the problem that spend too much time and work to measure experimental data
and calculate optimal functions in traditional surrogate fuel methods，a three-component surrogate for emulating
the physical characteristics of RP-3 aviation kerosene has been developed by the methodology of directly match⁃
ing the molecular structure and functional groups. The components of n-dodecane，2，5-dimethylhexane and tolu⁃
ene were chosen to provide comparable molecular sizes and the representative functional groups，CH3，CH2，

CH and phenyl of the target fuels. Several important physical properties including density，specific heat capacity，
viscosity and thermal-conductivity of present surrogate fuel were validated under different temperature and pres⁃
sures covering sub- and supercritical conditions. The present surrogate fuel model was also used in the numerical
simulations of a tube flow，which mimic the process of regenerative cooling. The effectiveness and practicability
of the present surrogate fuel were also validated by the comparisons between the simulation and experiment re⁃
sults.
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1 引 言

超燃冲压发动机是实现高超声速飞行的首要关

键技术，是现在世界各国竞相发展的热点领域之

一［1］。超燃冲压发动机常常长时间工作在 3000°C以

上的高温环境，超过现有材料的承受能力，为此需要

发展先进的热防护技术来保证超燃冲压发动机安全

稳定的工作。而采用吸热型碳氢燃料作为冷却剂的

主动再生冷却技术是目前最有效的热防护手段之

一［2］。随着超燃冲压发动机再生冷却技术的发展，关

于超临界碳氢燃料物性参数分析以及流动传热研究

受到重视。然而，航空煤油由上千种碳氢化合物组

成，成分非常复杂，在实际研究中，不可能对每种组

分都进行研究分析。为了解决这个问题，采用基于

几种典型的基础组分的混合物来代表真实燃料的物

理化学性质的“替代燃料”方法被提出并已得到广泛

应用［3］。

用少数几种简单燃料去替代复杂燃料，用以物

理特性的预测及研究，这被称为“物理替代”。在超

燃冲压发动机中的再生冷却系统中，物理替代主要

用来反映航空煤油的物理性质，并应用于燃料的传

热和流动等过程的数值模拟中。国外在常见的航空

煤油替代燃料方面已进行了大量的研究工作，并取

得了较丰富的研究成果。Huber等［4］相比以前的替代

燃料，多考虑了流体的挥发性，采用七元组分的 S-8
航空煤油的替代燃料来模拟航空煤油的热物理性

质。Bruno等［5］提出了包含正十二烷、正十四烷、1，2，
4-三甲基苯的三组分替代燃料模型，以反映 Jet-A航

空煤油的密度、黏度、声速以及蒸馏曲线等性质。

Slavinskaya等［6］选择蒸发特性等物理参数为匹配目

标，为 Jet-A航空煤油构建了物理替代燃料。

RP-3航空煤油是国内广泛使用的航空燃料，国

内的学者也对 RP-3航空煤油替代燃料做了大量研

究。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［7］选择正十烷、1，3，5-三甲基环己烷和正丙

基苯为基础燃料，构建了 RP-3航空煤油物理替代燃

料模型，用以模拟航空煤油的物理性质。随后，Zhong
等［8］提出的包含十种组分的 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。然而十种组分的替代燃料模型仍然过于复

杂，近年来，裴鑫岩等［9］、程泽源等［10］和曾文等［11］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。

目前，上述物理替代燃料构建方法中，主要是通

过直接匹配燃料物理性质来确定基础燃料的配比。

然而，由于需要匹配的物理性质参数较多，该方法往

往需要大量实验数据来完成多目标优化计算，使得

基于该方法的替代燃料构建的难度和成本大大增

加。这限制了超燃冲压发动机再生冷却的数值模拟

研究。

针对当前替代燃料构建中所面临的以上问题，

本文在以前工作的基础上［12］，提出采用匹配官能团

的方法，为 RP-3航空煤油构建更为简便有效的物理

替代燃料模型，并验证该方法的“物理替代”能力。

最后将该替代燃料应用到 CFD模拟中，进一步验证

替代燃料的有效性。

2 模型构建

替代燃料模型构建的目的就是为了使替代燃料

与真实燃料的物理特性相似，而燃料的物理性质本

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

证它们的物理性质也相似［12-13］。因此，本文提出用官

能团的数量来作为量化分子结构的参数，通过匹配

燃料官能团的数量，使得替代燃料和目标燃料的分

子结构匹配，从而获得反映真实燃料物理特性的替

代燃料模型。

2.1 选择匹配目标

在传统的替代燃料构建方法中，常常选取燃料

的物理参数作为匹配目标，如摩尔质量、密度、黏度

和比热容等。匹配的参数越多，能使替代燃料更全

面地反映目标燃料的性质。然而，随着需要匹配的

参数增加，替代燃料将不可避免地变得复杂，使得替

代燃料构建的难度和成本大大增加。为了减少匹配

参数的计算量，本文不直接匹配物性参数，而是匹配

燃料的官能团。燃料的官能团的匹配就能使燃料的

物性自动的匹配［12］。

RP-3航空煤油的主要成分的信息在文献［14］中

给出，基于该航空煤油的分子结构，将该航空煤油的

分子结构拆分成四种官能基团：CH3，CH2，CH和苯
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基。选取这四种官能基团来构建替代燃料模型的依

据是：在“官能基团贡献法［15］”中，这四种结构是最常

见的官能基团，并且，［CH2/CH3］×［CH2+CH3］是一个

能反映燃料低温反应活性的指标［16］。这四种官能基

团在航空煤油中的含量如表 1所示。

2.2 基础燃料的选择

基础燃料的选取的基本思路是以一种典型的基

础燃料去代表实际燃料的某类烷烃族。除此之外，

为了确保替代燃料与目标燃料的分子结构相似，基

础燃料需要能为替代燃料提供足够的官能基团。因

此，本文选取了三种基础燃料：正十二烷、2，5-二甲

基己烷和甲苯。

正十二烷能够反映脂肪烃的物性特征，并常被

作为航空煤油等燃料的替代燃料反映长直链烷烃的

物理性质。因此，选取正十二烷来反映直链烷烃的

物理特性，并提供甲基和亚甲基基团。尽管在以前

的研究中，异辛烷常被用作替代燃料的一种基础燃

料，用以分析航空煤油的支链烷烃的物理特性，然而

由于异辛烷的 CH基团的含量偏少，所以本文选取 2，
5-二甲基己烷来代表支链烷烃族。最后，由于航空

煤油中含有芳香烃，因此，甲苯也被选取作为基础燃

料来提供苯基官能团。

2.3 官能基团匹配结果

将正十二烷、2，5-二甲基己烷和甲苯的四种官

能团与真实的 RP-3航空煤油的官能团进行匹配，从

而得到三种基础燃料的各自的比例。通过不断调整

各个匹配项的误差精度，根据各匹配项的误差计算

总的匹配误差，得到了匹配误差最小的基础燃料比

例组成，如表 2所示。可以看出，虽然采用的官能基

团匹配法没有将 H/C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 H/C比和摩尔质量

自动地与目标航空煤油匹配。

3 物理替代性能验证

本文主要针对 RP-3航空煤油再生冷却过程所

涉及的密度和黏度等主要热物性参数进行分析。由

于在超燃冲压航空发动机再生冷却过程中的温度变

化幅度很大，特别是在临界点附近（RP-3航空煤油临

界压力和温度分别是 2.3MPa和 646K［17］）燃料的热力

学和输运特性存在奇异变化，为了完整地分析整个

冷却过程中燃料的流动和传热特性，需要研究不同

压力下主要物性参数随温度的变化特性。本文对替

代燃料在亚临界到超临界条件下的物性参数进行了

验证。替代燃料模型物性参数的计算采用 Supertrapp
软件［18］完成。

燃料的密度是一个非常重要的热物理参数，对

燃料的流动和传热过程都起着非常重要的作用。因

此，本文首先将所构建的航空煤油替代燃料在不同

压力下的密度的计算值与文献［19］报道的实验结

果 进行了对比，如图 1所示。在图 1中，当压力为

2.32MPa时，替代燃料预测的临界温度大约为 640K，
这与实验测得的临界温度较为一致。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，这在替代燃料中也较好地表

现了出来。

RP-3航空煤油替代燃料在不同压力下的黏度和

文献［20］的实验结果的对比如图 2所示。可以看出

本文的替代燃料对燃料黏度的预测精度较高，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。在整个压力和温度区间的

预测中，预测的最大误差小于 10%。

图 3是 RP-3航空煤油替代燃料在不同压力条件

下的比热容的计算值与文献［21］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热容随

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。裴鑫岩等［9］和程泽源等［10］分析了出现该现象

的原因，都认是由于在实验过程中 RP-3航空煤油在

高温区域已经开始发生轻微的热裂解反应，由于裂

解反应，引起组分和能量的变化，从而使得替代燃料

与实验数据的吻合性有所下降。

Table 1 Contents of the aviation kerosene and its surrogate

fuels

Fuel
n-dodecane

2，5 dimethylhexane
Toluene
RP-3

CH3
2
4
1
2.45

CH2
10
2
0
6.49

CH
0
2
0
0.64

Phenyl
0
0
1
0.14

Table 2 Matching results of the surrogate fuels (Mole

percent)

Type

Component/（mol%）

H/C ratio
Molar mass/（g/mol）

Surrogate fuel
n-dodecane

2，5 dimethylhexane
Toluene

2.09
144.66

54.3
32.1
13.6

RP-3

/

2.08
148.83
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导热系数对压力变化不敏感，不同压力下的导

热系数非常接近。因此本文只比较了 5 MPa 压力条

件下，航空煤油替代模型在不同温度下的导热系数

和文献［22］报道的实验结果的对比，如图 4所示。从

图中可见，随着温度的增加，导热系数呈变小的趋

势，并且，模拟的导热系数与实验值吻合相对较好。

本文的替代燃料能较好地反映出导热系数随温度的

变化趋势，预测的平均误差小于 10%。

4 替代燃料在数值模拟中的验证

替代燃料的最终目标是为了实现燃料的精确数

值模拟。因此，本文将所构建的 RP-3航空煤油替代

燃料应用于超燃冲压发动机再生冷却系统的数值模

拟中，以进一步验证所构建的替代燃料在数值模拟

Fig. 1 Comparison of calculated (line) and experiment (dot) data of density for RP-3 aviation kerosene

Fig. 2 Comparison of calculated (line) and experiment (dot) data of viscosity for RP-3 aviation kerosene
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计算中的有效性。本节采用 Fluent软件，在计算时耦

合所构建的航空煤油替代燃料模型，对亚临界到超

临界状态下替代燃料在管内的流动和传热特性进行

了数值模拟研究。

4.1 物理模型

为了模拟 RP-3航空煤油在再生冷却系统中的

流动换热情况，本文的计算模型采用的是内径为

1.8mm，长度等于 300mm的竖直圆管，圆管的物理模

型及其网格划分如图 5（a）所示。为了保证管内流动

的充分发展，避免进出口效应对最终计算结果的影

响，在管道的入口和出口处各保留了一段长度为

60mm的绝热段。加热段中施加均匀的热负荷。

4.2 控制方程

本文的数值模拟计算中所采用的质量守恒方

程、动量守恒方程以及能量守恒方程等一系列的控

制方程，如下所示：

质量守恒方程

∇ ( ρu ) = 0 （1）
动量守恒

∇ ⋅ ( ρuu ) = -∇p + ∇ ⋅ τ + ρg （2）
能量守恒

∇ ⋅ ( ρuCpT ) = ∇ ⋅ ( ke ∇T ) - ∇ ⋅ (τ ⋅ u ) （3）
湍动能方程

Fig. 3 Comparison of calculated (line) and experiment (dot) data of specific heat for RP-3 aviation kerosene

Fig. 4 Comparison of calculated (line) and experiment

(dot) data of thermal conductivity for RP-3 aviation kerosene

Fig. 5 Schematic diagram
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∇ ⋅ ( ρuk ) = ∇ ⋅ (ak μ e ∇k ) + G k + G b - ρε （4）
湍动能消耗率方程

∇ ⋅ ( ρuε ) = ∇ ⋅ (aε μ e ∇ε ) + C 1εG k εk +
C 3εG b

ε
k
- C 2ε ρ ε

2

k
- Rε

（5）

式中 μe为有效黏度，ke为有效导热系数，Gk为由

层流速度梯度导致的湍动能产生项，Gb为由浮升力导

致的湍动能产生项，ak 和 aε 为湍流普朗特数，C1ε =
1.42，C2ε=1.68，C3ε=0.0845。
4.3 数值计算方法

采用结构化网格划分，并对近璧面区域的网格

进行加密，保证无量纲距离 y+ ≤ 1。控制方程采用有

限容积法进行离散，其中对流项和扩散项的离散分

别采用了二阶迎风差分格式和二阶中心差分格式。

选用了 SIMPLEC算法处理压力和速度的耦合，隐式

的 Gauss-Seidel方法对控制方程进行迭代，求解器选

用双精度分离求解器。在计算之前，首先对网格进

行了网格无关性验证，确保计算的结果与网格划分

无关。

4.4 计算验证

在固液边壁附近采用非均匀网格可以较好地求

解RP-3航空煤油边界层，如图 5（b）所示。为了验证网

格无关性，采用 4组网格对气温度 473K，压力 5MPa，
质量流量 3g/s，热流密度为 300kW/m2，400kW/m2 和

500kW/m2情况下 RP-3航空煤油的圆管对流传热进

行了数值模拟，模型结果如表 3所示。对比发现，计

算得到的流体平均流速和平均温度的最大相对误差

仅为 0.24%，因此，综合考虑计算速度和计算准确度

后选取网格数为 12600的网格进行计算。

为了验证所构建的替代燃料在 CFD计算中的有

效性和实用性，本文首先模拟了进气温度 473K，压力

5MPa，质量流量 3g/s，热流密度为 300kW/m2下的圆管

流动传热。数值模拟中 RP-3航空煤油的物性参数

的云图如图 6所示。可以看出，沿着管道流动方向，

流体逐渐加热，温度升高，导致密度、黏度下降，比热

容升高。由于管道的中部为加热段，导致流体在加

热段流动时的物性参数出现了较大的变化，最后在

绝热段物性参数又趋近于一致。采用本文所构建的

替代燃料能较好地反映出航空煤油在管道中的物性

参数的变化情况。

然后，计算了进气温度 473K，压力 5MPa，质量流

量 3g/s，热流密度为 300kW/m2，400kW/m2和 500kW/m2

下，航空煤油垂直流下和上升流动时，圆管外壁温度

分布曲线并与文献［23］的实验结果进行了对比，结

果如图 7所示。图 7横坐标为沿 x方向的距离与总长

Fig. 6 Cloud maps of temperature, density, viscosity and

specific heat

Fig. 7 Distribution of outer wall temperature under

different heat flux conditions

Table 3 Mesh dependence test

Grid number
8600
12600
151200
181440

Average
temperature/K
535.642
535.651
535.650
535.648

Average
velocity/（m/s）

2.080
2.085
2.082
2.087

Maximum
error/%
0.24
-

0.14
0.10
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度 L的比值。从图中可以看出，采用本文方法所构建

的物理替代燃料，在热流密度为 300kW/m2的时候，模

拟值与实验值能较好地吻合。随着温度的升高，模

拟值与实验值的拟合精度有所下降。造成误差的原

因是由于替代燃料在该温度区域的匹配精度不高所

致。当热流密度为 500kW/m2时，模拟值与实验值的

最大相对误差为 6%。本文的模拟结果与实验值的趋

势基本一致，吻合程度较高。

5 结 论

基于官能基团和分子结构相似的替代燃料构建

方法，提出了摩尔分数分别为 54.3%正十二烷、32.1%
的 2，5-二甲基己烷和 13.6%甲苯的基础燃料构成，

为 RP-3航空煤油构建了能反映其物理性质的替代

燃料模型。该方法只需要匹配燃料的官能团含量，

从而使得替代燃料的构建的成本大大降低。

对所构建的替代燃料模型在亚临界到超临界条

件下的物性参数进行了验证。结果表明本文的替代

燃料能较好地表征燃料的密度、黏度、比热容和导热

系数的变化趋势，但在预测燃料比热容上误差偏高，

仍需进一步的改进。

最后，将构建的 RP-3航空煤油替代燃料应用于

数值模拟中。本文的模拟结果与实验值的趋势基本

一致，吻合程度较高，模拟值与实验值的最大相对误

差为 6%。模拟值与实验值的良好吻合证明了所构建

的替代燃料在数值模拟的有效性和实用性，为进一

步研究燃料再生冷却过程传热性能奠定基础。

致 谢：感谢重庆市教委科学技术研究项目资助。
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