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摘 要：为了预测发动机点火包线和贫/富油极限等关键性能，迫切需要发展航空燃料及其典型

组分的高精度化学动力学模型。针对燃料典型组分正十烷，采用自主开发的机理生成程序ReaxGen
构建了其燃烧详细机理 （1499种组分、5713步反应）。为了验证机理的合理性与可靠性，在当量比

Φ=0.5～2.0，压力 p=0.1～8MPa的宽工况条件下进行了点火延迟模拟验证，结果表明，本文提出的

正十烷详细机理在较宽的温度、压力和当量比条件下具有较高的模拟精度。为获得适用于发动机

燃烧模拟的高精度简化机理，基于误差传播的直接关系图方法简化了正十烷燃烧详细机理，得到

包含 709种组分、2793步反应的正十烷半详细机理。进一步在高温范围 （1000~1500K），采用路径

通量分析方法简化得到含 77种组分、359个反应的骨架机理。获得的骨架机理能够合理描述正十烷

在高温下的燃烧特性，且该骨架机理尺度规模可用于基于火焰面模型的燃烧数值模拟。基于此高

精度的骨架机理模型，结合火焰面生成流形湍流燃烧模型，采用大涡模拟方法进行了航空发动机

环形燃烧室单头部扇形的燃烧模拟，初步获得了非稳态流场结构，其中温度模拟结果与实验值基

本符合。
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Abstract：In order to predict key performances such as engine ignition envelope and lean/rich fuel limit，
there is an urgent need to develop high-precision chemical kinetic models of aviation fuel and its typical compo⁃

* 收稿日期：2019-11-04；修订日期：2020-05-06。
基金项目：国家自然科学基金（91641120；91741201）。
作者简介：尹 柔，硕士生，研究领域为碳氢燃料机理构建与简化。E-mail：494338214@qq.com
通讯作者：王静波，博士，研究员，研究领域为航空燃料反应机理与燃烧模拟。E-mail：wangjingbo@scu.edu.cn
引用格式：尹 柔，薛 洁，王静波，等 . 正十烷简化机理的构建及其在发动机燃烧数值模拟中的应用［J］. 推进技术，

2021，42（8）：1876-1882. （YIN Rou，XUE Jie，WANG Jing-bo，et al. Reduced Mechanism for n-Decane
Combustion and Its Application in Numerical Simulation of Aeroengine Combustor［J］. Journal of Propulsion

Technology，2021，42（8）：1876-1882.）



正十烷简化机理的构建及其在发动机燃烧数值模拟中的应用第 42 卷 第 8 期

nents. In this work，focusing on the typical component surrogate of n-decane in aviation fuel，a detailed mech⁃
anism for n-decane combustion including 1499 species and 5713 reactions was developed based on the auto⁃
matic mechanism generation program of ReaxGen. In order to verify the reliability of the mechanism，the igni⁃
tion delay simulation was carried out under the equivalence ratio of 0.5~2.0 and pressure of 0.1~8MPa. The re⁃
sults show that the detailed mechanism of n-decane has a good performance under a wide range of tempera⁃
ture，pressure and equivalence ratio. In order to obtain a high-precision simplified mechanism for aeroengine
combustion simulation，the semi-detailed mechanism of n-decane containing 709 species and 2793 reactions
was generated through the method of directed relation graph with error propagation. Further，in the high temper⁃
ature range of 1000~1500K，the skeletal mechanism of n-decane of 77 species and 359 reactions was devel⁃
oped by the paths flux analysis method. The skeletal mechanism reasonably describes the combustion character⁃
istics of n-decane at high temperature，and the scale of the skeletal mechanism is suitable for the numerical
simulation of combustion based on the flamelet generated manifold method. Based on the high precision skeletal
mechanism，combining with the turbulent combustion model of flamelet generated manifold，the large eddy sim⁃
ulation method is used to simulate the single-head fan of the annular aeroengine combustor，and the unsteady
flow field is preliminarily obtained. The results of temperature simulation are consistent with the experimental
values.

Key words：n-decane；Reduced mechanism；Directed relation graph with error propagation；Paths flux
analysis；Numerical combustion simulation

1 引 言

航空飞行器中使用的航空燃料组成十分复杂，

主要包括烯烃、链烷烃、环烷烃和芳香烃等碳氢化合

物。由于实际燃料包含的组分过多，通常选用燃料

中几个重要的组分作为替代燃料来研究燃料的燃烧

特性。此外，对于大分子碳氢燃料燃烧详细机理，通

常涉及数以百计的物种和数以千计的基元反应，目

前通常采用机理自动生成程序构建详细机理。国际

上主流的详细机理自动生成程序主要有：布拉格技

术研究所 Karaba等开发的 RNG程序［1］、美国麻省理

工大学 Green课题组开发的 RMG程序［2］、约翰克普勒

大学 Blurock开发的 REACTION程序［3］、法国南锡大

学 Battin-Leclerc等开发的 EXGAS程序［4-5］、意大利米

兰理工大学 Ranzi等开发的 MAMOX++程序［6-7］、以及

四川大学燃烧动力学中心李象远团队开发的 Reax⁃
Gen程序［8］等。

正十烷是航空燃料的重要组分，是喷气燃料和

柴油替代燃料中的长直链烷烃组分的典型代表，许

多研究者对其进行了详细机理和简化机理的构建。

2008年，Biet等［9］采用 EXGAS程序自动生成了正十

烷 详 细 机 理 ，在 宽 温 度 范 围（650~1200K），高 压

（1.2，5，8MPa），当量比为 0.5，1.0，2.0的条件下进行

了点火延迟时间的验证。Westbrook等［10］构建了详

细的化学动力学机理来描述 C8-C16 正构烷烃的裂

解和氧化反应，其中正十烷机理包含 940种组分、

3878步反应，在 667~1250K的宽温度范围内，压力

5MPa，当量比为 0.5~2.0的条件下验证了点火延迟

时间。在含有正十烷组分的燃料机理构建方面，

2009年，Honnet等［11］构建了煤油双组分替代模型

正十烷和 1，2，4-三甲基苯的简化机理，包含 122种
组分和 900步反应。 2011年，Ramirze等［12］提出了

B30生物柴油的替代燃料模型，组分为正十烷、辛

酸甲酯和甲基萘，最终提出包含 1964种组分、7748
步反应包含低温与高温燃烧反应的详细机理。

在正十烷燃烧的实验研究方面，已有许多研究

者进行了不同条件下的点火延迟时间和层流火焰

速度实验。碳氢燃料的燃烧机理中包含大量物种和

基元反应，如此庞大的化学反应模型耦合到流场计

算中会出现“刚性问题”和计算效率的问题，因此

必须进行化学反应机理简化。目前主要的机理简

化方法有：路径通量法（Paths Flux Analysis，PFA）［13］、

直接关系图法（Directed Relation Graph，DRG）［14］和通

量投影树法（Flux Projection Tree，FPT）［15］等。

本文针对燃料典型组分正十烷，基于机理自动

生成程序 ReaxGen 构建其燃烧详细机理，结合机理

简化方法获得高精度的骨架机理；基于火焰面生成

流形方法（Flamelet Generated Manifold，FGM）［16］，实

现骨架机理在航空发动机燃烧室单头部燃烧模拟中

的应用。
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2 正十烷燃烧详细机理及简化机理的构建

2.1 正十烷燃烧详细机理的构建

本文中，正十烷燃烧的详细机理主要包括两部

分：基于 AramcoMech 1.3［17］的 C0-C2小分子核心机理

和 ReaxGen程序自动生成的扩展机理。ReaxGen 程

序根据组分反应中心的结构自动生成对应的产物，

其反应动力学参数由反应类规则确定，生成的产物

组分按照反应类规则继续迭代产生一系列反应，再

结合核心机理，得到高碳烃燃烧的详细机理［7］。该程

序主要包含 10种高温反应类型和 19种低温反应

类型［18-20］。

正十烷详细机理中单分子裂解的动力学参数来

源于 Curran等［21-23］，氢提取反应的动力学参数来源于

Warnatz等［24］，同时考虑到烷基与氧分子加成反应的

原始数据采用估计值，本文针对这类反应主要采用

了 Westbrook等［10］的最新数据。扩展机理组分的热

力学数据主要采用 Benson［25］提出的基团贡献法计算

获得，组分的输运数据由物质的临界参数计算得

到［26］，而核心机理组分的热力学数据和输运数据主

要来自文献［17］。基于上述方法，本文最终构建了

包含 1499种组分、5713步反应的正十烷燃烧详细

机理。

2.2 正十烷燃烧简化机理的构建

在进行发动机燃烧数值模拟时，计算量随组分

或者基元反应数量的增加呈非线性增长，因此对详

细机理进行简化是十分必要的。在 DRG方法中［14］，

用直接关系图来描述物种间通过化学反应的耦合，

可以得到尺寸大小不同的简化机理。但在 DRG方法

中存在误差，为此，Peiopt-Desjardins等［27］提出基于误

差传播的直接关系图方法（Directed Relation Graph
with Error Propagation，DRGEP）。而 PFA方法［13］引入

了更加复杂的计算相互作用系数的方法，在该方法

中组分的产生与消耗对相互作用系数的贡献被分别

计算，并且由于考虑了多通道的贡献，PFA在删除非

重要物种方面的效率高于 DRG。
如图 1 所示，采用自主开发的机理简化程序

ReaxRed［28］，采用 DRGEP方法简化得到包含 709种组

分、2793步反应的正十烷半详细机理。基于该半详

细机理，在压力 1.3MPa，当量比 0.5，1.0和 2.0以及温

度 1000，1200，1400K的工况下，采用 PFA方法简化，

获得适用于高温范围（1000~1500K）含 77种组分、359
个反应的骨架机理。

3 正十烷燃烧详细机理及简化机理的验证

3.1 激波管点火延迟和层流火焰速度模拟

在 Chemkin-Pro程序包［29］中使用零维封闭均相

反应器进行激波管点火延迟模拟，点火延迟时间定

义为从反应起始时刻到温度随时间变化率达到最大

时刻的时间间隔。由于非理想边界层效应以及非理

想 流 体 力 学 会 造 成 点 火 强 能 量 的 释 放 ，传 统 的

CONV 方法（Constant Internal Energy and Volume）对

于高压点火延迟时间模拟会存在较大偏差。本文采

用 CONP 方法（Constant Enthalpy and Pressure）结 合

VITM 参数（Volume as a Function of Time）来描述上

述 非 理 想 设 备 效 应 。 选 择 典 型 的 线 性 压 力 梯 度

（dp/dt）（1/p0）=3%/ms描述设备效应，其中 p0为初始

压力，根据 p0和时间 t可以给出其它时刻的压力值；

并通过压力 p与体积 V的等熵方程（p2/p1）=（V1/V2）γ

获得体积变化曲线作为输入文件，其中 γ 是绝热

指数。

Chemkin-Pro程序包也用于层流火焰速度的模

拟，首先通过设置定梯度值为 0.02和曲线值等参数

使模拟结果收敛到与网格设置无关。采用混合平均

扩散法计算输运系数，由于一维层流流动的能量方

程中，包含了传导的热流——扩散项，即热扩散效应

对层流火焰速度有影响［30］，因此文本在模拟层流火

焰速度时，考虑了热扩散 Soret效应。表 1总结了正

十烷燃烧的实验数据，包括点火延迟时间和层流火

焰速度，用于验证机理的合理性。

3.2 正十烷燃烧详细机理与半详细机理的验证

在当量比 Φ=0.5~2.0，压力 p=0.1~8.4MPa的宽工

况条件下，对详细机理和半详细机理进行了点火延迟

实验验证。点火延迟模拟结果如图 2所示，其中点线

代表详细机理，虚线代表半详细机理，实线代表骨架

机理。从图中可以看出，在 Φ=0.5，宽压力范围的

条件下，详细机理与半详细机理均表现出良好的模

拟效果；在Φ=1.0，低中压条件下，机理模拟结果对点

火延迟实验数据的重现性良好，很好地呈现了负温

度 效 应 的 变 化 趋 势 ，在 高 压 低 温 下（4MPa，830~
930K）的点火延迟表现出较大误差 ，最大误差为

56%。这种偏差一方面是由于激波管进行高压实验

Fig. 1 Reduction process of the combustion mechanism for

n-decane
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时由于压力抖动带来的测量误差［35］，另一方面也说

明正十烷在高压低温下的机理模型有待进一步研

究；在Φ=2.0时，点火延迟模拟值实验数据符合较好，

良 好 地 呈 现 出 负 温 度 曲 线 的 变 化 趋 势 。 在 高 于

1000K的高温段，详细机理、半详细机理和骨架机理

的模拟效果表现出较好的一致性，仅在 Φ =1.0，p=
4.0MPa，T=1000K附近存在较大误差。

3.3 正十烷骨架机理的验证

在 Φ=0.5~2.0，p=0.1~4.0MPa，T=1004~1668K下，

验证了正十烷骨架机理的高温点火延迟时间，模拟

结果与实验结果的对比如图 2所示。结果表明，在

Φ=0.5~2.0，p=1.3MPa下，该骨架机理可以很好地预

测正十烷/空气混合物在高温下的点火延迟时间，在 p

=4.0MPa下，部分模拟结果较差，说明其高压低温的

动力学还有待进一步研究。通过与实验结果对比，

整体说明了骨架机理在所研究的温度范围内的燃烧

适用性。

在 T=360，400，470K，p=0.1MPa以及Φ=0.7~1.4条
件下进行了骨架机理的层流火焰速度验证。模拟与

实验的对比结果如图 3所示，其中点表示实验数据，实

线为模拟结果，模拟结果与实验误差均在 15%以内，

表明该骨架机理模型可以较好地预测正十烷/空气混

合物在各种当量比和温度下的层流火焰速度。

在 T=300K，p分别为 0.1MPa和 1.3MPa，Φ =0.7~
1.5的条件下，对比了详细机理、半详细机理与骨架机

理的绝热火焰温度，模拟结果如图 4所示，可以看出

三者之间差别不大，说明骨架机理具有较好的绝热

火焰温度再现性，也表明了简化机理的合理性。

4 正十烷骨架机理在燃烧数值模拟中的应用

基于上述简化的正十烷燃烧骨架机理模型，结合

高精度湍流燃烧模型 FGM方法［16］，采用大涡模拟程序

SprayFGMFoam［36］进行了航空发动机环形燃烧室单头

部扇形的燃烧模拟。徐宝鹏等［36］将 FGM燃烧模型植

Fig. 3 Comparison of experimental laminar flame speed

with simulation results of skeletal mechanism for n-decane

combustion (p=0.1MPa)

Fig. 2 Comparison of experimental ignition delay time with

simulation results for n-decane combustion

Table 1 Chosen experimental data used for validations of

n-decane from literature

Combustion
parameters
Laminar
flame
speed

Ignition
delay
time

T/K
360
400
470

1174~1668
764~1306
835~1272
990~1168

p/MPa
0.1
0.1
0.1
0.1
1.3
4.0
8.0

Φ

0.7~1.4
0.7~1.4
0.7~1.3
0.5~1.0
0.5~2.0
1.0
0.5

Reference
［31］
［31］
［31］
［32］
［33］
［34］
［35］
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入到 OpenFOAM 中定制求解器，实现了 SprayFGM⁃
Foam程序的开发。计算采用本文简化的 77种组分、

359步反应的正十烷高温骨架机理，网格规模 2100万，

其中结构化网格 1900万，非结构化网格 300万。对燃

烧室头部冷却结构和旋流器区域采用非结构网格处

理几何的复杂性，对主燃烧区和火焰筒外部区域采用

结构网格提高计算效率。采用开源软件 FlameMaster
构建 FGM层流火焰数据库，采用 β概率密度函数表征

湍流对燃烧的影响构建湍流火焰数据库。

在计算过程中，采用 PIMPLE算法求解压力场和

速度场之间的耦合问题，该方法在每个时间步长内

用 SIMPLE稳态算法求解，时间步长的步进用 PISO
算法完成，结合了两种算法的特点，可以采用较大的

CFL数，提高计算效率。采用有限体积法离散 Navi⁃
er-Stokes方程，保证方程的守恒性，时间采用二阶隐

式格式，动量方程采用二阶 LUST格式，能量方程采

用二阶 TVD格式。湍流模型选用单方程亚网格尺度

SGS湍流模型，采用拉格朗日法实现喷雾与流场的双

向耦合。计算采用的入口空气流量为 0.5089kg/s，入
口压力 900800Pa，入口温度 703.3K。燃烧室入口采

用定质量流量边界，燃烧室出口采用速度对流边界

和压力穿透边界条件，固体壁面为无滑移绝热边界。

计算获得的航空发动机单头部非稳态流场模拟

结果如图 5所示。图 5分别为单头部数值模拟中间

截面热态的瞬时和平均的压力、密度、温度和速度云

图。平均参数分布云图中保留了瞬时参数分布的典

型特征，但它抹平了参数脉动信息，参数变化更加平

滑，时均值的最大值明显小于瞬时最大值，例如温度

时均最大值只有 2300K，而瞬时最大值为 2500K，因此

如果只根据时均参数设计燃烧室，会低估实际存在的

极端条件，将会对燃烧室的运行带来危险。实验测得

燃烧室出口最高温度和平均温度分别为 1478.6K和

1322.0K，燃烧模拟获得的初步流场中最高温度为

1420.4K，平均温度 1359.9K，与实验值基本符合。

Fig. 4 Comparison of simulated adiabatic flame temperatures with the detailed, semi-detailed and skeletal mechanism for n-

decane combustion (T=300K)
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5 结 论

本文采用机理自动生成程序 ReaxGen得到正十

烷的燃烧详细机理（1499种组分、5713步反应），通过

DRGEP方法简化得到包含 709种组分、2793步反应

的 半 详 细 机 理 ，以 及 针 对 高 温 工 况 条 件（1000~
1500K）进行简化，得到含有 77种组分、359个反应的

骨架机理。对正十烷详细机理及简化机理进行了动

力学模拟验证与对比，并结合骨架机理进行了燃烧

数值模拟，得到以下主要结论：

（1）详细机理和半详细机理点火延迟时间均具

有较高的模拟精度，较好地呈现了点火延迟时间的

负温度效应。

（2）骨架机理在高温段的点火延迟时间模拟结

果与详细机理、半详细机理符合较好，且与实验结果

相差不大。此外，骨架机理能够很好地预测层流火

焰速度，具有较好的绝热火焰温度再现性，表明了该

简化机理的合理性及其在所研究的温度范围内良好

的燃烧适用性。

（3）采 用 SprayFGMFoam 大 涡 模 拟 程 序 ，基 于

FGM湍流燃烧模型，结合构建的高精度小尺寸骨架

机理，进行了航空发动机环形燃烧室单头部扇形的

燃烧模拟，初步获得了非稳态流场信息，其中温度模

拟结果与实验值基本符合。

致 谢：感谢国家自然科学基金的资助。
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