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超声速燃烧数值模拟中复杂化学反应的建模方法
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摘　要：高保真度的数值模拟有助于研究超声速条件下点火、熄火、火焰传播以及稳焰等关键物理－化学过程，推动

对冲压发动机中复杂燃烧现象的准确理解与可靠预测。然而，实际发动机中碳氢燃料燃烧导致的广泛时空尺度对

湍流燃烧的建模带来了极大的挑战。为此，必须首先解决超声速燃烧数值模拟中复杂化学反应的高保真建模问

题。本文对超声速燃烧模拟中湍流－化学反应相互作用模型、机理简化以及求解加速方法的研究现状进行了总结。

以典型燃料燃烧建模为主线，介绍了复杂化学反应的高保真建模方法以及不同化学反应机理在超燃模拟中的适用

性及其影响。以反应机理三层次保真度评估体系为基础，进一步明确了简化机理在超燃数值模拟中的优势与不

足，阐明了动态自适应化学方法在研究超声速条件下细致燃烧过程的必要性和可行性。
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０　引　言

　　高超声速吸气式推进系统的研究工作开始于２０
世纪５０年代，旨在发展以超燃冲压发动机为动力的
推进装置，以实现临近空间马赫数６～１５的高速巡航
飞行［１］。实践表明，超燃冲压发动机结构简单、燃料
比冲高且高马赫数下性能优良，是实现大气层内高超
声速飞行的理想动力装置之一［２］。对于实际的超燃
冲压发动机而言，燃料的选择将直接影响发动机的性
能，因此需要综合考虑燃料的热值、热沉（冷却能力）、
反应速率等多方面的性能。考虑到在超燃冲压发动
机中气流的驻留时间仅毫秒量级，需要燃料能够尽可
能快地实现燃烧释热。氢燃料反应速度快、热值高、
热力学－化学性质相对简单，其在超声速燃烧中的应
用研究从２０世纪５０年代便已经开始，经历了１９８０
年代美国空天飞机计划 ＮＡＳＰ，并成功用于２００４年
美国Ｘ－４３Ａ的飞行试验。相比于氢燃料，碳氢燃料
的化学反应速率慢（比氢燃料慢约３个数量级）、热值
低（单位质量热值只有氢的１／３）、热沉有限（单位质
量热沉仅为氢的１／６）。此外，在实际发动机的应用
中还需考虑到液态燃料与空气的雾化、蒸发过程。

　　液态氢燃料的重要缺点在于体积能量密度较低，
仅为液态煤油的四分之一，因此并不适合用于在大气
层中巡航的高超声速飞行器。此外，氢燃料的生产成
本要远高于碳氢燃料，同时考虑到贮存和维护成本，
其实际应用还需要克服很多困难。虽然液态碳氢燃
料与氢燃料相比存在化学反应速率慢、热值低以及热
沉有限等不足，但更易存储、携带且便于实际应用［３］。

Ｘ－５１Ａ的飞行试验证实，在充分掌握碳氢燃料理化
特性的基础上，这些缺点在一定程度上是可以克服
的。尽管液态氢燃料在未来的Ｍａ＞１０的跨大气层
飞行中不可或缺，但是它在马赫数４～８时没有明显
优势。一般认为在飞行马赫数４～８的条件下碳氢燃
料是更为理想的选择［２］。

　　为满足高效、稳定的工作要求，发动机内部的复
杂超声速燃烧过程引起了研究者的持续关注。超声
速燃烧的准确建模与数值模拟一直是超声速燃烧过

程研究的重要内容之一。反应流中流动－化学反应的
相互作用一般可用流动时间尺度τｆ 和化学反应时间
尺度τｃ 的比值，即Ｄａｍｋｈｌｅｒ数（Ｄａ＝τｆ／τｃ）来表
征。对复杂碳氢燃料的超声速燃烧模拟而言，由于涉
及反应众多、各反应的特征时间差异较大、缩比模型

难以保持Ｄａ不变，故流动模拟只能基于全尺寸模型
以准确刻画相应的燃烧现象。此外，在燃料喷注以及
稳焰区域，一般都存在复杂的三维流动，因此通常不
能做二维简化。

　　基于以上两点，目前在超燃数值模拟中，鉴于燃
烧室的实际尺寸，一般网格量都较大，为平衡计算代
价，对燃烧反应的模拟往往只能考虑单步或几步化学
反应。然而，在稳焰、熄火等极限燃烧现象中流场不
同位置或不同时刻存在不同的主导反应机制［４］，则相
应的化学反应特征时间也不相同。为了准确捕捉关
键的物理－化学过程，燃烧数值模拟必须包含详细的
化学反应信息［５］。此时超燃冲压发动机中实际使用
的碳氢燃料却给数值模拟带来了极大的困难。如
图１所示，随着燃料中碳数的增加，其详细化学反应
机理中的组分数与基元反应数呈指数增加。对于超
声速燃烧数值模拟中常用的乙烯和煤油化学反应机

理而言，其机理中一般需要５０～１０００个组分，相应地
必须求解大量的组分守恒方程。Ｃｈｅｎ［６］在甲烷预混
火焰的直接数值模拟中发现求解详细化学反应所需

的ＣＰＵ时间占总时间比例超过９０％，随着燃料复杂
度增加，其占比将进一步增大。另一方面，反应过程
中不同组分的特征时间差异较大，为此详细化学反应
将包含广泛的时间尺度，导致化学反应流模拟中的刚
性问题，使得相应的微分方程求解困难。一般而言，
燃料组成越复杂，其详细化学反应机理涉及的特征时
间尺度范围越大，刚性方程求解越困难，导致计算量

图１　不同燃料化学反应机理的组分与反应数［５］
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急剧增加。因此，如何有效地处理复杂化学反应机理
与广泛的时间尺度将成为湍流燃烧数值模拟的关键。

　　关于超声速条件下湍流－化学反应相互作用建模
的研究，此前已有不少工作，包括火焰面模型［７］、ＰＤＦ
类模型［８］以及有限化学反应速率模型［９］在超声速燃

烧模拟中的应用。本文将主要介绍超声速燃烧数值
模拟中复杂化学反应的高保真建模、典型燃料燃烧反
应的建模实践以及不同化学反应机理在超声速燃烧

模拟中的适用性及其影响。基于简化化学反应机理
的评估体系，明确基于简化反应机理的超燃模拟的不
足，进一步介绍适用于模拟超声速条件下非定常燃烧
现象的化学反应建模方法。

１　复杂化学反应机理处理方法

　　燃烧问题涉及到广泛的时空尺度、复杂的物理－
化学过程，从宏观运动来看，所涉及的空间尺度范围
为１０－６～１ｍ［１０］。此外，燃烧过程还涉及如液体燃
料的蒸发／雾化、辐射、湍流－化学反应相互作用、非平
衡流等过程。一般而言，在超燃冲压发动机的燃烧过
程中，辐射效应影响相对较小，对于气态燃料最为重
要的是湍流－化学反应交互作用。为了对超声速燃烧
室中的湍流化学反应流进行准确模拟，除了要处理复
杂化学反应外，还要对湍流－化学反应的相互作用进
行建模。实际上湍流燃烧模型的选取也影响到化学
反应的建模与求解。为此，本节将首先介绍超燃数值
模拟中常用的湍流燃烧模型。此外，在碳氢燃料的模
拟中，复杂化学反应导致计算量急剧增加，因此反应
机理的简化与求解加速也至关重要。

１．１　超声速条件下湍流－化学反应相互作用模型

　　为了封闭ＲＡＮＳ模型或ＬＥＳ滤波后的控制方
程，除了要模拟亚格子湍流之外，还需要模化平均或
者滤波后的化学反应源项。由于该反应源项是温度
与组分浓度的非线性函数，采用湍流模型中传统的矩
方法进行封闭较为困难。早期的湍流燃烧模型，如涡
耗散（Ｅｄｄｙ　Ｄｉｓｓｉｐａｔｉｏｎ　Ｍｏｄｅｌ）［１１；１２］与涡破碎 （Ｅｄｄｙ
Ｂｒｅａｋ　ｕｐ　Ｍｏｄｅｌ）［１３］等模型中都假设化学反应速率
无限快，即流动特征时间远大于化学反应特征时间。
由于忽略了有限化学反应速率的影响，不适用于复杂
的燃烧模式。

　　目前在超声速推进系统中主要采用以下五种湍
流燃烧模型，包括准层流燃烧模型、火焰面模型
（Ｆｌａｍｅｌｅｔ　Ｍｏｄｅｌ）［１４］、部分搅拌反应器模型（ＰａＳＲ
Ｍｏｄｅｌ）［１５］、概率密度函数模型（ＰＤＦ　Ｍｏｄｅｌ）［１６］以及
线性涡模型（ＬＥＭ　Ｍｏｄｅｌ）［１７］。

　　１）准层流模型忽略了湍流－化学反应的交互作

用，直接以平均或滤波参数计算化学反应源项，但是
由于其计算代价小且对稳态燃烧问题能给出较为准

确的结果，在超燃模拟中仍然有较多使用［１８－１９］。

　　２）火焰面模型基于湍流的尺度分离假设，认为
燃烧中的组分浓度和热力学量可以表示为少数几个

代表变量（如混合分数、进度变量）的函数，其中的代
表模型包括火焰面模型，火焰面／进度变量模型等。
与不可压缩湍流燃烧不同，超声速燃烧室中的湍流－
化学反应存在更为强烈的相互作用。流场中可能出
现激波，导致压强和温度出现间断，因此火焰面模型
在超燃模拟中的适用性一直存在争议［７，２０］。尽管针
对超声速燃烧模拟的火焰面模型改进工作从未间

断［２１－２５］。但李晓鹏等［２６］基于对碳氢燃料超燃流场的
尺度分析（如图２），发现随着燃料复杂度增加，火焰
模式以旋涡小火焰为主。因此，火焰面模型在氢气超
燃中适用性较好，但对于乙烯和煤油等复杂碳氢燃料

（ａ）乙烯

（ｂ）气态煤油（二组分化学替代）
ｌｋ 为Ｋｏｌｍｏｇｏｒｏｖ尺度、ｌλ 为泰勒尺度、

ｌ０ 为积分尺度、δｌ 为火焰厚度

图２　超声速燃烧室中的典型湍流燃烧模式分区［２６］

Ｆｉｇ．２　Ｔｙｐｉｃａｌ　ｔｕｒｂｕｌｅｎｃｅ－ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ　ｉｎｔｅｒａｃｔｉｏｎ
ｒｅｇｉｍｅ　ｉｎ　ｓｃｒａｍｊｅｔ　ｃｏｍｂｕｓｔｏｒ［２６］
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的模拟还需谨慎。

　　３）ＰａＳＲ模型以部分搅拌反应器模拟湍流燃烧
过程，以特征时间尺度τｆ 和τｃ 分别来表征湍流混合
与化学反应两个过程［１５］。由此，滤波后的化学反应

源项可由滤波后的温度Ｔ
～、压力ｐ

～
和组分浓度Ｙ

～
ｋ 表

示，ω
·～

＝κω
·（Ｔ

～，ｐ
～，Ｙ

～
ｋ），其中κ～τｃ／（τｃ＋τｆ）。ＰａＳＲ

模型由于其模型简单，计算量小，同时程序实现容易
等优势在航空发动机、超声速燃烧室模拟中获得广泛
应用［２７－３０］。

　　４）ＰＤＦ方法起源于Ｐｏｐｅ的开创性工作［１６］，基
于ＰＤＦ方法的输运方程中化学反应源项能够自行封
闭，可以准确地模拟详细化学反应动力学过程，是一
种普适的湍流燃烧模型。然而，ＰＤＦ方法是在低速
不可压缩流基础上发展起来的，在可压缩流的流动间
断处计算的收敛存在一定困难。

　　５）线性涡模型（ＬＥＭ）最早由 Ｍｅｍｏｎ等［３１］应用
于燃烧的大涡模拟。ＬＥＳ－ＬＥＭ 方法的实现分为两
个子过程，第一个过程是在每一个子网格中独立进行
线性涡计算，第二个过程中通过叠加过程实现亚格子
信息在网格边界上的输运。然而，Ｆｕｒｅｂｙ［３２］指出

ＬＥＭ 模型存在计算量偏大的问题，因此目前采用

ＬＥＭ的计算仅限于一些简单的模型燃烧室。

　　Ｆｅｄｉｎａ等［３３］在丙烷燃料后台阶突扩燃烧室中对

ＰａＳＲ模型、ＥＤＣ 模型、增厚火焰模型（Ｔｈｉｃｋｅｎｅｄ
Ｆｌａｍｅ　Ｍｏｄｅｌ，ＴＦＭ）以及火焰面进度变量模型
（Ｆｌａｍｅｌｅｔ　Ｐｒｏｇｒｅｓｓ　Ｖａｒｉａｂｌｅ　ｍｏｄｅｌ，ＦＰＶ）进行了比
较。如图３所示，三种有限反应速率模型（ＰａＳＲ、

ＥＤＣ和ＴＦＭ）的结果跟实验更加吻合，其中ＰａＳＲ模
型的结果相对误差最小。同时，Ｆｕｒｅｂｙ［３４］在丙烷燃
料旋流燃烧室的模拟发现，尽管四种模型都与实验结
果定性相符，但是考虑ＮＯ和ＣＯ等污染物的定量预
测，有限化学反应速率模型（ＰａＳＲ与ＥＤＣ）还是要明
显优于 ＦＰＶ 模型。由于有限化学反应速率模型
（ＰａＳＲ和ＥＤＣ模型）在建模时考虑了多尺度相互作
用，因此更适合复杂的湍流－化学反应相互作用
问题［３５］。

　　由于在超声速燃烧室中难以进行精细的实验测

量，因此可用于进行数值验证的数据库并不多。而且

实验测量一般仅限于壁面静压、平均速度与流场温度

等，远不足以支撑高精度湍流模型的发展。目前超声

速燃烧中普遍采用的湍流燃烧模型基本都是从不可

压缩反应流中扩展而来，仅在少数超燃实验中得到

证，其普适性和计算精度还有待进一步确认和改进。

正如Ｇｏｎｚａｌｅｚ－Ｊｕｅｚ等［３６］所言，考虑到目前高速推进

系统数值模拟中湍流燃烧模型发展的困境，也许提高

所采用的化学反应机理的可靠性是当下更好的选择。

（ａ）平均温度

（ｂ）温度脉动值
ｏ为实验值，红色实线ＰａＳＲ模型，洋红色实线ＥＤＣ，蓝色实线ＴＦＭ－Ｆ＝３，

蓝色虚线ＴＦＭ－Ｆ＝６，绿色实线ＦＰＶ－１，绿色虚线ＦＰＶ－２

图３　ｘ／ｒ＝０，１．０，３．０，５．０，１２．０处的平均温度和温度脉动值［３３］

Ｆｉｇ．３　Ｍｅａｎ　ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　ｐｒｏｆｉｌｅｓ　ａｎｄ　ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　ＲＭＳ－ｆｌｕｃｔｕａｔｉｏｎ　ｐｒｏｆｉｌｅｓ　ａｔ　ｌｏｃａｔｉｏｎｓ　ｘ／ｒ＝０，１．０，３．０，５．０，１２．０［３３］
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１．２　化学反应机理简化

　　在化学反应流的数值模拟中，总的计算量基本与
组分数的平方成正比，随之而来的是复杂的耦合非线
性微分方程组，同时反应涉及到的宽范围时间尺度将
导致方程的刚性突出［３７］。对详细化学反应机理进行
简化，通过去除影响较小的组分和反应，可以极大地
缩减微分方程组的规模，同时还可以相应地降低求解
方程的刚性。在详细反应机理的基础上进行适当简
化，采用简化机理进行化学反应流的模拟，可在保证
化学反应求解精度的同时大幅提高计算效率。

　　目前常用的机理简化方法的原理大致分为两种
类型［３８］。第一类方法主要基于时间尺度分析，将化
学反应空间分为快速和慢速两个流形，通过去除快时
间尺度对应的化学反应实现微分方程刚性的降低。
其中典型方法是准稳态分析方法（Ｑｕａｓｉ－Ｓｔｅａｄｙ
Ｓｔａｔｅ　Ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ＱＳＳＡ）［３９］、计算奇异摄动法
（Ｃｏｍｐｕｔａｔｉｏｎａｌ　Ｓｉｎｇｕｌａｒ　Ｐｅｒｔｕｒｂａｔｉｏｎ，ＣＳＰ）［４０］、本
征 低 维 流 形 方 法 （Ｉｎｔｒｉｎｓｉｃ　Ｌｏｗ　Ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ
Ｍａｎｉｆｏｌｄ，ＩＬＤＭ）［４１］ 与 部 分 平 衡 近 似 （Ｐａｒｔｉａｌ
Ｅｑｕｉｌｉｂｒｉｕｍ　Ａｐｐｒｏｘｉｍａｔｉｏｎ，ＰＥＡ）［４２］。另一类方法
的核心在于确定和去除多余的组分与反应。尽管复
杂碳氢燃料的反应机理中包含大量的组分和化学反

应，但是部分组分和反应对模拟所关心的化学反应特
征影响较小，在一定误差阈值内可以忽略这些组分和
反应。较早被用于确定这些组分和反应的方法是敏
感性分析法（Ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ　Ａｎａｌｙｓｉｓ，ＳＡ［４３－４４］）。计算所
选目标参数（如点火延迟时间、层流火焰速度等）对某
组分或者基元反应的敏感程度。通过敏感度的大小
表征该组分或基元反应对目标参数的影响，通过去除
相应的组分或反应，以达到简化机理的目的。敏感性
分析方法涉及到雅克比矩阵的数值操作，组分数目较
多的化学反应将带来很大的计算量。对于燃烧室中
的燃烧，考虑到反应变量的空间非均匀性，为保证计
算结果的准确性，一般需要在流场中多个空间位置进
行采样，使得敏感性分析较为困难。目前，敏感性分
析法通常与其他机理简化方法耦合使用，即对已通过
其他方法进行简化的机理进行再简化［４５］。

　　为了克服敏感性分析计算量大的缺点，Ｌｕ与

Ｌａｗ［４６］提出了基于组分间相互作用的直接关联图法
（Ｄｉｒｅｃｔｅｄ　Ｒｅｌａｔｅｄ　Ｇｒａｐｈ，ＤＲＧ）。以ＤＲＧ方法为基
础，又衍生出其他的机理简化方法，包括考虑误差传
递的直接关联图法（ＤＲＧ　ｗｉｔｈ　Ｅｒｒｏｒ　Ｐｒｏｐａｇａｔｉｎｇ，

ＤＲＧＥＰ）［４７］、结合敏感性分析的考虑误差传递的直
接关联图法（ＤＲＧＥＰ　Ａｉｄｅｄ　Ｓｅｎｓｉｔｉｖｉｔｙ　Ａｎａｌｙｓｉｓ，

ＤＲＧＥＰＳＡ）［４８］、反 应 路 径 分 析 法 （Ｐａｔｈ　Ｆｌｕｘ

Ａｎａｌｙｓｉｓ，ＰＦＡ）［４９］以 及 全 局 反 应 路 径 选 取 法
（Ｇｌｏｂａｌ　Ｐａｔｈｗａｙ　Ｓｅｌｅｃｔｉｏｎ，ＧＰＳ）［５０］。与敏感性分
析法相比，基于直接关联图的方法具有计算量相对较
小、机理简化效率高等优势，因此也被应用于化学反
应的动态简化［５１］。

１．３　列表－查询法

　　在燃烧数值模拟中，考虑到化学反应求解的计算
代价，可以通过建表－插值方法，充分利用已求解状态，
提高整体求解效率。当前已经发展出了不少列表－插
值类的方法，包括结构化查表法（Ｓｔｒｕｃｔｕｒｅｄ　Ｌｏｏｋｕｐ
Ｔａｂｕｌａｔｉｏｎ）［５２］、再复制模拟（Ｒｅｐｒｏ－Ｍｏｄｅｌｉｎｇ）［５３］、人工
神经网络（Ａｒｔｉｆｉｃｉａｌ　Ｎｅｕｒａｌ　Ｎｅｔｗｏｒｋｓ，ＡＮＮ）［５４］、分段
重用解映射（Ｐｉｅｃｅｗｉｓｅ　Ｒｅｕｓａｂｌｅ　Ｉｍｐｌｅｍｅｎｔａｔｉｏｎ　ｏｆ
Ｓｏｌｕｔｉｏｎ　Ｍａｐｐｉｎｇ，ＰＲＩＳＭ）［５５］以及动态自适应建表（Ｉｎ－
Ｓｉｔｕ　Ａｄａｐｔｉｖｅ　Ｔａｂｕｌａｔｉｏｎ，ＩＳＡＴ）［５６］。

　　目前，在超声速燃烧数值模拟中应用最多的是动
态 自 适 应 建 表 方 法 ＩＳＡＴ （Ｉｎ－Ｓｉｔｕ　Ａｄａｐｔｉｖｅ
Ｔａｂｕｌａｔｉｏｎ）［５７－５９］，在ＩＳＡＴ方法中首先需要定义由
温度Ｔ、压力ｐ、以及组分质量分数Ｙｋ 构成的化学－
热力学状态变量ψ＝ Ｙ１，Ｙ２，…，ＹＮ，Ｔ，ｐ｛ ｝。在积分

时间步Δｔ下对初始状态为ψ
０＝ψ（ｔ０）的化学反应方

程进行积分，得到反应终态ψ（ｔ０＋Δｔ），两状态之间
的对应关系定义为映射函数Ｒ（ψ

０）。在实际计算中，

对组分演化的ＯＤＥ方程进行积分时，先向建表层提
供查询向量ψｑ。ＩＳＡＴ模块会首先尝试在之前存储
的结果中查找映射函数Ｒ（ψ

０），之后通过线性近似获
得当前时间步的映射函数：

　　Ｒ（ψｑ）≈Ｒ
ｌ（ψ

０）＝Ｒ（ψ
０）＋δＲｌ （１）

其中δＲｌ＝Ａ（ψ
０）ψｑ－ψ

０（ ），而Ａ 为映射梯度函数
矩阵：

　　Ａｉｊ（ψ
０）＝

Ｒｉ（ψ
０）

ψｊ
（２）

公式（１）定义的线性近似在精度区域（Ｒｅｇｉｏｎ　ｏｆ
Ａｃｃｕｒａｃｙ，ＲＯＡ）中被认为是成立的，其中ＲＯＡ为以

ψ
０ 为中心的满足局部误差εｌｏｃａｌ的ψｑ 区域，定义为：

　　εｌｏｃａｌ＝ Ｒ（ψｑ）－Ｒ
ｌ（ψ

０）＝ δＲ－δＲｌ ≤εＩＳＡＴ
（３）

其中，δＲ＝Ｒ（ψｑ）－Ｒ
０（ψｑ），而εＩＳＡＴ 为给定误差阈

值。由于Ｒ（ψｑ）在实际查表过程中并不可得，因此

ＲＯＡ通常近似为状态变量空间中的守恒超椭圆，即
精度椭圆：

　　ＥＯＡ＝δψ
ＴＡ
～ＴＢ

～ＴＢＡ
～
δψ ≤ε

２
ＩＳＡＴ （４）

其中，Ｂ为给定的归一化矩阵，Ａ
～
为Ａ的修正矩阵，而

δψ＝ψｑ－ψ
０。如果在当前的精度椭圆中没有查找到
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需要的值，ＩＳＡＴ 算法将会进行扩展或添加操作：

１）直接对反应ＯＤＥ方程求解，并通过方程（１）计算
出局部误差；２）如果局部误差大于给定阈值εＩＳＡＴ，将
会在存储Ｒ（ψｑ）的二叉树中添加新的叶子节点，否则
会判定当前的ＥＯＡ 太过保守，进而扩展ＥＯＡ 以包括
当前的ψｑ。此外，考虑到超声速流场中的复杂波系结
构，与低速不可压缩反应流模拟不同，在超声速燃烧数
值模拟中压力也应作为ＩＳＡＴ算法的建表变量［６０］。

２　超燃数值模拟中化学反应建模研究
现状与分析

　　尽管氢燃料与碳氢燃料在马赫数４～８相比没有
明显优势，但是由于其反应速率快，物理－化学性质相
对简单，在超声速燃烧的基础研究方面有着非常广泛
的应用。乙烯作为煤油复杂裂解产物的主要成分，通
常也被用来作为裂解煤油的替代组分［６１］，作为碳氢
燃料的典型代表，广泛应用于超声速燃烧的实验
研究［６２－６４］。

　　相较于煤油而言，作为纯净物的氢气和乙烯理化
性质相对比较明确，为此本节将首先介绍超燃数值模
拟中常用的氢气和乙烯详细化学反应机理。在此基
础上，进一步总结氢气和乙烯简化机理的发展现状，
分析化学反应建模对超燃数值模拟的影响。

　　与氢气和乙烯不同，航空煤油是Ｃ７－Ｃ１６大分子复
杂碳氢化合物的混合物，包含链烷烃、环烷烃以及芳香
烃在内的多种组分［６５］。同时，不同原油产地、型号、批
次、加工工艺以及不同添加剂的航空煤油其组分也不
尽相同。因此，对煤油的燃烧反应建模需要同时解决
三个方面的问题———准确的替代燃料模型，详细化学
反应机理构建，实用简化反应机理的发展与应用。

２．１　氢燃料超声速燃烧模拟

２．１．１　常用氢气反应机理

　　表１总结了文献中用于超燃数值模拟的氢气反
应机理。值得注意的是，Ｚｈｕｋｏｖ［６９］机理主要针对较
高环境压力下的火箭燃烧室开发，在超燃数值模拟中
较少采用。在此前的超燃数值模拟中，广泛采用的氢
气反应机理为Ｊａｃｈｉｍｏｗｓｋｉ［７０］于１９８８年开发的９组
分２０步机理（表示为：Ｊ－９Ｓ－２０Ｒ）。由于该机理较为
复杂，带来极大的计算代价，因此只在 Ｐｏｔｔｕｒｉ与

Ｅｄｗａｒｄｓ［７３］的混合ＬＥＳ／ＲＡＮＳ模拟等少数几个研
究工作得到应用。基于Ｊａｃｈｉｍｏｗｓｋｉ［７０］的Ｊ－９Ｓ－２０Ｒ
详细机理，采用准稳态假设以去除反应中间组分

ＨＯ２ 和 Ｈ２Ｏ２，Ｅｋｌｕｎｄ［６８］得到７组分７步的简化反
应机理（Ｅ－７Ｓ－７Ｒ）。

　　随着对氢气反应机理的认识逐步深入，尤其是近

表１　超燃数值模拟中常用的氢气反应机理

Ｔａｂｌｅ　１　Ｈｙｄｒｏｇｅｎ　ｏｘｉｄａｔｉｏｎ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓ　ｕｓｅｄ　ｉｎ
ｓｕｐｅｒｓｏｎｉｃ　ｃｏｍｂｕｓｔｉｏｎ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ

Ｎａｍｅ　 Ａｂｂｒｅｖｉａｔｉｏｎ　 Ｓｐｅｃｉｅｓ　 Ｒｅａｃｔｉｏｎ
Ｐｒｅｓｓｕｒｅ－
ｄｅｐｅｎｄｅｎｔ

Ｍａｒｉｎｏｖ［６６］ Ｍ－３Ｓ－１Ｒ ３＋ｂａｔｈ　ｇａｓ　 １ Ｎｏ
Ｒｏｇｅｒｓ［６７］ Ｒ－４Ｓ－２Ｒ ３＋ｂａｔｈ　ｇａｓ　 ２ Ｎｏ
Ｅｋｌｕｎｄ［６８］ Ｅ－７Ｓ－７Ｒ ６＋ｂａｃｈ　ｇａｓ　 ７ Ｎｏ
Ｚｈｕｋｏｖ［６９］ Ｚ－９Ｓ－３Ｒ ８＋ｂａｃｈ　ｇａｓ　 １３ Ｎｏ

Ｊａｃｈｉｍｏｗｓｋｉ［７０］ Ｊ－９Ｓ－１９Ｒ ８＋ｂａｃｈ　ｇａｓ　 １９ Ｎｏ
Ｏ’Ｃｏｎａｉｒｅ［７１］ Ｏ－９Ｓ－２３Ｒ ８＋ｂａｔｈ　ｇａｓ　 ２３ Ｙｅｓ
Ｂｕｒｋｅ［７２］ Ｂ－９Ｓ－２３Ｒ ９＋ｂａｔｈ　ｇａｓ　 ２３ Ｙｅｓ
Ｎｏｔｅ：ｂａｔｈ　ｇａｓｉｓ　Ｎ２，Ａｒ　ｏｒ　Ｈｅ

年来大量可靠的实验测量数据以及采用量子化学计

算对重要基元反应速率的修正［７４］，Ｂｕｒｋｅ等［７２］提出
了９组分２３步反应的氢气详细机理（Ｂ－９Ｓ－２３Ｒ），并
在较宽的温度压力范围内进行了充分验证。笔者［７５］

在接近大气压条件下，计算得到五组氢气氧化反应机
理的点火延迟时间，如图４所示。可以看出 Ｍａｒｉｎｏｖ
的 Ｍ－３Ｓ－１Ｒ总包机理在整个温度范围内都极大地低
估了点火延迟时间。相比而言 Ｅｋｌｕｎｄ的 Ｅ－７Ｓ－７Ｒ
简化机理与实验结果吻合较好，但是在低温区（～１０００
Ｋ）时，仍然存在较大误差，而 Ｏ’Ｃｏｎａｉｒｅ的 Ｏ－９Ｓ－２３Ｒ
机理的预测结果与Ｅ－７Ｓ－７Ｒ简化机理相比没有明显改
善。Ｂｕｒｋｅ的Ｂ－９Ｓ－２　３Ｒ和Ｊａｃｈｉｍｏｗｓｋｉ的Ｊ－９Ｓ－２０Ｒ
机理相比，结果相差不大，但是与实验结果的定量比

（ａ）ｐ＝０．２０ＭＰａ

（ｂ）ｐ＝０．２５ＭＰａ

图４　氢气点火延迟时间［７５］与实验测量结果比较［７６－７７］）
Ｆｉｇ．４　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ　ｏｆ　ｉｇｎｉｔｉｏｎ　ｄｅｌａｙ　ｔｉｍｅ　ｏｆ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｈｙｄｒｏｇｅｎ

ｍｅｃｈａｎｉｓｍ　ｗｉｔｈ　ｔｈｅ　ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ　ｄａｔａ［７６－７７］
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较来看Ｂ－９Ｓ－２３Ｒ机理更好一些。

　　图５中比较了不同氢气反应机理的层流火焰速
度计算结果［７５］，其中 Ｍａｒｉｎｏｖ的 Ｍ－３Ｓ－１Ｒ机理显著
地高估了层流火焰速度，Ｏ’Ｃｏｎａｉｒｅ的 Ｏ－９Ｓ－２３Ｒ机
理却给出了相反的结果。在两组不同的初始温度下，

Ｂｕｒｋｅ的Ｂ－９Ｓ－２３Ｒ机理的计算结果与实验均吻合得
非常好，Ｊｉａｃｈｉｍｏｗｏｓｋｉ的Ｊ－９Ｓ－２０Ｒ机理在富燃条件
下高估了层流火焰速度，最大相对误差分别为１３％
和１２％。值得注意的是，在两组不同的初始温度下，
从贫燃到富燃条件，Ｅｋｌｕｎｄ的Ｅ－７Ｓ－７Ｒ机理给出的
预测结果与实验结果吻合都相当好。

（ａ）Ｔ＝３０３Ｋ

（ｂ）Ｔ＝４４３Ｋ

图５　采用不同氢气反应机理预测的层流火焰速度［７５］

与实验测量［７８］的比较

Ｆｉｇ．５　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｌａｍｉｎａｒ　ｆｌａｍｅ　ｓｐｅｅｄ　ｏｆ　ｈｙｄｒｏｇｅｎ－ａｉｒ
ｍｉｘｔｕｒｅ　ｕｎｄｅｒ　ａｔｍｏｓｐｈｅｒｉｃ　ｐｒｅｓｓｕｒｅ　ｗｉｔｈ　ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ　ｄａｔａ［７８］

　　在实际的反应流模拟中，考虑到流动与化学反应
的跨尺度相互作用，仅考察零维点火延迟和一维层流
火焰传播是不够的。Ｚｈｏｕ等［７９］在低速氢气非预混
射流火焰（Ｒｅ＝９３００）的模拟中比较了五组氢气反应
机理 （包 括 四 组 详 细 反 应 机 理），ＧＲＩ　３．０［８０］、

Ｄａｖｉｓ［８１］、Ｈｏｎｇ［８２］以及 Ｏ’Ｃｏｎａｉｒｅ的 Ｏ－９Ｓ－２３Ｒ机
理和Ｂｏｉｖｉｎ［８３］３步简化机理。如图６所示，简化机
理预测的火焰温度比详细机理高出２００～３００Ｋ，同
时由于不能准确模拟反应路径，重要中间产物如

ＨＯ２、Ｈ以及ＯＨ的预测均存在较大偏差，导致对火
焰高度预测的较大差异。此外，Ｚｈｏｕ等［７９］还指出对
详细化学反应机理而言，零维点火延迟并不能给出实
际火焰计算的正确估计。

２．１．２　氢气反应机理对超燃数值模拟的影响

　　在超声速燃烧的数值模拟中，由于流动速度更快
（约为１０００ｍ／ｓ），化学反应建模中的误差会显著放
大。Ｋｅｓｔｌｅｒ等［８４］采用 ＲＡＮＳ模型结合 Ｅｋｌｕｎｄ的

Ｅ－７Ｓ－７Ｒ与 Ｏ’Ｃｏｎａｉｒｅ的 Ｏ－９Ｓ－２３Ｒ两组机理对壁
面直喷超声速燃烧室进行了模拟，观察到在距离燃料
喷口０．４ｍ之前两组机理预测的压力分布基本一致，
但是随后Ｏ’Ｃｏｎａｉｒｅ的Ｏ－９Ｓ－２３Ｒ机理模拟中由于释
热分布的差异，出现两个较高的压力峰值。Ｇｅｒｌｉｎｇｅｒ
等［８５］在超声速射流火焰的模拟中比较了６组不同的
氢气反应机理。通过零维点火延迟与超声速射流火焰
抬升距离的比较，发现 Ｏ’Ｃｏｎａｉｒｅ的 Ｏ－９Ｓ－２３Ｒ和

Ｊｉａｃｈｉｍｏｗｏｓｋｉ的Ｊ－９Ｓ－２０Ｒ机理的预测结果与实验
吻合得更好。而ＧＲＩ　３．０机理的点火延迟时间最长，
导致火焰抬升距离与实验偏差最大，因而不推荐ＧＲＩ
３．０机理用于超燃数值模拟。Ｋｕｍａｒａｎ等［８６］在支板
喷注燃烧室的模拟中考察了单步总包机理［８７］，由于
单步机理释热过于集中导致壁面静温的沿程分布与

实验值相差较大，因此要准确预测静压分布以及推力
性能，模拟中选择化学反应机理时，除了点火延迟时

　　　　　　（ａ）ＧＲＩ　３．０　　　　（ｂ）Ｄａｖｉｓ　　　　（ｃ）Ｈｏｎｇ　　　　（ｄ）Ｏ－９Ｓ－２３Ｒ　　　　（ｅ）Ｂｏｉｖｉｎ

图６　五组不同化学反应机理预测的ｔ＝２４ｍｓ中间截面瞬时温度云图［７９］

Ｆｉｇ．６　Ｉｎｓｔａｎｔａｎｅｏｕｓ　ｃｒｏｓｓ－ｓｅｃｔｉｏｎａｌ　ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　ｐｒｏｆｉｌｅ　ａｔ　ｔｉｍｅ　ｔ＝２４ｍｓ［７９］
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间和火焰速度外，还需要考虑释热率。基于壁面平行
喷注 超 声 速 燃 烧 室 的 混 合 ＬＥＳ／ＲＡＮＳ 模 拟，

Ｅｄｗａｒｄｓ等［８８］认为由于Ｊａｃｈｉｍｏｗｓｋｉ的Ｊ－９Ｓ－２０Ｒ机
理反应速率较Ｅｋｌｕｎｄ的Ｅ－７Ｓ－７Ｒ机理更慢，因此更
倾向于在靠近壁面一侧的低速区燃烧。

　　基于上述研究，在超燃数值模拟中采用简化机理
的不足也逐渐被认识，因此近年来进行了以ＤＬＲ燃
烧室为基础、探讨化学反应建模影响的一系列研究工
作。Ｂｅｒｇｌｕｎｄ等［２８］在支板喷注超声速燃烧的大涡模
拟中发现 Ｍａｒｉｎｏｖ的 Ｍ－３Ｓ－１Ｒ总包机理与 Ｒｏｇｅｒｓ
的Ｒ－４Ｓ－２Ｒ和Ｄａｖｉｄｅｎｋｏ［８９］七组分七步反应机理相
比，极大地低估了点火延迟时间，导致火焰稳定位置
大幅前移。Ｆｕｒｅｂｙ等［９０］发现Ｒｏｇｅｒｓ的Ｒ－４Ｓ－２Ｒ反
应机理与Ｄａｖｉｄｅｎｋｏ机理［８９］相比，无法准确预测燃
烧室内的静温分布。Ｐｏｔｔｕｒｉ与Ｅｄｗａｒｄｓ［７３］的研究中
同时采用了Ｊａｃｈｉｍｏｗｓｋｉ的Ｊ－９Ｓ－２０Ｒ和Ｅｋｌｕｎｄ的

Ｅ－７Ｓ－７Ｒ两组氢气氧化反应机理。从图７可以看出，

９组分详细反应机理预测的高温区比７组分简化机
理要大得多，但是两者预测的火焰位置均远离支板，
与实验观察不符。图８展示了五组不同的化学反应
机理模拟的ＤＬＲ燃烧室Ｈ２Ｏ质量分数的空间分布，
不难看出Ｂｕｒｋｅ的Ｂ－９Ｓ－２３Ｒ机理预测的 Ｈ２Ｏ分布
区域最小，而 Ｍａｒｉｎｏｖ的 Ｍ－３Ｓ－１Ｒ机理给出的分布
区域最大，因此后者预测的燃烧效率比前者高５％左
右［９１］。笔者［５］进一步探讨了化学反应机理对ＤＬＲ燃
烧室火焰稳定预测的影响，发现Ｂｕｒｋｅ的Ｂ－９Ｓ－２３Ｒ机
理预测到支板稳焰燃烧室沿流向存在引导－转变－剧
烈燃烧三个分区，Ｅｋｌｕｎｄ的Ｅ－７Ｓ－７Ｒ机理能够定性
复现三个分区特征，而 Ｍａｒｉｎｏｖ的 Ｍ－３Ｓ－１Ｒ机理不
能正确地预测该稳焰模式。由此可见，要准确模拟超
声速条件下的复杂燃烧现象，对化学反应进行高保真
建模是非常关键的一环。

（ａ）Ｅ－７Ｓ－７Ｒ

（ｂ）Ｊ－９Ｓ－２０Ｒ

图７　采用不同氢气反应机理预测的流场平均温度云图［７３］

Ｆｉｇ．７　Ｔｉｍｅ－ａｖｅｒａｇｅｄ　ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　ｃｏｎｔｏｕｒ　ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ
ｂｙ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｈｙｄｒｏｇｅｎ　ｃｈｅｍｉｃａｌ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ

［７３］

（ａ）瞬时值

（ｂ）平均值

图８　不同化学反应机理预测的Ｈ２Ｏ质量分数云图［９１］

Ｆｉｇ．８　Ｉｎｓｔａｎｔａｎｅｏｕｓ　ａｎｄ　ｔｉｍｅ－ａｖｅｒａｇｅｄ　ＹＨ２Ｏｃｏｎｔｏｕｒｓ
ｆｏｒ　ｆｉｖｅ　ｄｅｔａｉｌｅｄ　ｃｈｅｍｉｃａｌ　ｋｉｎｅｔｉｃｓ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ［９１］

２．２　乙烯燃料超声速燃烧模拟

２．２．１　常用乙烯反应机理

　　当前常用的乙烯详细化学反应机理见表２。由

Ｇａｓ　Ｒｅｓｅａｒｃｈ　Ｉｎｓｔｉｔｕｔｅ为天然气燃烧而开发的

ＧＲＩ　３．０机理［８０］包含５３组分，３２５步反应，并在温度
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１０００～２５００Ｋ、压力（１．３×１０－４～１．０）ＭＰａ、当量比

０．１～５的工况范围内进行了优化。在天然气的化学
动力学机理方面，劳伦斯·利弗摩尔国家实验室
（Ｌａｗｒｅｎｃｅ　Ｌｉｖｅｒｍｏｒｅ　Ｎａｔｉｏｎａｌ　Ｌａｂｏｒａｔｏｒｙ，ＬＬＮＬ）
也提出了由１２６组分、６３９反应构成的详细机理［９２］，
这一机理主要目的是包含污染物生成的反应，可适用
的温度范围较低，仅为６００～１１００Ｋ。加州大学圣迭
戈分校（Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ　ｏｆ　Ｃａｌｉｆｏｒｎｉａ，Ｓａｎ　Ｄｉｅｇｏ，ＵＣＳＤ）的
研究者们提出了５７组分、２６９步反应的乙烯详细机
理［９３］，可适用于温度１０００～２５００Ｋ、压力０．０５～
１．０ＭＰａ、当量比０．５～２的工况范围，并与激波管实
验获得的点火延迟时间进行了对比。南加州大学

（Ｕｎｉｖｅｒｓｉｔｙ　ｏｆ　Ｓｏｕｔｈｅｒｎ　Ｃａｌｉｆｏｒｎｉａ，ＵＳＣ）的王海
等［９４］也提出了 Ｈ２／ＣＯ／Ｃ１－Ｃ４ 的高温化学动力学机
理ＵＳＣⅡ，包含５２组分、３６７步反应，在工况范围为
温度９５０～２２００Ｋ、压力 ０．０７～０．３ ＭＰａ适用。

Ｌａｓｋｉｎ等［９５］针对乙烯和乙炔提出了包含７５组分、５２９
步反应的详细机理，并就乙烯的点火延迟时间、层流火
焰速度在温度１０００～２３００Ｋ、压力０．０５～０．３ＭＰａ、当
量比０．５～３的工况范围进行了验证。Ｋｏｎｎｏｖ［９６］针
对小分子的碳氢燃料提出了相应的详细机理，包含组
分１２７个，反应１２０７步，在温度６３０～１０４０Ｋ的范围
内与激波管实验数据进行了验证。此外，Ｑｉｎ等［９７］

还进一步了提出了优化的Ｃ１－Ｃ３ 机理。

表２　常用乙烯详细机理

Ｔａｂｌｅ　２　Ｓｕｍｍａｒｙ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｄｅｔａｉｌｅｄ　ｅｔｈｙｌｅｎｅ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓ

Ｍｅｃｈａｎｉｓｍ　 ＧＲＩ　３．０［８０］ ＬＬＮＬ［９２］ ＵＣＳＤ［９３］ ＵＳＣＩＩ［９４］ Ｌａｓｋｉｎ［９５］ Ｋｏｎｎｏｖ［９６］ Ｑｉｎ［９７］

Ｓｐｅｃｉｅｓ　 ５３　 １５５　 ５７　 １１１　 ７５　 １２７　 ７０
Ｒｅａｃｔｉｏｎ　 ３２５　 ６８９　 ２６９　 ７８４　 ５２９　 １２０７　 ４６３

　　Ｘｕ等［９８］对上述乙烯详细机理（Ｌａｓｋｉｎ除外）进
行了详细验证与分析，发现消耗 Ｏ和 ＯＨ 的初始反
应以及紧随其后的乙烯基氧化反应，对乙烯的点火延
迟有非常大的影响。此外敏感度分析表明：在层流火
焰预测方面，贫燃条件下 Ｈ－Ｏ与Ｃ１ 反应影响较大；
而在富燃条件下，层流火焰速度对Ｃ２ 机理更为敏感。
由于ＬＬＮＬ机理主要针对ｎ－ｂｕｔａｎｅ开发，而Ｋｏｎｎｏｖ
机理适用的温度范围为６３０～１０４０Ｋ，远低于超声速
燃烧室的工况范围，因此这两组机理在接下来的详细
机理的比较中将不再考虑。

２．２．２　针对Ｓｃｒａｍｊｅｔ飞行条件的反应机理适用性分析

　　Ｓｃｒａｍｊｅｔ典型的飞行走廊对应的工况范围
为［９９］：压力～０．１ＭＰａ、温度１０００～２５００Ｋ、当量比

０．５～２．０。为了在给定的工况下比较以上不同机理
的化学动力学特性，笔者考察了如点火延迟时间、层
流火焰速度、绝热火焰温度以及释热率等特征参
数［１００］。图９给出了不同压力下５组不同的乙烯详细
机理的点火延迟时间与实验数据的对比。从图９（ａ）
可以看出，在压力接近一个大气压的条件下，ＵＣＳＤ
和ＵＣＳＩＩ机理的计算结果与实验数据吻合得非常
好。Ｑｉｎ机理给出了基本相似的趋势，却极大地高估
了点火延迟时间。Ｌａｓｋｉｎ机理在高温区与实验数据
吻合较好，但是在温度低于１４５０Ｋ的区间却相对低
估了点火延迟。相反，ＧＲＩ　３．０机理在低温区与实验
数据吻合良好，却在高温区高估了点火延迟。当压力
提高到接近３个大气压时，ＵＣＳＤ机理与实验数据仍
然能很好地吻合，而 ＵＣＳＩＩ机理在低温区误差相对
较大。Ｑｉｎ机理在整个工况范围内依然高估了点火

延迟时间，而ＧＲＩ　３．０机理的结果有所改善，但在低
温区仍然存在较大误差。

　　图１０为层流火焰速度计算结果与两组不同实验
数据的比较。可以看出ＧＲＩ　３．０机理的计算结果与两
组实验结果都存在很大的偏差，对Ｅｇｏｌｆｏｐｏｕｌｏｓ［１０２］

（ａ）ｐ＝０．１１３ＭＰａ

（ｂ）ｐ＝０．２９１ＭＰａ

图９　乙烯－空气当量混合物，不同详细机理计算的点火延迟
时间［１００］与Ｋａｌｉｔａｎ实验［１０１］比较

Ｆｉｇ．９　Ｉｇｎｉｔｉｏｎ　ｄｅｌａｙｓ　ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ　ｂｙ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｄｅｔａｉｌｅｄ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓ
［１００］，

ａｎｄ　ｔｈｅ　ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ　ｄａｔａ　ｆｒｏｍ　Ｋａｌｉｔａｎ　ｅｔ　ａｌ．［１０１］
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（ａ）Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ　ｗｉｔｈ　Ｅｇｏｌｆｏｐｏｕｌｏｓ’ｓ　ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

（ｂ）Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ　ｗｉｔｈ　Ｋｕｍａｒ’ｓ　ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔ

图１０　初始温度２９８Ｋ与初始压力０．１ＭＰａ的条件下，不同
详细机理计算的层流火焰速度［１００］与实验结果的对比

Ｆｉｇ．１０　Ｌａｍｉｎａｒ　ｆｌａｍｅ　ｓｐｅｅｄｓ　ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ　ｂｙ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｄｅｔａｉｌｅｄ
ｅｔｈｙｌｅｎｅ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓ［１００］ａｎｄ　ｔｈｅ　ｅｘｐｅｒｉｍｅｎｔａｌ　ｄａｔａ　ａｔ　ｐ＝０．１ＭＰａ

ａｎｄ　Ｔ＝２９８Ｋｆｏｒ　ｓｔｏｉｃｈｉｏｍｅｔｒｉｃ　ｅｔｈｙｌｅｎｅ／ａｉｒ　ｍｉｘｔｕｒｅ

和Ｋｕｍａｒ［１０３］实验的平均相对误差分别为２７．９％和

２０．８％。

　　笔者［７５］为了更加系统地比较不同乙烯详细机理
在点火延迟时间和层流火焰速度预测方面的准确性，

分别与五组点火延迟实验和四组层流火焰速度实验

结果进行了比较。结果表明，ＵＣＳＤ和 ＵＳＣＩＩ机理
在超燃发动机的工况范围内比其他几组机理更为合

适。考虑到ＵＣＳＤ机理的组分数和反应数比 ＵＳＣＩＩ
机理更小，因此在超燃数值模拟中建议将 ＵＣＳＤ机
理作为基准。

２．２．３　简化反应机理及其应用

　　关于碳氢燃料简化机理，Ｗｅｓｔｂｒｏｏｋ等［１０４］在早
期做了比较系统的工作，提出了包括５组分１步反
应、６组分２步反应以及多步总包机理。其中两步反
应机理假设乙烯通过一步反应Ｃ２Ｈ４＋２Ｏ２→２ＣＯ＋
２Ｈ２Ｏ首先转化为ＣＯ和 Ｈ２Ｏ，ＣＯ再通过氧化反应
转变为 ＣＯ２。而多步反应中乙烯经 Ｃ２Ｈ４＋Ｏ２→
２ＣＯ＋２Ｈ２，其后的氧化反应采用１２组分２１步反应
的 ＣＯ－Ｈ２－Ｏ２ 准 总 包 反 应 给 出。Ｓｉｎｇｈ 和

Ｊａｃｈｉｍｏｗｓｋｉ［１０５］采用类似的假设基于２５组分７５步
反应的详细机理发展了９组分１０步的总包反应机

理。在Ｓｉｎｇｈ和Ｊａｃｈｉｍｏｗｓｋｉ的总包反应机理基础
上，Ｔｅｒｅｓｅ等［１０６］优化了部分反应步的速率常数，提
出了１０组分８步反应的总包机理。总包反应机理的
优势在于组分和反应数一般较少，因此计算代价相对
较小，其不足之处在于反应速率常数通常需要通过实
验拟合，很难适应宽范围的工况条件，尤其是在富燃
情况下误差会更大［１０４，１０６］。伴随着化学反应机理简
化方法的发展，出现一系列基于准稳态假设（ＱＳＳＡ）
的乙烯简化机理，并用于化学反应流的模拟中，包括：

Ｍｏｎｔｇｏｍｅｒｙ基于５２组分３６７步反应的详细机理得
到的２１组分简化机理［１０７］，殷［１０８］和Ｚｈｏｎｇ等［１０９］基
于Ｌａｓｋｉｎ机理发展了１１组分７步简化机理，以及肖
等［１１０］基于ＧＲＩ　３．０机理得到的２０组分１６步反应的
准总包机理。考虑到合理选取准稳态组分的难度以
及较低的简化效率，近年来以ＤＲＧ方法为代表的机
理简化方法更多地运用于乙烯机理简化。采用耦合
的ＤＲＧ、ＳＡ与 ＱＳＳＡ方法，Ｌｕｏ等［１１１］对 ＵＳＣＩＩ的

Ｃ１－Ｃ４ 机理进行了简化，最终得到了３９组分３５步反
应的简化机理，并用于 ＮＯｘ 的预测。Ｚｈｏｎｇ等［１１２］

与李等［１１３］分别采用ＤＲＧＥＰ结合ＳＡ，ＤＲＧＥＰ结合

ＱＳＳＡ得到了２５组分１３１步反应的骨架简化机理和

２４组分２０步反应的简化机理。

　　上述简化机理在开发时较少考虑超声速燃烧特
定的工况条件，简化机理在超燃数值模拟中的影响并
不明确。由于早期超燃实验中测量数据以壁面静压
为主，因此在反应流的模拟中主要以静压分布为预测
目标。Ｘｕ等［１１４］在水平喷射二维超声速燃烧的模拟
中考察了 Ｗｅｓｔｂｒｏｏｋ的一步和两步反应机理［１０４］，结
果表明两者在预测燃烧室壁面静压分布上无明显差

异。此外，乙烯简化反应机理在超声速剪切层燃
烧［１１５］、凹腔燃烧室的点火过程［１０９］、稳定燃烧［１０８］、流
场震荡［１１６］以及如图１１所示的节流过程中的火焰动
态特性［１１７］也给出了定性的预测。

　　值得注意的是在上述工作中机理的验证也仅依
赖于壁面静压数据，而过度简化的反应机理在超燃数
值模拟中的不足也逐渐凸显。Ｂａｕｒｌｅ等［１１８］在凹腔
稳焰超声速燃烧室的模拟中比较了７组分３步总包
机理［１１９］以及Ｓｉｎｇｈ和Ｊａｃｈｉｍｏｗｓｋｉ［１０５］的９组分１０
步机理，发现１０步反应机理的预测结果与实验更为
接近，而前者给出的释热分布主要集中在燃料喷注点
附近，揭示了超燃数值模对反应机理的敏感性。在凹
腔稳焰燃烧室的模拟中，Ｌｉｕ等［１２０］通过对比由Ｑｉｎ机
理［９７］简化得到的１９组分１５步简化机理，证实了７组
分３步总包机理［１１９］以及Ｓｉｎｇｈ和Ｊａｃｈｉｍｏｗｓｋｉ［１０５］的９
组分１０步机理在火焰稳定模拟方面的不足。Ｃｏｃｋｓ
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等［１２１］在凹腔稳焰燃烧室的模拟中比较了 Ｗｅｓｔｂｒｏｏｋ
的一步和两步反应机理［１０４］（如图１２所示），两组机理

预测的波系结构基本一致，壁面静压分布也相同，但
是预测的火焰形态与位置跟实验结果相差较大。

图１１　空气节流条件下点火过程中（ｔ＝４．８１ｍｓ）ｘ－ｙ平面上温度、流向速度以及涡量值云图［１１７］．
Ｆｉｇ．１１　Ｃｏｎｔｏｕｒｓ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ，ａｘｉａｌ　ｖｅｌｏｃｉｔｙ，ａｎｄ　ｖｏｒｔｉｃｉｔｙ　ｍａｇｎｉｔｕｄｅ　ｏｎ　ｘ－ｙ　ｐｌａｎｅ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｃｏｍｂｕｓｔｏｒ　ｓｅｃｔｉｏｎ

ａｔ　ｔ＝４．８１ｍｓ　ｄｕｒｉｎｇ　ｔｈｅ　ｉｇｎｉｔｉｏｎ　ｔｒａｎｓｉｅｎｔ　ｗｉｔｈ　ａｉｒ　ｔｈｒｏｔｔｌｉｎｇ［１１７］

图１２　瞬时数值纹影图［１２１］

Ｆｉｇ．１２　Ｉｎｓｔａｎｔａｎｅｏｕｓ　ｎｕｍｅｒｉｃａｌ　ｓｃｈｌｉｅｒｅｎ　ｉｍａｇｅｓ　ｆｏｒ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎｓ［１２１］

　　基于上述研究进展不难发现，现有的简化／骨架
机理在超声速燃烧模拟的应用中，对于壁面静压的预
测与实验结果都符合较好，但是在流场细节包括火焰
结构与位置、释热分布的预测方面还存在不足。考虑
到在超声速燃烧室中对火焰结构及关键组分信息的

精细测量较为困难，目前尚缺乏对简化机理在超燃数
值模拟中准确性的系统评估，本文将在２．４节对这一
问题展开更为详细的阐述。

２．３　煤油超声速燃烧模拟

２．３．１　替代燃料

　　由于航空煤油成分复杂，目前尚无统一的分子
式，为保持研究对象的一致性和结果的可重复性，可
行的办法是采用少数典型的碳氢化合物构成替代燃

料来模拟真实燃料的理化特性［１２２］。通常认为煤油
（Ｊｅｔ－Ａ，Ｊｅｔ－Ａ１，ＴＲ０，ＪＰ８）的平均分子式介于Ｃ１０．９
Ｈ２０．９至Ｃ１２Ｈ２３之间［１２３］，替代燃料多采用单一组分的

正癸烷或正十二烷。Ｄａｇａｕｔ等［１２４］采用单组分正癸
烷表征煤油在高压搅拌反应器中的氧化反应，而

Ｄｏｕｔｅ等［１２５］在煤油预混火焰中也采用了相同的替代
组分。由于单一组分的替代燃料不能很好地反映煤
油的氧化反应特征，尤其是碳烟以及污染物的生成。

为此Ｖｏｖｅｌｌｅ等［１２６］与 Ｍａｕｒｉｃｅ等［１２７］分别提出了包
含１０％甲苯与９０％正癸烷，以及２２％乙苯与７８％正
癸烷的两组分替代燃料，而Ｌｉｎｄｓｔｅｄｔ和 Ｍａｕｒｉｃｅ［１２８］

则考察了１１％苯／甲苯／乙苯／萘与８９％正癸烷构成
的替代燃料。基于对煤油理化特性的详细分析，

Ｅｄｗａｒｄｓ等［１２２］全面分析了单组分替代燃料的不足并
强调了发展多组分替代燃料的必要性。Ｇｕｅｒｅｔ
等［１２９］首次提出了包含链烷烃、环烷烃和芳香烃在内
的Ｊｅｔ－Ａ１三组分替代燃料，即７９％正十二烷、１０％丙
基环己烷与１１％１，２，４三甲基苯，并在此基础上提出
了５６组分／３６０步反应的总包反应机理。Ｄａｇａｕｔ［１３０］

构建了７４％正癸烷、１５％正丙基苯以及１１％丙基环
己烷构成的替代模型，同时发展了包含２０７组分的详
细机理。基于Ｇｕｅｒｅｔ替代模型［１２９］，Ｈｏｎｎｅｔ等［１３１］发
展了８０％正癸烷、２０％１，２，４三甲基苯的 Ａａｃｈｅｎ
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Ｓｕｒｒｏｇａｔｅ模型，与点火延迟和火焰传播实验吻合较
好。针对Ｊｅｔ－Ａ１煤油，Ｄａｇａｕｔ等［１３２］在比较了四种
不同替代燃料模型，正癸烷（１００％）、正癸烷／正丙基
苯（７４％／２６％）、正癸烷／正丙基环己烷（７４％／２６％）
以及正癸烷／正丙基苯／正丙基环己烷（７４％／１５％／

１１％）的基础上，提出三组分替代是比较理想的选择。
为准确模拟点火与碳烟生成特性，Ｄｏｏｌｅｙ等发展了
分别包含正癸烷／异辛烷／甲苯，及正十二烷／异辛烷／

１，３，５－三甲基苯／正丙苯在内的三组分［１３３］和四组
分［１３４］替代燃料。针对天然气合成油（ＧｔＬ），Ｄａｇａｕｔ
等［１３５］发展出了包含３３．２％异辛烷、５７．５％正癸烷以
及９．１％正丙基环己烷的三组分替代模型。

　　由于国内主要使用ＲＰ－３航空煤油，因此发展针
对ＲＰ－３煤油的替代燃料模型及化学反应机理也是
目前需要解决的关键技术问题。范学军等［６１］在国内
较早开展了ＲＰ－３煤油替代燃料的研究，提出了４９％
正癸烷、４４％１，３，５－三甲基环己烷和７％正丙基苯的
三组分替代模型。肖保国等［１３６］与曾文等［１３７］分别发
展了由正癸烷／三甲基环己烷／乙基苯（７９％／１３％／

８％），以及正癸烷／甲苯／丙基环己烷（６５％／１０％／

２５％）构成的三组分替代燃料。近期，Ｍａｏ等［１３８］构
建了４９．８％正十二烷、２１．６％异辛烷及２８．６％甲苯的
三组分替代模型以准确模拟 ＲＰ－３煤油的点火延迟
特性，而Ｌｉｕ等［１３９］提出的正癸烷、正十二烷、异辛烷
以及甲基环己烷（１４％／１０％／３０％／３６％）的四组分替
代燃料在碳烟生成方面与ＲＰ－３煤油吻合很好。

２．３．２　详细反应机理

　　 关 于 煤 油 详 细 化 学 反 应 机 理，Ｄａｇａｕｔ 和

Ｃａｔｈｏｎｎｅｔ［１２３］对２００６年之前的研究工作做了很好的
回顾。针对正癸烷单组分替代煤油，比较有代表性的
包括 Ｄａｇａｕｔ等［１２４］发展的９０组分５７３步反应，与

Ｌｉｎｄｓｔｅｄｔ和 Ｍａｕｒｉｃｅ［１２８］的１９３组分１０８５步反应详
细机理。基于前期的三组分替代模型（７４％正癸烷／

１５％正丙基苯／１１％ 正 丙 基 环 己 烷），Ｄａｇａｕｔ和

Ｃａｔｈｏｎｎｅｔ［１２３］得到了２０９组分１６７３步反应的煤油详
细反应机理，并很好预测了在０．１～４．０ＭＰａ条件下
射流搅拌反应器的实验数据。进一步地，Ｄａｇａｕｔ
等［１３５］针对ＧｔＬ燃料的氧化反应发展了包括２４３０组
分１０９６２步反应的更为详细的反应机理。在国内

ＲＰ－３煤油详细反应机理的发展方面，肖保国等［１３６］、
曾文等［１３７］分别基于三组分替代模型，发展了１０６组
分９４６步反应、１５０组分５９１步反应的煤油详细反应
机理。徐佳琪［１４０］等针对ＲＰ－３煤油的高温自点火燃
烧，提出了包含７３．０％正十二烷、１４．７％１，３，５三甲
基环己烷及１２．３％正丙基苯的三组分替代模型，并构

建了２２３７组分７９５９步反应的煤油详细反应机理。

Ｙｕ等［１４１］基于三组分替代模型（正十二烷／２，５－二甲
基己烷／甲苯），发展了包含１８８０组分６５８６步反应的

ＲＰ－３煤油详细反应机理。在四组分替代模型（４０％
正癸烷／４２％正十二烷／１３％乙基环己烷／５％对二甲
苯）的基础上，郑东等［１４２］提出了１６８组分１０８９步反
应的半详细反应机理，并在点火延迟和层流火焰速度
预测上进行了验证。

２．３．３　实用简化反应机理及其应用

　　上述的煤油详细反应机理对于实际化学反应流
尤其是超声速燃烧的数值模拟而言规模都太大，因此
需要对其进行适当简化，发展出实用的简化反应机
理。最早的煤油简化机理为Ｎａｊｊａｒ和Ｇｏｏｄｇｅｒ［１４３］提
出的单步机理，随后 Ａｌｙ与Ｓａｌｅｍ［１４４］校正了反应速

率常数并用于煤油预混火焰的模拟。为了更加准确
地模拟煤油氧化反应的过程，Ｇｕｅｒｅｔ等［１２９］提出了半
总包反应机理，其基本思想是对大分子燃料采用总包
反应，即包括正十二烷／正丙基环己烷／１，２，４－三甲基
苯的三组分替代燃料，首先裂解为个小分子中间组分
（Ｃ１－Ｃ４），随后小分子组分再通过５０组分３６０步反应
的详细机理实现氧化反应。类似地，Ｋｕｎｄｕ 与

Ｄｅｕｒ［１４５］、Ｗａｎｇ［１４６］以及Ｃｈｏｉ［１４７］分别对单组分替代
煤油提出了１６组分２３步反应、１１组分１７步反应以
及１０组分１０步反应的半总包机理。Ｆｒａｎｚｅｌｌｉ等［１４８］

提出了煤油－空气预混燃烧的两步反应机理，包括燃
料分解为ＣＯ和 Ｈ２Ｏ以及ＣＯ－ＣＯ２ 的平衡反应，通
过在不同当量比下对指前因子的分段列表，该机理在
很宽范围内与Ｄａｇａｕｔ的详细反应机理［１２３］预测的层
流火焰速度基本一致。针对国产ＲＰ－３航空煤油的
四组分替代模型，郑东等［１４２］发展了包含１６８组分

１０８９步反应的半总包机理，并用点火延迟和层流火
焰速度实验数据进行了验证。

　　早期的煤油超燃数值模拟基本都采用规模较小
的总包反应机理。Ｒａｊａｓｅｋａｒａｎ与Ｂａｂｕ［１４９］在壁面喷
注凹腔燃烧室模拟中采用单步总包反应模拟Ｃ１２Ｈ２６／
空气氧化反应，结果发现由于释热过于集中导致燃料
喷口附近压力预测值远高于实验值。Ｗａｎｇ［１４６］基于
单组分替代模型（Ｃ１２Ｈ２４）采用１１组分１７步反应半
总包机理成功预测了火箭发动机燃烧室压力。黄生
洪等［１５０］采用基于单组分替代模型（Ｃ１２Ｈ２３）的３０步
半总包机理对凹腔燃烧室进行了模拟，但是缺乏相应
燃烧流场的实验验证。Ｗｅｓｔｂｒｏｏｋ等的单组分替代
（Ｃ１２Ｈ２３）单步总包反应机理也广泛应用于煤油燃烧
支板和凹腔稳焰超声速流场的数值模拟［１５１－１５３］。侯
凌云等［１５４］在超声速燃烧的模拟中比较了煤油单
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步［１５２］和两步总包机理［１４８］，结果表明两步机理较为
准确的预测了壁面静压分布，而单步机理局部释热量
过于集中，同时强调了准确选择反应机理的重要性。

　　由于总包或半总包反应机理难以准确模拟发动
机宽范围工作的燃烧反应特性，因此近年来从煤油详
细化学反应出发构建简化反应机理成为研究热点。

Ｋｙｎｅ等［１５５］采用敏感性和反应速率分析对基于两组
分煤油替代模型（８９％正癸烷／１１％甲苯）的详细反应
机理进行了简化，得到了８４组分４４０步反应的简化
机理并用于预混火焰的预测。基于 ＱＳＳＡ 方法，

Ｍｏｎｔｇｏｍｅｒｙ等［１５６］分别发展了针对ＪＰ－８的１５－２０组
分的简化机理并与点火延迟和层流火焰速度的实验

结果进行了比较。Ｌｕｃｈｅ等［１５７］采用原子通量结合主
成分分析的方法对三组分煤油替代模型的详细机理

（２２５组分３４９３步反应）进行了简化，得到了３３和４０
组分两组简化机理，并准确预测了ＪＳＲ的实验结果。
为满足燃气轮机燃烧室的 ＣＦＤ 模拟，Ｓｔｒｅｌｋｏｖａ
等［１５８］基于Ｊｅｔ－Ａ的三组分替代模型发展了７１组分

４１７步反应的详细机理，同时构建了２３组分３８步反
应的简化反应机理，并在高温１０００～１７００Ｋ范围内
对简化机理进行了验证。Ｗａｎｇ等基于Ｄａｇａｕｔ三组
分替代模型的详细反应机理（２０９组分１６７３步反
应）［１２３］，采用ＤＲＧ和迭代筛选与结构分析方法，发
展了适用于煤油高温氧化反应的１０６组分３８２步反
应骨架机理［１５９］，并随后基于ＱＳＳＡ进一步得到了３４
组分总包反应机理［１６０］。针对国产ＲＰ－３航空煤油肖
保国等［１３６］、曾文等［１３７］、徐佳琪等［１４０］分别提出了２０
组分１８步反应、８８组分２８１步反应以及１３８组分

５３０步反应的高温简化机理，并在点火延迟时间预测
上与实验结果符合很好。Ｚｈｏｎｇ和Ｐｅｎｇ［１６１］在详细
考察了正十二烷、正十四烷与十氢萘反应机理的基础
上，提出了煤油的三组分替代模型并构建了相应的

５０组分２７４步反应的骨架反应机理。

　　尽管关于煤油简化机理的研究已经取得了不小
的进展，但是上述机理简化工作主要考虑零维点火或
一维层流火焰速度的模拟，实际应用到二维或三维反
应流尤其是超声速燃烧模拟的并不多。

　　近年来，并行计算技术以及煤油简化机理的发展
使得基于更为详细的煤油简化机理的超燃数值模拟

成为可能［１６３］。Ｙａｏ等［１６４］首先基于 Ｄａｇａｕｔ三组分
替代模型（２８．８％异辛烷，６２．４％正癸烷，８．８％丙基环
己烷），包括２８１５组分８２１７步反应煤油详细反应机
理［１３５］，发展了一系列煤油骨架反应机理，并在超燃
工况下进行了验证。如图１　３所示，采用ＤＲＧＥＰ耦

合ＳＡ方法简化后，除４８组分机理误差较大外，其余

４组骨架反应机理与详细机理在点火延迟时间和层
流火焰速度的预测方面误差都较小。其中２８组分

９２步反应的骨架机理用于全尺寸煤油方截面超声速
燃烧室变当量比条件下燃烧流场特征的数值研

究［１６５］，其湍流－化学反应相互作用的分析表明，煤油
超声速燃烧中９４％以上的区域都处于慢反应区，火
焰面模型基本不适用。同时，１９组分５４步反应的骨

（ａ）绝热火焰温度

（ｂ）总释热量

（ｃ）点火延迟时间

（ｄ）层流火焰速度

图１３　不同骨架机理与详细机理预测结果比较［１６２］

Ｆｉｇ．１３　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎ　ｂｅｔｗｅｅｎ　ｓｋｅｌｅｔａｌ　ａｎｄ
ｄｅｔａｉｌｅｄ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ［１６２］
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架机理由于计算量小，在结合ＩＳＡＴ列表法的情况
下，系统研究了圆截面和椭圆截面燃烧室波系结构和
燃烧流场特征［１６６］，并在国际上首次实现了煤油超燃
的亿级网格模拟（如图１４）［１６７］。

　　在圆变椭圆截面全尺寸超声速燃烧室的数值模
拟中，Ｙａｏ等［１６２］详细比较了包含１９、２８、３９和４８组
分的四组骨架反应机理，结果表明不同简化程度的煤
油反应机理预测的壁面静压基本一致，且与实验都很
好地吻合，但是１９组分机理预测的点火位置更靠近
上游，且总的燃烧效率要高于其他机理的结果。对湍
流 －化学反应相互作用的统计分析［１６４］如图１５所示，

在１９组分和２８组分模拟中火焰面模式的比重分别
为６．１％和１５．７％，然而随着组分数增多（即化学反应
复杂增加）火焰面模式占比降至１％左右。这一结果
清楚地表明，复杂碳氢燃料的超燃模拟中化学反应的
准确建模不仅影响到静压、释热分布及组分输运等流
场宏观特性的预测，还会影响甚至完全改变湍流－化
学反应相互作用的模式。

２．４　简化机理超燃数值模拟的评价方法

　　为了系统评估简化反应机理对超声速燃烧数值
模拟的影响，笔者［１００］提出了三层次简化机理保真度
评估体系：１）第一层次的化学动力学特征匹配，主

图１４　圆变椭圆截面燃烧室瞬时温度场［１６７］

Ｆｉｇ．１４　Ｉｎｓｔａｎｔａｎｅｏｕｓ　ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ　ｆｉｅｌｄ　ｆｏｒ　ｔｈｅ　ｒｏｕｎｄ－ｔｏ－ｅｌｌｉｐｔｉｃ－ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ　ｓｃｒａｍｊｅｔ　ｃｏｍｂｕｓｔｏｒ［１６７］

（ａ）１９组分 （ｂ）２８组分

（ｃ）３９组分 （ｄ）４８组分

图１５　圆变椭圆燃烧室超声速燃烧模拟的Ｂｏｒｇｈｉ模式图［１６４］

Ｆｉｇ．１５　Ｂｏｒｇｈｉ　ｒｅｇｉｍｅ　ｄｉａｇｒａｍｓ　ｆｏｒ　ｔｈｅ　ｒｏｕｎｄ－ｔｏ－ｅｌｌｉｐｔｉｃ－ｔｒａｎｓｉｔｉｏｎ　ｓｃｒａｍｊｅｔ　ｃｏｍｂｕｓｔｏｒ　ｓｉｍｕｌａｔｅｄ［１６４］
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要是点火延迟时间、层流火焰速度、释热率和熄火拉
伸率等参数；２）第二层次针对发动机整体效率评估，
需要考虑到化学反应与流动的相互作用，但是主要关
注燃烧室压力分布、总压损失、燃烧效率等总体性能
指标；３）第三层次需要考虑更加复杂的非定常燃烧
过程或者一些极限现象，比如火焰稳定、点火／熄火等
过程，对简化机理的保真度要求更高。

　　考虑到超声速燃烧实验中难以对详细的组分信
息进行定量测量，因此本节将以乙烯超声速燃烧为例
结合ＵＣＳＤ详细反应机理［９３］对上述方法体系进行介
绍。从ＵＣＳＤ详细机理出发，笔者［１００］采用ＤＲＧＥＰ
结合ＳＡ和ＣＳＰ等方法构建了３０组分１４３步反应
（ＤＲＧＥＰ）、２４组分１０１步反应（ＤＲＧＥＰＳＡ）以及２４组
分８６步反应（ＤＲＧＥＰＳＡＣＳＰ）三组骨架机理，并首先
开展了第一层次即化学动力学特征的验证。从图１６
中的点火延迟计算结果可以看出，三组骨架机理与详
细机理都吻合得非常好，即使当温度超过１３５０Ｋ后相
对误差有所增大，但是最大也不超过５％。而就层流
火焰速度的计算而言，如图１７所示三组简化机理与
详细机理的结果都基本吻合，在富燃条件下３０组分
机理的预测结果与详细机理符合得更好，２４组分

１０１步反应和２４组分８６步反应机理预测的层流火

（ａ）点火延迟时间

（ｂ）温度响应曲线

图１６　压力ｐ＝０．１ＭＰａ条件下当量乙烯－空气混合物
点火延迟时间与温度响应曲线［１００］

Ｆｉｇ．１６　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｓ　ｏｆ　ｉｇｎｉｔｉｏｎ　ｄｅｌａｙ　ｔｉｍｅ，ａｎｄ　ｔｅｍｐｅｒａｔｕｒｅ
ｒｅｓｐｏｎｓｅ　ｆｏｒ　ｔｈｅ　ｓｋｅｌｅｔａｌ　ａｎｄ　ｄｅｔａｉｌｅｄ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓ　ｕｎｄｅｒ
ｐ＝０．１ＭＰａ　ｆｏｒ　ｓｔｏｉｃｈｉｏｍｅｔｒｉｃ　ｅｔｈｙｌｅｎｅ－ａｉｒ　ｍｉｘｔｕｒｅ［１００］

焰速度比详细机理的结果稍大，但最大相对误差仍然
不超过１．５％。

　　随后基于ＤＲＧＥＰＳＡＣＳＰ骨架机理进行第二层
次即发动机整体效率评估。对于平行喷注超声速燃
烧室采用大涡模拟结合ＰａＳＲ有限化学反应速率模
型，因此实际上第二层次的评估已经考虑了流动－与
化学反应的相互作用，只是重点关注发动机整体性能
指标。如图１８，骨架反应机理预测的沿程准一维静
压和马赫数分布与详细机理的计算结果基本一致，平
均相对误差分别为３．７％和１．８％，而相应的燃烧室出
口燃烧效率的相对误差不到１％。从计算效率的角
度而言，采用骨架机理可以大幅降低计算代价，其计
算ＣＰＵ时间仅为详细机理的五分之一左右。

　　第三层级的保真度评估涉及到更加复杂的化学
动力学以及流动－化学反应相互作用过程。图１９给
出了两组机理预测的时均 ＯＨ 自由基的分布，与详
细机理相比骨架反应机理的结果中 ＯＨ自由基的分
布更靠近燃烧室入口。此外ＣＯ以及释热分布上都
存在较大差异。类似地，释热分布及关键组分预测的
较大偏差，可能导致冲压发动机中隔离段激波串、边
界层分离位置、热壅塞以及进气道不启动边界预测的
失败。

（ａ）层流火焰速度

（ｂ）组分分布

图１７　初始温度２９８Ｋ，压力ｐ＝０．１ＭＰａ，乙烯－空气当量
混合物层流火焰速度与组分分布［１００］

Ｆｉｇ．１７　Ｃｏｍｐａｒｉｓｏｎｓ　ｏｆ　ｌａｍｉｎａｒ　ｆｌａｍｅ　ｓｐｅｅｄ　ａｎｄ　ｓｐｅｃｉｅｓ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ
ｆｏｒ　ｔｈｅ　ｓｋｅｌｅｔａｌ　ａｎｄ　ｄｅｔａｉｌｅｄ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍｓ　ｆｏｒ　ｓｔｏｉｃｈｉｏｍｅｔｒｉｃ　ｅｔｈｙｌｅｎｅ－

ａｉｒ　ｍｉｘｔｕｒｅ　ｕｎｄｅｒ　Ｔ＝２９８Ｋａｎｄ　ｐ＝０．１ＭＰａ［１００］
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（ａ）静压分布

（ｂ）马赫数分布

图１８　燃烧室总体性能预测［１００］

Ｆｉｇ．１８　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎｓ　ｏｆ　ｐｓｅｕｄｏ　ｏｎｅ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ
ｓｔｒｅａｍｗｉｓｅ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ［１００］

（ａ）ＤＲＧＥＰＳＡＣＳＰ骨架机理

（ｂ）详细机理

图１９　时均ＯＨ自由基分布的预测［１００］

Ｆｉｇ．１９　Ｐｒｅｄｉｃｔｉｏｎ　ｏｆ　ｔｉｍｅ－ａｖｅｒａｇｅｄ　ＯＨ　ｃｏｎｔｏｕｒｓ［１００］

　　基于上述三层次的保真度评估体系分析，总体而
言，简化机理对发动机整体性能参数的预测值与详细
机理基本一致且计算效率较高，仍然是模拟评估燃烧
室总体性能参数的合理选择。然而，简化机理由于无
法涵盖真实燃烧室中的复杂化学－热力学参数空间，

在精细的流场特征以及湍流－化学反应相互作用方面
还存在较大偏差。

３　基于动态自适应化学方法的超燃数
值模拟

　　由于机理简化通常在燃烧模拟之前，难以覆盖燃
烧室中较宽广的热力学状态空间，特别是非稳态燃
烧、点火／熄火等问题对机理准确性要求更高，为此可
以采用分区化学［１６８］以及动态自适应化学方法

（Ｄｙｎａｍｉｃ　Ａｄａｐｔｉｖｅ　Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，ＤＡＣ）［５１］，进一步提
高计算准确性和效率。分区化学方法通过在不同的
反应区域采用不同的简化机理以提高计算效率，在内
燃机的燃烧模拟中应用较多［１６９－１７０］，但是由于很难给
出简洁明确的分区判据而限制了其自身的发展。目

前的研究热点是动态机理简化方法。基于当时当地
的化学热力学参数实时调整骨架简化机理，可以最大
程度地保留准确的化学反应信息，同时将计算量保持
在较低水平。由于动态自适应化学方法在点火、熄火
以及污染物生成模拟等方面具有较大优势，当前在内
燃机模拟［１７１－１７３］、湍流直接数值模拟［１７４］中已有不少
研究工作，但是在超燃数值模拟方面还未引起足够的
重视。

　　近期，笔者［６０］基于Ｆｒａｎｃｅｓｃｏ等［１７５］提出的耦合
自适应建表的动态自适应化学方法（Ｔａｂｕｌａｔｉｏｎ　ｏｆ
Ｄｙｎａｍｉｃ　Ａｄａｐｔｉｖｅ　Ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ，ＴＤＡＣ）率先实现了
基于动态自适应化学的超声速燃烧数值模拟。如
图２０所示 ＴＤＡＣ算法包括两个基本模块———自适
应建表和机理简化。自适应建表方法与１．３节一致，
如果查表未得到结果，程序即进入ＤＡＣ模块。与积
分整个组分演化方程组不同，程序首先根据当时局部
化学－热力学状态进行化学反应机理简化，在详细反
应机理中抽取适用于局部热力学状态空间的骨架机

理，包括激活组分及其相关反应，之后再基于简化后
的化学反应机理进行积分，剩余的未激活组分对应的
组分反应方程不进行求解。

图２０　化学反应流计算中当地自适应建表法
与动态机理简化耦合算法

Ｆｉｇ．２０　Ｃｏｕｐｌｉｎｇ　ａｌｇｏｒｉｔｈｍ　ｏｆ　ｔｈｅ　ＩＳＡＴ　ａｎｄ
ＤＡＣ　ｉｎ　ｔｈｅ　ｒｅａｃｔｉｎｇ　ｆｌｏｗ　ｓｉｍｕｌａｔｉｏｎ

　　采用上述动态自适应化学方法，对２．４节中的平
行喷注乙烯超声速燃烧进行了模拟。图２１中给出了
不同化学反应建模方法计算的燃烧室静压和马赫数

沿程分布，可以看出采用ＤＡＣ、ＴＤＡＣ以及骨架反应
机理（２４组分８６步反应）与详细机理的计算结果基
本一致。然而，就图２２中示出的 ＯＨ 分布来看，

ＤＡＣ可以显著改善采用单一骨架反应机理在火焰稳
定位置预测上的不足。

　　为了直观了解ＤＡＣ方法的计算效率，图２３展示
了瞬时活跃组分流场分布，可以看出燃烧室中的
反应区大致可以分成以下几个区域。通常在热解阶
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（ａ）静压

（ｂ）马赫数沿程分布

图２１　燃烧室准一维静压和马赫数的沿程分布［６０］

Ｆｉｇ．２１　Ｐｓｅｕｄｏ－ｏｎｅ－ｄｉｍｅｎｓｉｏｎａｌ　ｓｔｒｅａｍｗｉｓｅ　ｐｒｏｆｉｌｅｓ　ｏｆ　ｐｒｅｓｓｕｒｅ
ａｎｄ　Ｍａ　ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ　ｂｙ　ｄｉｆｆｅｒｅｎｔ　ｃｈｅｍｉｓｔｒｙ　ｔｒｅａｔｍｅｎｔ　ｍｅｔｈｏｄｓ［６０］

段，大分子的碳氢燃料在 Ｈ 和 ＯＨ等自由基的作用
下转化为小分子的组分，这一过程涉及到较多的基元
反应。在燃烧室ｘ

︿
＜０．４的上半部分，高温富油条件

下发生燃料的裂解反应，涉及到超过４０个激活组分。
在燃烧室下部为污染空气，因此只需要较少的激活组
分就足以描述当地的化学反应。在流向位置ｘ

︿
＞０．４

，反应区大致可以分为三层：１）靠近上壁面附近仍然
是富油燃料流的热解反应；２）下壁面附近依然是污染
空气流；３）在中间混合层位置的剧烈燃烧区涉及到

２５～３０个激活组分。ＤＡＣ方法通过动态调整局部
的反应机理可以极大地降低计算开销。与详细机理
相比，ＤＡＣ方法的加速比大致为３．１２左右，比骨架
机理略低。但是，如果进一步耦合ＩＳＡＴ 算法后，

ＴＤＡＣ方法可以达到更高的加速比５．５６左右。

　　上述结果已经证实了ＤＡＣ方法在超燃数值模
拟中的可行性、准确性，然而在计算效率方面还不太
理想。近期，Ａｎ等［１７６］通过对动态简化后的机理进
行列表，在ＤＬＲ超声速燃烧室的模拟中进一步提高

ＤＡＣ方法的计算效率，与传统ＩＳＡＴ方法相比可提
升效率１．３～１．７倍左右。显然ＤＡＣ方法还存在进
一步提升的空间。

（ａ）ＤＡＣ

（ｂ）ＴＤＡＣ

（ｃ）Ｓｋｅｌｅｔａｌ

（ｄ）Ｄｅｔａｉｌ

图２２　采用ＤＡＣ、ＴＤＡＣ、骨架机理和详细机理
计算的ＯＨ质量分数云图［６０］

Ｆｉｇ．２２　Ｔｉｍｅ－ａｖｅｒａｇｅｄ　ＯＨ　ｒａｄｉｃａｌ　ｃｏｎｔｏｕｒｓ　ｐｒｅｄｉｃｔｅｄ　ｂｙ　ＤＡＣ，
ＴＤＡＣ，ｇｌｏｂａｌ　ｓｋｅｌｅｔａｌ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ　ａｎｄ　ｄｅｔａｉｌｅｄ　ｍｅｃｈａｎｉｓｍ［６０］

图２３　ＤＡＣ计算中活跃组分的瞬时流场云图［６０］

Ｆｉｇ．２３　Ｉｎｓｔａｎｔａｎｅｏｕｓ　ｄｉｓｔｒｉｂｕｔｉｏｎ　ｏｆ　ｔｈｅ　ｎｕｍｂｅｒ　ｏｆ　ｔｈｅ　ａｃｔｉｖｅ　ＤＡＣ　ｓｐｅｃｉｅｓ［６０］

４　总结与展望

　　将高保真度的数值模拟方法应用于超声速湍流
燃烧的研究工作在近几年得到了飞速发展。一方面
可压缩湍流数值模拟方法以及高性能并行技术的发

展使得大规模超声速湍流模拟成为可能；另一方面高
速可压缩流条件下湍流－化学反应相互作用建模方面
的持续研究也推动了超声速湍流燃烧开始走向工程

化和实用化。现有的研究成果和进展显示了这一领

域的广阔前景和发展潜力，本文从超燃冲压发动机实
用燃料出发，深入探讨了复杂碳氢燃料超声速燃烧数
值模拟的研究现状，揭示了当前存在的问题和挑战。

　　首先，对于碳氢燃料的超声速燃烧而言，流场大部
分区域为旋涡小火焰模式，这导致火焰面模型并不能
普遍适用，此时更适宜采用有限化学反应速率模型。

　　第二，如何准确刻画超声速条件下点火、稳焰等非
定常燃烧现象中的湍流－化学反应的跨尺度相互作用，

以及如何处理随之而来的求解方程数目的增多以及方
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程刚性等问题都有赖于复杂化学反应的准确建模。

　　第三，当前简化反应机理的构建基本都是以零维
自点火或一维层流火焰作为标模，较少考虑实际三维
数值模拟中湍流－化学反应的跨尺度相互作用，尤其
缺乏对于煤油燃料实际超燃模拟的系统性研究。

　　第四，为全面衡量简化反应机理在超燃数值模拟
中的影响，应当采用基于物理目标的三层次保真度评
估体系，即（１）化学动力学特征匹配（点火延迟时间、
层流火焰速度等参数）；（２）发动机整体效率评估，需
要考虑化学反应与流动的大尺度相互作用，但是主要
关注燃烧室总体性能指标；（３）针对非定常燃烧过程
或极限现象，需全面考虑湍流－化学反应的跨尺度相
互作用。

　　第五，明确指出单一静态简化反应机理在基本燃
烧特征及发动机整体性能的快速评估方面可以给出

比较准确的结果，但是对于燃烧流场的精细结构、点
火以及火焰稳定的完整过程预测方面仍存在比较明

显的不足。

　　最后，根据对乙烯燃料超声速燃烧流场特征和关
键组分的分析，基于动态自适应化学的超声速燃烧数
值模拟方法能够显著改善单一简化机理在火焰稳定

位置预测上的不足，为超声速条件下复杂化学的高保
真建模提供了新思路。

　　在现有工作积累的基础上，高保真度的数值模拟
在未来超声速燃烧的研究中必将扮演更加重要的角

色。关于未来的研究工作有以下几点值得关注：

　　１）针对超声速条件下湍流－化学反应的相互作
用机制的相关实验和数值模拟研究尚未达成系统性

认识，特别是与碳氢燃料的动态燃烧过程、多燃烧模
态等问题建模相关的理论和模型的发展还不够完善。

　　２）尽管动态自适应化学方法在超声速燃烧数值
模拟中的适用性及准确性已经得到证实，但是相关的
影响因素，如机理简化方法、简化目标及误差阈值的
选取方面，还缺乏系统性研究。此外，计算效率方面
与低速流的模拟结果相比还有较大的差距，尚需进一
步提升。

　　３）国产ＲＰ－３航空煤油替代燃料及其反应机理
的研究与国外存在较大差距，尤其是反应机理的验证
也不够充分，能否全面准确地描述国产ＲＰ－３航空煤
油的化学动力学特性有待进一步研究。

　　４）事实上制约超声速燃烧数值模拟的最大瓶颈
还是令人生畏的计算代价。综合运用机理简化、列表
法以及机器学习等方法提高可压缩高速湍流燃烧的

计算效率。实现多级耦合加速的研究工作方面还比
较欠缺。
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