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航空煤油多组分表征燃料碳烟生成分析
秦文瑾，孙智成，邵    宇，景瑞雄，严    俊

（上海理工大学 机械工程学院，上海 200093）

摘　　　  要：    选取航空煤油的多组分表征燃料 Jet-A world average（JW），运用大涡模拟和详细化学反应机理

相结合的方法对该表征燃料的碳烟生成过程进行了数值模拟，从碳烟前驱物的生成、碳烟颗粒的生成及氧

化等过程进行了详细预测。结果表明：Dalian碳烟模型可以较好地预测定容弹内多组分航空煤油表征燃料射

流燃烧的碳烟的生长特性；对于描述碳烟生成的特征量，碳烟质量的增长略微滞后于颗粒数密度的增长；碳

烟空间分布主要与当量比和温度的分布相关。当量比越小且温度越高的区域，碳烟生成量则越小。
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Multi-component characterization of aviation kerosene and
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Abstract:   The multi-component characterization fuel Jet-A world average (JW) of aviation kerosene
was  selected,  and  the  soot  generation  process  of  the  characterization  fuel  was  numerically  simulated  by
using  large  eddy  simulation  (LES)  and  detailed  chemical  reaction  mechanism.  The  soot  precursor
generation, soot particle generation and oxidation process were predicted in detail. The results showed that
the Dalian soot model can predict the spatial distribution of soot mass in the combustion chamber; for the
physical  quantity  describing  soot  generation,  the  growth  of  soot  quality  slightly  lagged  behind  that  of
particle number density; the spatial distribution of soot is mainly related to the distribution of equivalence
ratio  and  temperature.  The  smaller  the  equivalence  ratio  and  the  higher  the  temperature,  the  smaller  the
amount of soot generated.
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随着社会生产中对不可再生燃料的消耗日益

增加，环境问题亦日益突出。在航空发动机的研

发和设计中，高效能和低排放是重要的追求目标。

航空煤油的成分非常复杂，其燃烧化学反应更是

包含几百种成分与上千个基元反应[1]。在当前的

计算机水平下，对真实燃料的燃烧排放特性进行

完整准确的数值模拟是不可能的。因此，国内外

研究者大多根据航空煤油的碳氢数、物理性质

（密度、黏度、表面张力等）及其化学性质（着火特

性、燃烧特性等）等提出一种或几种碳氢燃料来

作为航空煤油的表征燃料[2]。由于多组分燃料更

接近真实燃料，常常作为航空煤油的表征燃料来

研究燃烧排放特性，因此，对多组分表征燃料排

放进行研究具有重要的意义。
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颗粒物是热机中对人体危害最大的有害排放

物，颗粒物总数中有 40%～70%主要由碳烟构成[3]。

由于碳烟生成机理非常复杂，已有国内外学者对

热机的碳烟生成机理展开了大量研究。Frenklach
等人[4] 详细模拟了碳氢化合物层流预混火焰中碳

烟颗粒的成核和生长过程，首次提出用矩方法计

算碳烟的颗粒尺寸分布，较好的预测了碳烟颗粒

结构，随后广泛应用于碳烟排放的数值模拟。

另外，为了提高碳烟半经验模型模拟的准确

性，不少学者对半经验模型进行了改进。陈文淼

等人[5] 简化得到一个描述碳烟前驱物的正庚烷 /
甲苯混合燃料表征柴油燃料的模型，计算柴油机

在不同工况下的碳烟排放量，与实验吻合较好。

贾明等人[6] 在 Tao等人 [7] 的半经验模型基础上，

不再通过整体反应来描述燃料裂解生成 C2H2 的

过程，而是通过详细的化学机理来描述 C2H2 的生

成和氧化。

目前人们对碳烟生成机理的提出和应用多集

中在柴油燃烧领域，而对航空煤油碳烟生成的研

究还有待进一步加强，本文将关注航空煤油表征

燃料燃烧碳烟生成现象，基于大涡数值模拟和详

细化学反应动力学模型，结合碳烟半经验模型，

模拟预测航空煤油多组分表征燃料的碳烟生成过

程，为基于柴油开发的半经验碳烟模型在航空煤

油碳烟模拟的适用性作出评价，同时为降低航空

煤油碳烟生成量提供科学指导依据。 

1    数值方法和碳烟模型
 

1.1   湍流模型

为兼顾计算效率和计算效果，本文采用大涡

模拟方法对湍流进行模拟。大涡模拟空间滤波

Navier-Stokes方程表示如下[8]：
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格比例。 

1.2   燃烧模型

为能较好地观察到特定组分演变和火焰结构

情况，本文选用了化学求解器 SAGE详细化学反

应动力学模型。SAGE详细化学反应动力学模型[9]

是建立在化学反应机理上的燃烧模型，通过求解

反应动力学的常微分方程，来计算每个基本反应

的反应速率，CFD求解器则负责求解输运方程，

具体模型介绍可参考文献 [9]。 

1.3   数值方法及边界条件

新南威尔士大学 Kook和圣地亚国家实验室

的 Pickett[10] 采用光学测量手段对定容燃烧弹内

的不同燃料在特定环境和特定喷油条件下的碳烟

生成进行了测量。燃烧弹容器和光学测量装置的

示意图如图 1所示。容器有一个立方燃烧室，侧

面边长为 108 mm。在腔室的三个侧面安装了蓝

宝石窗口，以便对喷射的燃油喷雾进行视线成像。

带有单孔微型喷嘴的共轨喷油器安装在金属侧端

口中，将喷雾导入腔室中心[10-11]。
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图 1    燃烧弹和实验装置示意图

Fig. 1    Schematic diagram of combustion bomb and

experimental device
 

本文基于上述定容燃烧弹，为了提高计算效

率，降低计算成本，构建了上底直径为 40 mm、下

底直径为 80 mm、高为 100 mm的圆台形定容燃

烧弹体，如图 2所示。本文针对实验采用的航空

煤油 JW（Jet-A world average，是由美国五个不同

厂家生产的 Jet-A航空煤油样品混合而成，可以

综合表征 Jet-A航空煤油的物理化学性质），选用

由 Chen等人 [12] 在文献 [13]的基础上提出的多组

分表征燃料 JI（为方便，后文中实验的航空煤油

JW和模拟用的多组分表征燃料 JI统一用 JW表

示），表征燃料的组成及其化学反应数如表 1所示。
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采用大涡数值模拟和化学反应机理动力学相结合

的方式对该表征燃料射流燃烧过程进行计算，数

值计算工作采用 CFD软件 CONVERGE，计算边

界条件和初始条件均依照实验进行相应设置，喷

射压力为 150 MPa，总喷射质量为 3.46 mg，喷射

速率曲线如图 3所示，燃烧温度为 363 K，环境温

度为 1 000 K，环境压力 6.56 MPa。计算网格划分

采用嵌入式加密和自适应加密相结合的方式，来

保证计算精度和计算效率，最小网格尺寸为 0.1 mm，

最大网格数目为 200万，如图 4所示。对流项和

扩散项分别使用二阶迎风格式和中心差分格式进

行离散，通过 PISO （pressure-implicit with splitting
of operators）算法进行求解。本研究采用变时间

步长，最大时间步长是 10−5 s，最小时间步长是

10−8 s。选用碳烟模型，对煤油燃烧中的碳烟生成

过程进行瞬态计算，将模拟得到的数据进行定量

分析。
 
 

图 4    计算网格

Fig. 4    Computational mesh
  

1.4   碳烟模型

在过去的几十年里，人们发展了许多模型来

描述碳烟的生成和氧化过程。这些模型通常可分

类为：经验模型、半经验模型和详细模型[14-16]。在

实际应用中，为了兼顾计算准确性和计算效率，

一般采用半经验模型来模拟预测碳烟的生成。

本文采用由贾明等人提出 Dalian碳烟模型[6]，

如图 5所示。该模型采用简化的反应机理描述前

驱物 C2H2 的生成和氧化过程。前驱物生成碳粒

（R1），C2H2 与碳粒发生表面反应使碳粒的质量增

加（R2），由 O2 和 OH氧化碳粒（R3），碳粒相互碰

撞并凝结（R4），碳烟前驱物和碳烟颗粒分别用

C（PR）和 C（S）表示，每步反应的反应速率分别为
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图 2    模拟定容燃烧室

Fig. 2    Simulated constant volume combustion chamber
 

表 1    替代燃料模型

Table 1    Alternative fuel model

参数 数值及说明

替代燃料 JW

燃料组分
（摩尔分数）

NC12H26 0.3
IC16H34 0.36

C10H18 0.246

C7H8 0.094

化学反应组分数 231
化学反应数 5 741
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图 3    喷油规律曲线

Fig. 3    Curve of fuel injection law
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图 5    碳烟模型示意图

Fig. 5    Schematic diagram of soot model
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vR1～vR4 。其中，前驱物和碳粒均假定由碳原子构

成，其热化学属性与单原子的石墨相同。

前驱物的生成（R1）：

C2H2→ 0.04C50+H2 （3）

vR1 = 1.0 ·1011e( −39 740
T )c（C2H2） （4）

式中 c表示物质的浓度，单位是 mol/L。T表示反

应温度，反应速率的单位是 mol/（L·s）。
碳粒成核（R2）：

C（PR）50→ 0.5C（S）100 （5）

vR2 = 8.0 ·1010e(
−61 597

T )
c（C50） （6）

碳粒表面生长（R3）：

C（S）m + C2H2→ C（S）m+2+H2 （7）

vR3 = 1.0 ·109e(
−39 740

T )
c（C（PR））c（O2） （8）

式中 m为参加反应的碳烟颗粒数，C（S）m 为参加

反应的碳烟颗粒，C（S）m+2 为通过表面生长生成的

大粒径碳粒。

碳粒凝结（R4）：

nC（S）m→ C（S）nm （9）

vR4 =
1
2
βN2 （10）

β N式中 n为碰撞的碳烟颗粒数， 为碰撞频率， 为

碳粒的数密度。初始的碳粒假定为球形，由 100
个碳原子构成，其直径约为 1 nm，密度为 2 g/cm3。

碳粒表面氧化（R5）：

C（S）m+
1
2
O2→ CO （11）

C（S）m+OH→ CO+
1
2
H2 （12）

vR5 = RO2 +ROH （13）

O2 氧化采用 Nagel-Strcikland-Constable（NSC）
模型[17]，OH氧化采用 Neoh模型[18]。

Ys N碳烟质量密度 和颗粒数密度 的方程分别为：

dYs

dt
=（50R2+R3−R5）MC （14）

dN
dt
= R2

NA

2
−R4 （15）

NA MC式中 为阿伏伽德罗常数， 是碳原子的原子

质量。 

2    结果与讨论
 

2.1   网格无关性

本研究中，液体贯穿距定义为从喷嘴到包含

95%液体燃料总质量的区域的轴向距离，蒸汽贯

穿距由燃料质量分数达到 0.1%的最远下游位置

确定[19]。为了排除网格尺寸对计算结果的影响，

有必要研究网格无关性，分别选用最小尺寸

为 0.2、0.1、0.062 5 mm的三套网格进行数值计算。

图 6是三种网格下的 JW液体和蒸汽贯穿距。由

图中可以看出和实验结果相比，三种网格大小下

的液体贯穿距较为相似，但 0.2 mm尺寸的网格下

蒸汽贯穿距误差较大。而 0.1 mm和 0.062 5 mm
的计算结果较为接近，且与实验结果误差相对较

小。故为了节省计算资源，本研究将采用 0.1 mm
网格进行数值计算。
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图 6    液体和蒸汽贯穿距随网格尺寸变化

Fig. 6    Curve of liquid and vapor penetration with mesh size
  

2.2   碳烟前驱物

燃料燃烧过程始于点火延迟时刻，研究碳烟

的生成过程需要先确定点火延迟时刻。高温点火

延迟定义为：最高温度达到 2 000 K的时刻，或最

高温度的时间导数达到最大的时刻[20]。图 7是最

高温度和最高温度的导数随时间变化的曲线，

结合其定义可以确定，本模拟工况下点火延迟为

0.53 ms。
C2H2 是由燃料受热分解的相对质量较小的

主要烃类，一部分与芳烃通过反应生成碳烟前驱

物，另一部分直接氧化成惰性产物。C6H6 是芳烃

的主要成分，与 C2H2 不仅是氧化反应进程中的重

要中间产物，也是重要的碳烟前驱物生成组分。

在目前研究中，认为碳烟前驱物仅由碳原子组成，
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C50 为碳烟前驱物。图 8是本算例中碳烟生成过

程中，C2H2、C6H6 和 C50 三种物质的质量随时间变

化的曲线。由图中可以看出，在点火延迟时刻前，

小分子碳氢化合物 C2H2 和苯 C6H6 质量缓慢增加；

点火后，C2H2 会快速增加，而 C6H6 经过短暂时间

的快速增加后，呈现比较明显的消耗，随后再次

逐渐增加；在燃烧后期，C2H2 和 C6H6 质量都呈现

一定下降。C2H2 和 C6H6 质量呈现此变化趋势的

原因是点火延迟后，燃烧室温度急速上升，燃料

裂解速度加快，小分子碳氢化合物快速生成 C6H6，

因此点火延迟后 C6H6 也会有短暂时间的快速增

加。根据碳烟模型，在 C6H6 短暂地快速增加后由

于参与生成碳烟前驱物的反应，其质量会呈现比

较明显的消耗。而随着燃烧的进行，在 0.6S后环

境气体最高温度达到最大值，此时 C6H6 生成速率

大于反应消耗的速率，质量会再次逐渐增加。到

燃烧中后期，C2H2 参与颗表面增长速率加快，同

样在高温环境下，C2H2 和 C6H6 被氧化速率会大

于燃料裂解生成速率，因此质量都呈现一定下降。

整个燃烧过程 C50 质量相较于 C2H2 和 C6H6 质量，

一直维持很低的水平，主要是因为 C50 大量凝结

成核。

图 9是三种组分质量分布云图。由于点火延

迟时间是 0.53 ms，所以选取 0.6 ms时刻下观察燃

烧初期三种物质的空间分布，1 ms时刻下观察燃

烧稳定期三种物质的空间分布。由质量分布云图，

可以直观看到在 0.6 ms时刻，C2H2 和 C6H6 在燃
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烧室内零星分布，而碳烟前驱物 C50 含量则更低。

在 1 ms时刻，可以明显观察到 C2H2、C6H6 和 C50

在燃烧室的大量分布。这主要是因为在 0.6 ms时
刻，燃烧处于早期阶段，燃烧室内温度相对较低，

由于燃料裂解生成的 C2H2 质量还相对较小；而

C6H6 由于参与生成碳烟前驱物的反应，其质量经

过消耗后在燃烧室含量也相对较低；C50 由于

C2H2 和 C6H6 的初期反应，已在燃烧室有微量生

成。在 1 ms时刻，燃烧处于中期，燃烧室内温度

大量升高，燃料充分裂解，C2H2 和 C6H6 含量大量

增加，而由于经过 C2H2 和 C6H6 这段时间的反应，

C50 也在燃烧室大量分布。 

2.3   碳烟颗粒成核、生长及凝聚

由图 5可知，碳烟颗粒分为小粒径碳粒和大

粒径碳粒。其中，碳烟前驱物通过反应 R1 生成最

初的小粒径碳烟颗粒，而大的碳粒生成有两种方

式：一是 C2H2 通过反应 R2 增大了碳粒质量和体

积，即表面生长；二是小粒径碳粒通过碳烟颗粒

的碰撞凝聚反应 R4 增大了粒径。图 10是碳烟颗

粒质量随时间变化的曲线，可以看出随着燃烧进

行，小粒径碳粒通过碳粒成核急速增加，大粒径

碳粒通过 C2H2 表面生成和碳粒凝聚迅速增加。

其中，C2H2 表面生长生成的大粒径碳粒明显多于

小粒径碳粒凝结成的大粒径碳粒，这主要因为

C2H2 由燃料裂解产生，而小粒径碳粒是由碳烟前

驱物 C50 生成，由图 8可以观察到 C2H2 质量远远

多于 C50 质量，因此 C2H2 表面生长生成的大粒径

碳粒明显更多。
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图 10    碳烟颗粒质量随时间变化

Fig. 10    Curve of soot particle mass with time
 
 

2.4   碳烟生成特征

图 11为实验与模拟射流燃烧的稳态期间平

均碳烟质量分布及模拟脉动值云图。如图 11所

示，实验测量和模拟计算得到的碳烟质量的空间

位置大致相同，即主要分布在射流燃烧下游区域，

且中轴线附近碳烟分布较多。

碳烟质量和颗粒数密度可用来衡量碳烟生成

特征，图 12是碳烟质量与数密度随时间变化的曲

线。如图所示，碳烟质量与颗粒数密度增长时刻

都滞后于点火延迟时间，而后两者都快速增加，

颗粒数密度增加略早于碳烟质量的增加，到燃烧

中后期趋势达到一致。这主要是因为在碳烟颗粒

形成前，燃料需要裂解并且生成碳烟前驱物，这

个过程需要一定的时间，而小粒径碳粒通过 C2H2

表面生长和自身碰撞凝聚形成大粒径碳粒后碳烟

质量才会显著增加。 

2.5   影响因素

如图 13所示，把距离圆台的上底面距离定义

为高度，距离圆台中心轴线 0.005 m处定义为侧

翼。在中心轴线 0.035～0.045 m高度处，将喷射
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时间从 1.0 ms到 1.5 ms的瞬态碳烟数据进行平均

化处理。中心轴线和侧翼的碳烟质量和温度分布

如图 14所示，可以看出中心轴线碳烟质量都高于

侧翼碳烟质量，而侧翼温度都高于中心轴线温度，

这是因为较高的温度对碳烟的氧化有促进作用。

图 15是中心轴线和侧翼碳烟质量、当量比随高

度变化的曲线，可以看出中心轴线当量比大于侧

翼当量比，即中心轴线氧化剂含量小于侧翼氧化

剂含量，且中心轴线碳烟质量都高于侧翼碳烟质

量，这是因为侧翼碳烟被氧化的质量多于中心轴

线处碳烟被氧化的质量。结合温度和当量比分布，

可以得出侧翼碳烟的氧化影响相较于中心轴线碳

烟氧化影响要大得多，因此中间轴线碳烟质量要

大于侧翼碳烟质量。 

3    结　论

本研究选取 JW作为航空煤油多组分表征燃

料，基于 Kook和 Pickett的实验，采用 Dalian碳烟

半经验模型，运用大涡模拟和详细化学反应结合

的方法研究了燃料的碳烟生成过程。研究结论总

结如下：

1） Dalian碳烟半经验模型，可以较好地预测

定容弹内多组分航空煤油表征燃料射流燃烧的碳

烟的生长特性。

2）  由于小粒径碳粒通过表面生长和自身碰

撞凝聚形成大粒径碳粒后碳烟质量才会显著增加，

因此碳烟质量的增长会略微滞后于颗粒数密度的

增长。

3）  碳烟空间分布主要与当量比和温度的分

布相关。当量比越小且温度越高的区域，碳烟生
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成量则越小。
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