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正癸烷四步高温总包机理构建与验证 *

苟冰冰，王 安，王静波，余 徽

（四川大学 化学工程学院，四川 成都 610065）

摘 要：燃烧数值模拟受控于化学反应机理的物种和反应数量，为减小机理规模，构建了包含8个

组分 （C10H22，O2，C2H4，CO，H2，CO2，H2O，N2） 并带有修正函数的正癸烷四步高温总包反应机理。

以烷烃高温宏观氧化反应路径分析为基础，将正癸烷燃烧过程分解为长链烃裂解为中间烃、中间烃氧化

为CO、CO氧化为CO2等三个宏观过程，其中裂解反应是点火延迟时间的主控因素，而氧化释热过程则

对层流火焰速度和点火延迟时间均有显著影响。以点火延迟时间和层流火焰速度为优化目标，通过文献

比选并调试得到指定工况下的初始动力学数据；结合两个正癸烷骨架机理的模拟数据，采用以当量比与

压力为自变量的二元函数对裂解和氧化过程的Arrhenius公式的指前因子进行修正。在温度 T=1000~
2000K，压力 p=0.1~0.3MPa，当量比Φ=0.5~1.5的工况下，利用Chemkin-Pro软件计算了总包机理的绝热

火焰温度、点火延迟时间、层流火焰速度，计算结果与实验数据和骨架机理的计算结果吻合较好。运用

该总包机理对本生灯火焰进行数值模拟，取得了与实验一致的火焰温度和组分浓度变化。研究范围内该

总包机理满足正癸烷的主要燃烧特性，同时大幅降低了反应规模，适合正癸烷高温燃烧的工程应用。
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A Four-Step Global Kinetic Mechanism for High-Temperature
Combustion of n-Decane

GOU Bing-bing，WANG An，WANG Jing-bo，YU Hui
（School of Chemical Engineering，Sichuan University，Chengdu 610065，China）

Abstract：Combustion numerical simulation is subject to the number of species and reactions in chemical
reaction mechanism. In order to reduce the scale of mechanism，a four-step overall kinetic mechanism for the
high-temperature combustion of n-decane with modified functions was presented and studied，including eight
components（C10H22，O2，C2H4，CO，H2，CO2，H2O，N2）. Based on the analysis of macroscopic oxidation reac⁃
tion paths of alkanes at high temperature，the combustion process is decomposed into three macroscopic process⁃
es. Firstly，long chain hydrocarbon is cracked into intermediate hydrocarbons，intermediate hydrocarbons are
then oxidized to CO，and finally CO is oxidized to CO2. In these processes，the ignition delay time is mainly con⁃
trolled by the cracking process，and the oxidation heat release process has an obvious effect on both the laminar
flame speed and the ignition delay time. Taking ignition delay time and laminar flame speed as optimization objec⁃
tives，the initial kinetic data were obtained under specified working conditions through literature comparison and
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debugging. Based on the simulation data of two n-decane skeleton mechanisms，the pre-exponential factors of
the Arrhenius formula for cracking and oxidation processes were modified by binary functions with equivalence ra⁃
tio and pressure as independent variables. The adiabatic flame temperature，ignition delay time and laminar
flame speed were calculated by Chemkin-Pro software under the conditions of temperature（T=1000~2000K），

pressure（p=0.1~0.3MPa），equivalence ratio（Φ=0.5~1.5）. And the calculated results were in good agreement
with the experimental data and the calculation results of the skeleton mechanisms. The numerical simulation of
Bunsen burner flame was carried out by this mechanism，and the change of flame temperature and component
concentration was obtained in accordance with the experimental results，which verified the feasibility of the appli⁃
cation of this global mechanism in combustion simulation. In certain conditions，the global mechanism could pre⁃
dict the main combustion characteristics of n-decane，while greatly reducing the scale of the reaction，which is
suitable for engineering applications of n-decane combustion at high-temperature.

Key words：n-Decane；Global mechanism；Adiabatic flame temperature；Ignition delay time；Laminar
flame speed；Bunsen burner

1 引 言

煤油的组分十分复杂，国内外学者常采用替代

燃料开展其燃烧的相关研究［1］。正癸烷被视为煤油

的典型替代燃料之一［2-3］，且国内外已发展了许多正

癸烷的详细动力学机理和简化动力学机理。详细机

理虽能在非常宽的范围内对燃料的燃烧特性进行精

确预测，但其包含了成百上千的组分与反应［4-5］，利用

有限速率模型将其耦合到流场计算时需要求解的组

分输运方程过多，计算量巨大；而且在求解快反应的

微分方程时，计算会存在“刚性”问题。目前在亚燃

领域较流行的火焰面模型［6］虽可以高效地耦合详细

机理，但该模型在复杂燃烧模式和超燃中的应用还

有待进一步研究［7-8］。简化机理在详细机理的基础上

减少了大部分物种和反应，但目前正癸烷简化机理

物种数大都在 40~100［5，9-10］。更多的物种和反应数虽

可能提供更高的机理精度或更宽的适用范围，但燃

烧反应与复杂流动对计算资源的竞争仍是一对突出

矛盾。因此，构建精度适当的总包反应以降低运算

负荷对燃烧数值模拟具有重要意义。

总包机理描述宏观现象，其反应式为宏观经验

表达式，所含物种较少，它的形式和构建方法各有不

同。如钟北京等［11］从骨架机理出发，利用计算奇异

摄动法（CSP）得到包含 38个组分 34步反应的正癸烷

总包简化机理，在较宽范围内验证了该机理；相较于

骨架机理，其得出的总包简化机理反应数大大减少，

但物种数仍然较多，且在模拟计算时，需要对准稳态

物种进行迭代计算，影响了计算效率。Choi等［12］假

设煤油经过一步不可逆反应生成 CO和 H2，再加上

CO与 H2的多步反应，构建了煤油的十步准总包反应

机理，该机理计算的点火延迟时间与实验数据吻合

较好；且作者使用该机理对煤油/氧气同轴剪切喷嘴

的燃烧流场进行数值分析，得到了较好的流场分布。

运用这种方法构建的多步准总包机理物种和反应数

都较少，计算出的火焰速度与简单几步反应的计算

结果区别不大，其主要优点是考虑了烃类燃烧裂解

特性，对燃烧气体成分和温度做了进一步改善。其

他更简洁的机理有 Westbrook等［13］构建的能体现燃

料燃烧特性的烷烃一步和两步总包反应，但反应的

适用范围较窄，在高当量比（Φ>1.1）下预测的层流火

焰速度偏大。Franzelli等［14］采用三组分替代燃料提

出了一种具有煤油热物理性质的两步反应机理，引

入以当量比为变量的一元函数对 Arrhenius公式中的

指前因子进行修正，使得该机理的层流火焰速度在

较宽范围内与详细机理模拟结果相吻合；但因该机

理不含氢气，在高当量比时对绝热火焰温度的预测

偏高。侯凌云等［15］利用 Franzelli等［14］构建的两步机

理计算了超声速燃烧数值模拟，结果表明两步机理

与实验数据吻合良好，且比一步机理更接近真实燃

烧过程。Hautman等［16］构建了烷烃的四步反应，其反

应的速率方程以添加其他组分影响的方式进行了重

构，预测了部分烃类燃烧时系统的主要物种分布，但

烃类最高碳原子数为 8，且缺乏点火延迟时间、层流

火焰速度等信息。综上，总包反应的优势在于物种

数少，计算速率快；通过合理地设置有限物种和反应

数，并针对具体反应情况引入相关修正系数，可在一

定范围内较准确预测燃料的点火、火焰传播等燃烧

特性，为大规模数值计算提供一条可行的工程路径。

本文从烷烃先裂解再氧化的机理假设出发，基

于实验数据和两个骨架机理的模拟结果，构建了包
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含 8个组分的正癸烷四步高温总包反应机理，且运用

双参数修正函数对机理前两步反应的指前因子进行

了修正。在温度 1000~2000K、压力 0.1~0.3MPa、当量

比 0.5~1.5的范围内，利用 Chemkin-Pro软件对总包机

理的绝热火焰温度、点火延迟时间、层流火焰速度等

燃烧特性进行了模拟计算；并使用 Fluent软件对总包

机理进行了本生灯火焰的验证。

2 总包机理的构建

2.1 正癸烷总包反应路径构建

对燃料燃烧特性的表达是判断机理精度的关键

指标，可以通过绝热火焰温度、点火延迟时间、层流

火焰速度等检验构建的总包机理。

典型的正癸烷总包机理分为一步、两步和多步

反应机理［17］。一步总包机理涉及的组分只有 5个

（C10H22，O2，CO2，H2O，N2），计算速度最快，其反应式为

C10H22+15.5O2¾®¾¾ 10CO2+11H2O （1）
图 1计算了利用该 5个组分在 p=0.1MPa、初始 T=

300K时的绝热火焰温度，可以看出，一步总包机理对

绝热火焰温度的预测过高，与郭俊江等［18］构建的包

含 709 个 组 分 和 2793 个 反 应 的 正 癸 烷 骨 架 机 理

（S709）的 绝 热 火 焰 温 度 相 比 ，最 大 相 对 误 差 为

28.8%，这是因为一步反应未考虑会降低总反应热和

绝热火焰温度的 CO/CO2平衡和H2/H2O平衡。

两步总包机理考虑了 CO/CO2平衡，包含了 6个
组分（C10H22，O2，CO，CO2，H2O，N2），其反应式为

C10H22+10.5O2¾®¾¾ 10CO+11H2O （2）
CO+0.5O2¾®¾¾ CO2 （3）

如图 1所示，组分中增加了 CO使得机理对火焰

温度的预测较为准确，但该机理不含 H2/H2O平衡，导

致绝热火焰温度在 Φ>1.5时仍然偏大，与 S709相比

最大误差为 12.6%。此外，图 2为Φ=1.0，p=0.1MPa工
况下，利用 Franzelli等［14］构建的两步机理计算的正癸

烷高温点火延迟时间，与实验数据［19］的平均相对误

差达 85.8%，这是由于两步机理缺乏中间烃类的形

成。通过敏感性分析得出，该机理的第一步反应既

控制点火延迟时间又控制层流火焰速度，使用修正

函数时，点火延迟时间与层流火焰速度的误差变化

趋势相反，使机理满足对层流火焰速度的预测时，却

不能合理预测点火延迟时间。因此，为了较为合理

地预测正癸烷的燃烧特性，还应考虑 H2/H2O平衡和

中间烃类的生成。

分析烷烃燃烧的过程机理可以发现，低温时（T<
1000K），烷烃氧化燃烧包含点火延迟的负温度系数

效应，对过程特征的精确再现往往涉及复杂中间组

分和反应［20］，运算负荷巨大［21］；而工程上研究较多的

现代航空发动机及超燃发动机的燃烧室正常工作温

度多大于 1000K［22-23］，对应的高温反应路径相对简

单［24］。故有望得到精度较高正癸烷高温总包机理。

Hautman等［16］通过高温流动反应器实验获得了

大量碳氢化合物氧化过程的种类分布，并对氧化过

程进行了定性分析，提出了高链烷烃的高温氧化过

程可由三个宏观过程表示，任何不考虑这些过程的

机理都不能正确预测燃料的能量释放。首先，高链

烷烃裂解转化为较小的中间烃类，主要是烯烃；而后

中间烃类被氧化成 CO，CO随后被氧化成 CO2。Wang
等［25］通过分析烷烃预混火焰的计算结构得出，在高

温燃烧过程中，无论系统中是否存在分子氧，大的燃

料分子通常首先被分解成几个小的分子，然后这些

小分子被氧化产生最终的燃烧产物。这与 Hautman
等［16］提出的裂解-氧化-氧化等三个宏观过程一致。

裴闪闪等［26］通过理论计算指出裂解有利于点火，且

Fig. 2 Comparison of experimental ignition delay time with

simulation results of 2-step mechanism for n-decane

combustion

Fig. 1 Comparison of simulated adiabatic flame

temperature with simulation results of different

mechanisms for n-decane combustion
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点火延迟时间随裂解程度的增大而缩短，因此第一

个裂解过程可控制点火延迟时间；后两个过程是小

分子氧化燃烧过程，释放大量热量，对点火延迟时间

和层流火焰速度都有影响。

综上，为准确描述长链烃的绝热火焰温度、点火

延迟时间、层流火焰速度等燃烧特性，参考 Hautman
等［16］构建的烷烃四步反应路径，提出包含长链烃裂

解、小分子燃烧、H2/H2O平衡、CO/CO2平衡的四步总

包反应。为减少总包机理物种数，可将主要裂解产

物作为中间组分的替代物。如张海燕等［27］构建的石

油一次反应中，就以主要裂解产物 C2H4，C2H6等为生

成物来代表石油产品的裂解过程。李国娜等［28］的研

究结果表明，正癸烷裂解主要产物为 H2，CH4，C2H4，

C2H6等，其中最大的组分是 C2H4，因此，可将 C2H4作为

替代物。故本文包含组分数最少（C10H22，O2，C2H4，

CO，H2，CO2，H2O，N2）的四步总包机理为

C10H22¾®¾¾ 5C2H4+H2 （4）
C2H4+O2¾®¾¾ 2CO+2H2 （5）
H2+0.5O2¾®¾¾ H2O （6）
CO+0.5O2¾®¾¾ CO2 （7）

利用该 8个组分计算的绝热火焰温度如图 1所
示，计算结果与 S709的最大误差为 2.3%，与 Xiao等［9］

构建的包含 96个组分和 256个反应的正癸烷骨架机

理（S96）的计算结果相比最大误差为 0.75%，相对误

差小于 5%，说明四步机理有较好的火焰温度再现性。

为得出四步机理的初始指前因子、活化能、浓度

指数等化学动力学数据，通过查阅文献等得出参考

数据，再将四步机理在 p=0.1MPa，Φ=0.5和 1.0时的点

火延迟时间和层流火焰速度的模拟结果与实验数据

做对比，对参考的动力学数据进行相应调整，最终结

果如表 1所示。其中，R1（反应式（4））的初始指前因

子及活化能参考了张海燕等［27］列出的煤油裂解制乙

烯的模型参数，作者归纳出煤油一次反应生成 H2，

CH4，C2H4等的指前因子和活化能分别为 5.19×1014和
6.3×104~6.8×104 cal·mol-1。总包反应描述的是宏观

过程，R1考虑的是长链烷烃的裂解特性，并不代表裂

解的一次反应，因此，在多次试算调整后，最终确定

了 R1的动力学参数。R2（反应式（5））、R3（反应式

（6））、R4（反应式（7））的动力学参数分别参考了 Can⁃
tera所提供的乙烯两步反应、Fluent所提供的氢气一

步反应和 Franzelli等［14］构建的煤油两步机理。

2.2 修正函数的引入

点火延迟时间受点火温度、压力、反应物组成及

浓度等影响，并满足 Arrhenius形式的关系［29］，如式

（8）所示。层流火焰速度受未燃气体温度、压力、当

量比、燃料类型等影响。随着未燃气体温度的升高

和压力的减小，层流火焰速度会增大；除了富燃混合

气，当量比对燃料的火焰传播速度的影响首先是由

它对火焰温度的作用导致的。层流火焰速度随压力

和温度的变化关系可近似为式（9）［14，30-31］。

τ = A [ Fuel ]α [ O2 ]β [ M ]γe
E a
RT （8）

SL ( p,Tu ) ∝ SL ( p0 ,T0 ) ( pp0 ) αP( TT0 ) αT （9）
式中 τ为点火延迟时间，s；A为指前因子，［Fuel］，

［O2］，［M］分别为燃料、氧化剂和第三体（如 Ar，N2）的

摩尔浓度，mol·m-3；α，β，γ分别表示点火延迟时间对

燃料、氧化剂和第三体浓度的依赖程度；T为点火温

度，K；Ea为宏观活化能，cal·mol-1；R为通用气体常数，

为 8.314J·mol-1·K-1；SL为层流火焰速度，cm·s-1；p为
压力，Pa；αP和 αT分别表示压力指数和温度指数；Tu为

未燃气体温度，K；下标为 0代表参考态。

总包机理适用范围普遍较窄，结合前人经验［14］，

可通过修正速率方程的方法来扩大适用范围和提高

预测精度。因此，根据点火延迟时间和层流火焰速

度的主要影响因素，本文引入以当量比与压力为自

变量的二元函数对 Arrhenius公式的指前因子进行

修正。

为探究四步机理对点火延迟时间和层流火焰速

度的影响程度，在初始 T=1200K和 1600K，p=0.1MPa，
Φ=0.5和 1.0工况下的温度对点火延迟时间敏感性

分析，如图 3所示，选取的值为各反应式的敏感性

最大（小）值；图 4为在未燃气体 T=400K，p=0.1MPa，
Φ =0.5和 1.0条件下的层流火焰速度敏感性分析。

如图 4所示，层流火焰速度主要受 R2控制；而点火延

Table 1 Initial kinetic data of the four-step mechanism (Units: mol, cm3, s, cal·mol-1, K.)

Pre-exponential factor A
Activation energy Ea
Reaction exponents

R1
3.54×1011
5.5×104

0.9

R2
7.7×109
3.55×104

C2H4
O2

0.6
0.55

R3
8×107
4×103

H2
O2

0.8
0.6

R4
4.5×1010
2×104

CO
O2

1
0.5
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迟时间受 R1和 R2同时控制，且 R1在较低温时对点

火延迟的贡献大于在较高温时。这是由于 R1为裂解

吸热反应，较低温时裂解率不大，点火延迟受 R1控
制；较高温时，裂解率增大，生成较多中间烃，中间烃

燃烧释放大量热量影响系统温度，使得点火延迟时

间受消耗中间烃的 R2控制。综上，根据反应具体条

件对 R1和 R2的反应速率常数进行修正，使 R1和 R2
在一定条件下分别主控点火延迟时间和层流火焰速

度，可望解决前文所述的两步机理不能同时高精度

预测点火延迟时间和层流火焰速度的问题。

为获得四步机理在温度 T=1000~2000K、压力 p=

0.1~0.3MPa、当量比 Φ=0.5~1.5工况下的指前因子修

正值，需点火延迟时间、层流火焰速度等实验数据，

但鉴于此条件下正癸烷的相关实验数据并不全面，

本文同时采用 S709［18］和 S96［9］骨架机理数据作为参

考值。将所得修正值列表并拟合，得到修正函数分

别为式（10）和式（11），其系数如表 2所示，而修正后

R1与 R2的 Arrhenius方程分别为式（12）和式（13），修

正函数 f1 (ϕ，p )和 f2 (ϕ，p )的分布如图 5所示。式中

Ea为活化能，J·mol-1。
f1 (ϕ,p ) = 1

3.54 ·
m 1 - m 2 ln ϕ + m 3 ( ln ϕ ) 2 - m 4 ln p + m 5 ( ln p ) 2

1 - m 6 ln ϕ - m 7 ( ln ϕ ) 2 + m 8 ( ln ϕ ) 3 - m 9 ln p + m 10 ( ln p ) 2 (10)

f2 (ϕ, p ) = 1
0.77 ·

n1 - n2ϕ + n3ϕ2 - n4ϕ3 + n5 p + n6 p2
1 - n7ϕ - n8ϕ2 + n9ϕ3 + n10 p - n11 p2

（11）
k1 = A1 f1 (ϕ, p )e-

E a,1
RT （12）

k2 = A2 f2 (ϕ, p )e-
E a,2
RT （13）

3 机理模拟结果

图 6为 S709，S96和四步总包机理在 Φ=0.5，1.0，
1.5，初始 T=1000~2000K，p=0.1MPa，0.3MPa工况下，

对点火延迟时间的模拟结果与实验值［19，26］的对比，

Fig. 3 Analysis of temperature sensitivity at different temperature and equivalence ratio (p=0.1MPa)

Fig. 4 Sensitivity analyses on laminar flame speed at

different equivalence ratio (T=400K, p=0.1MPa)

Table 2 Coefficients for the two correction functions

mi

ni

i=1
0.75159
2.011491

i=2
2.00067
6.542491

i=3
6.00673
6.831384

i=4
1.2415
2.141292

i=5
4.5846
0.154128

i=6
1.8121
0.00494

i=7
0.60114
0.096229

i=8
0.67109
5.0370886

i=9
0.0896
4.379396

i=10
0.2238
0.267105

i=11
—

0.043953

Fig. 5 Value of correction functions at p=0.1MPa and Φ=

0.5~1.5
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Chemkin-Pro计算时定义温度梯度达到最大值的时间为

点火延迟时间。如图 6所示，在不同当量比下，点火延迟

时间均随温度的升高和压力的增大而缩短。在不同当

量比下，四步机理的模拟结果与上述骨架机理均较为

吻合。

在Φ=0.5，p=0.1MPa时，总包机理与 S709的平均相

对误差为 15.5%。在较低温时（T=1000~1100K）总包机

理预测结果偏低，这是因为Φ和 T较小时，C10H22含量较

少且裂解率较低，导致 R1对层流火焰速度影响较大

（如图 4所示），若取较小的 f1值使点火延迟时间延长，则

层流火焰速度的误差会显著增大。为兼顾层流火焰速

度的计算精度，选取了较大的 f1值，导致点火延迟时间

偏短。Φ=1.5时，总包机理的模拟结果在较低温时与骨

架机理吻合较好。较高温（T=1400~2000K）时的结果

偏高，这是因为随着压力和温度的升高，R2对点火延迟

的影响增大，若取较大的 f2值使点火延迟时间缩短，则

层流火焰速度的误差会增大。考虑到层流火焰速度的

计算精度，选取了较小的 f2值（也有助于函数 f2的光滑

性），导致较高温区的点火延迟时间偏长。

图 7为 S709，S96和四步总包机理在 Φ=0.5~1.5，
初始 T=360，400，470K，p=0.1，0.2，0.3MPa的工况下，

对层流火焰速度的模拟结果与实验值［32-33］的对比。

Fig. 6 Comparison of the simulation results of 4-step

mechanism and skeletal mechanisms with experimental

ignition delay time for n-decane combustion

Fig. 7 Comparison of the simulation results of 4-step

mechanism and skeletal mechanisms with experimental

laminar flame speed for n-decane combustion
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如图 7所示，S96的计算结果在富燃时与实验数据相

比较小，S709和总包机理整体与实验数据吻合较

好。T=400K，p=0.1，0.2，0.3MPa时，总包机理的模拟

值与实验数据（文献［33］）的平均相对误差分别为

4.6%，3.7%，5%；与 S709相比平均相对误差分别为

6%，7.4%，7.6%，表明总包机理可以较好地预测正癸

烷/空气混合物在 Φ=0.5~1.5，p=0.1~0.3MPa下的层流

火焰速度。

4 本生灯数值模拟

为进一步验证四步总包机理，采用二维对称模

型对本生灯火焰进行模拟，同时模拟计算了 Fluent自
带正癸烷一步机理，并与颜应文等［34］的实验结果进

行对比。选用文献中的工况 3进行模拟，燃油流量为

2.5×10-8m3·s-1，空气流量为 1.8056×10-4m3·s-1，进口温

度为 430K，油气比为 0.0835。计算时，采用标准 k-ε

湍流模型和模拟湍流与化学反应相互作用的涡耗散

概念（EDC）模型。

图 8为本生灯火焰的温度分布云图。图 9（a）
为轴线处温度沿轴向的分布曲线图，图 9（b）为轴

线处组分浓度变化图，从图 8，9中可以看出，四步

机理模拟的温度上升趋势与实验数据基本一致，最

高温度为 2117K，且轴向组分的变化趋势与实验数

据基本一致；而一步机理最高温度达 2500K，与实

验数据相比误差较大，且一步机理的延迟过长，导

致轴线处温度和组分浓度从距出口 1cm左右才开

始 变 化 。 两 个 机 理 的 温 度 达 到 最 大 值 后 急 剧 下

降，这主要是因为总包机理的中间组分过少，这一

现象也与颜应文等验证的 23步机理的变化趋势相

同。总体来说，相较于一步机理，四步总包机理能

够较为准确地模拟出火焰的温度分布和组分浓度

的变化。

5 结 论

通过本文研究，得到如下结论：

（1）本文基于长链烷烃氧化的三个宏观过程构

建了含有 8个组分（C10H22，O2，C2H4，CO，H2，CO2，H2O，
N2）的正癸烷四步高温总包反应机理。该机理包含长

链烃裂解、小分子燃烧、H2/H2O平衡和 CO/CO2平衡，

具有较好的火焰温度再现性，其绝热火焰温度计算

Fig. 9 Temperature and species concentration change of Bunsen burner flame centerline

Fig. 8 Contours of temperature of Bunsen burner flame



推 进 技 术 2022 年第 43 卷 第 11 期

210434-8

结果与 S709和 S96的计算结果相比最大误差分别为

2.3%和 0.75%。

（2）以点火延迟和层流火焰速度为优化目标，采

用以当量比与压力为自变量的二元函数对机理的前

两步反应的指前因子进行修正，适当增大了该机理

的适用范围。修正后的四步机理在温度 T=1000~
2000K、压力 p=0.1~0.3MPa、当量比Φ=0.5~1.5的工况

下，对点火延迟时间和层流火焰速度的预测较为合

理。利用该总包机理对本生灯火焰进行模拟计算，

与一步机理和实验值对比表明，该总包机理总体上

能较好地反应火焰燃烧过程中的温度和组分浓度

变化。

（3）本文构建的四步高温总包机理既能较好地

预测正癸烷的主要燃烧特性，又能提高燃烧数值模

拟速率，具有较好的工程应用前景。

致 谢：感谢国家自然科学基金的资助。
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