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摘　　　  要：    采用 6种详细反应机理对多工况条件下天然气的着火延迟时间、层流燃烧速度以及氧化过程

中主要组分摩尔分数进行了数值计算，并与相应试验数据进行了对比分析。结果表明：相比于其它五种详细

反应机理，Aramco 2.0机理在天然气的着火延迟、层流燃烧以及氧化特性的预测上精度最高。基于 Aramco 2.0

机理，通过路径敏感性分析、生成速率分析与反应路径分析，形成了天然气（CH4/C2H6/C3H8）的初始简化机理

（包含 21种组分、150个反应）；同时，基于解耦法，耦合初始简化反应机理中的 C1～C3 反应机理、H2/CO详细

反应机理和 NOx简化反应机理，构建了天然气的简化反应机理（包含 40种组分、189个反应）。通过与相应

试验数据的对比发现，该简化反应机理能很好的预测多工况条件下天然气的着火延迟、层流燃烧与氧化特性。
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Abstract:   The ignition delay time，the laminar combustion speed of natural gas and the main species

concentrations  in  the  natural  gas  oxidation  process  were  simulated  by  six  detailed  reaction  mechanisms，

and  also  compared  with  corresponding  experimental  data.  The  results  showed  that， compared  with  the

other five detailed reaction mechanisms，Aramco 2.0 mechanism had the highest accuracy in predicting the

ignition  delay， laminar  combustion  and  oxidation  characteristics  of  natural  gas.  Based  on  Aramco  2.0

mechanism，an initial reduced reaction mechanism (including 21 species and 150 reactions) of natural gas
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(including CH4，C2H6  and  C3H8)  was  formed using  the  path  sensitivity  analysis，production  rate  analysis

and reaction path analysis. At the same time，based on decoupling method，through combining the reaction

mechanism of C1−C3  in the initial reduced reaction mechanism with the detailed reaction mechanism of

H2/CO and the reduced reaction mechanism of NOx， the reduced reaction mechanism of natural gas was

constructed (including 40 species and 189 reactions). Compared with the corresponding experimental data，

it was found that the reduced reaction mechanism can well predict the ignition delay，laminar combustion

and oxidation characteristics of natural gas under various conditions.

Keywords:   natural gas；reduced reaction mechanism；decoupling method；
path sensitivity analysis；rate of production analysis

目前，除了用于舰船主动力的轻型燃气轮机

使用柴油燃料以外，其他燃气轮机（重型与轻型）

均以天然气为燃料，因此，国内外市场对天然气

燃气轮机需求巨大。由于受环保法规的约束，具

有低排放燃烧技术的燃气轮机才能进入市场。我

国由于针对燃气轮机开展的低排放燃烧技术研究

起步较晚，天然气燃气轮机迄今为止尚无成熟的

低排放燃烧技术。减少天然气燃气轮机排放的主

要措施是燃烧室采用分级分区燃烧模式，采用预

混的方式降低主燃区的化学反应温度、控制火焰

锋面前的当量比，辅以内部燃气 （主要成分为

CO2 和 H2O）再回流方式降低反应区氧摩尔分数，

或采用低旋流流场缩短氮-氧混合物在高温区的

驻留时间，从而降低 NOx生成量。同时，对燃烧

室空间内燃料预混当量比进行控制，以便维持可

接受的化学反应速率，从而控制 CO和未燃碳氢

（UHC）的生成量[1-4]。

然而，燃气轮机燃烧室内部化学反应流场非

常复杂，存在涡尺度跨数个数量级的强湍流、涡

量场的强剪切层、近似间断面的大温度梯度、组

分不均匀造成的差异显著的火焰传播速度、不均

匀组分空间的、化学反应特征时间尺度相差巨大

的、机理不完全明确的复杂化学反应过程、流动

特征时间与化学反应特征时间不协调的化学动力

学过程等问题。燃烧室内这种复杂的燃烧反应过

程与强湍流流场是不可解耦的强耦合过程，使得

在狭小的燃烧室空间内非均匀强湍流燃烧过程的

污染物生成机理变得混沌，低排放燃烧组织变得

异常复杂[5]。由于试验测试技术的局限性，燃烧

室中的燃烧流场和污染物生成特性目前只能通过

准确的数值模拟才能获得。同时，相比于试验测

试方法，数值模拟也能降低燃气轮机的研发成本，

缩短研发周期。

在以往燃气轮机燃烧室内燃烧流场与污染物

生成特性的数值计算中，一般采用燃料的单步或

简单多步反应机理，虽然可以在一定程度上预测

燃烧室内温度场分布特性，但无法对燃烧过程中

重要中间组分与主要污染物的摩尔分数进行准确

预测，相应数值计算的准确度偏低，数值模拟的

作用在低排放燃气轮机燃烧室的结构设计和性能

优化过程中无法得到充分发挥[6]。为了更准确的

了解燃烧室中的燃烧细节和流场特性，充分研究

湍流与化学反应之间的相互影响机制以及燃烧过

程中的某些重要中间组分对燃烧室燃烧性能与排

放物生成特性的影响规律，在对天然气燃气轮机

燃烧室燃烧过程与排放物生成规律进行数值计算

时有必要采用天然气的化学反应机理。但是，燃

气轮机燃烧室结构非常复杂，计算网格非常庞大，

如果采用的天然气反应机理规模较大，将需要巨

大的计算资源。因此，有必要构建天然气的简化

反应机理，在保证该简化反应机理能准确预测天

然气的燃烧特性与污染物生成特性的同时，尽量

缩短计算时间，节省计算资源。

陈威昌 [7] 采用敏感性分析、生成速率分析

和反应路径分析方法对 GRI 3.0 （GRI-Mech 3.0）

机理进行简化，并耦合 NOx生成机理，构建了

天然气（CH4/C2H6）的简化反应机理，包括 27种

组分、78个反应。同时，分别采用该简化反应

机理与 GRI 3.0机理对某内燃机缸内压力、温度、

主要组分摩尔分数的变化历程进行了数值计算

与对比分析。咸凯 [8] 利用直接关系图法对 Ara-

mco 2.0机理进行了简化，构建了天然气（CH4/C2H6/

C3H8）的简化反应机理，包括 26种组分、132个

反应。同时，采用该简化机理对天然气的着火

延迟时间进行计算，并与采用 Aramco 2.0机理

的计算结果进行了对比分析。Simon等 [9] 利用
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直接关系图法对 Aramco 3.0机理进行了简化 ，

构建了天然气（CH4/C2H6/C3H8）的简化反应机理，

包括 49种组分、332个反应。同时，采用该简化

机理对天然气的着火延迟时间进行了计算，并

与采用 Aramco 3.0机理的计算结果进行了对比

分析。Kamran等 [10] 利用主成分分析法和直接

关系图法对 GRI 3.0机理进行了简化，耦合 NOx

反应机理构建了天然气（CH4/C2H6）的简化反应

机理，包括 26种组分、63个反应。同时，采用

该简化机理对某内燃机缸内压力和热释放率等

进行了计算，并与采用 GRI 3.0机理的计算结果

和相应试验数据进行了对比分析。

从上述分析可以看出，国内外学者已构建了

多种天然气的简化反应机理，并对其在某种化学

特性上（主要是着火延迟特性）的预测性能进行了

验证。但是，所构建的简化反应机理对天然气综

合化学特性（着火延迟、层流燃烧与氧化特性）的

预测性能尚未进行全面验证。

本文首先采用六种详细反应机理对多工况

条件下天然气的着火延迟时间、层流燃烧速度

以及氧化过程中主要组分摩尔分数进行数值计

算，并与相应试验数据进行对比分析。然后，采

用路径敏感性分析、生成速率分析、反应路径

分析以及解耦法，构建天然气的简化反应机理。

最后，采用该简化反应机理，对多工况条件下天

然气的着火延迟时间、层流燃烧速度以及氧化

过程中主要组分摩尔分数进行数值计算，并与

相应试验数据进行对比分析，完成该简化反应

机理的验证。

 1    天然气的详细反应机理

虽然不同产地的天然气组成成分各不相同，

但天然气主要由甲烷、乙烷、丙烷和丁烷等轻质

烃类组成，其中甲烷体积占比达 90%以上。针对

其成分组成，国内外学者构建了多种天然气的详

细反应机理，其中，使用最广泛的天然气详细反

应机理包括 FFCM-1  （foundational  fuel  chemistry

model 1.0）机理 [11]（38种组分、291个反应）、GRI

3.0机 理 [12]（53种 组 分 、 325个 反 应 ） 、  LLNL

（Lawrence  Livermore  National  Laboratory）机理 [13]

（654种组分、2 827个反应）、2016 （University of

California San Diego 2016 UCSD）机理 [14]（58种组

分、 270个反应 ） 、USCⅡ（University  of  Southern

California  Mech  Version Ⅱ）机理 [15]（111种组分、

784个反应）以及 Aramco 2.0 （Aramco Mech 2.0）

机理[16]（483种组分、2 716个反应）。

分别采用上述 6种详细反应机理对不同组

成成分与组成比例的天然气的着火延迟时间、

层流燃烧速度以及氧化过程中主要组分摩尔分

数进行了数值计算，并与相应试验数据进行了

对比分析，如图 1～图 3所示。图 1中的试验数

据来自 Healy等 [17]，τign 为着火延迟时间，天然气

组分为 CH4、C2H6、C3H8（体积分数分别为 0.899、

0.068、0.033），试验工况为压力 p=3 MPa、温度 T=

1 000～1 450 K、当量比 ϕ=0.5、1.0。图 2中的试

验数据来自Dagaut等[18]，天然气组分为CH4、C2H6（体

积分数分别为0.913 2、0.086 8、0.033），试验工况为T=

900～1 200 K、p=1 MPa、ϕ=1.0。图 3中的试验数

据来自 Bourque等 [19]，Ul 为层流燃烧速度，天然

气分别为 NG1 （natural gas 1）：组分为 CH4、C2H6、

C3H8（体积分数分别为 0.812 5、 0.1、 0.087 5）和

NG2：组分为 CH4、C2H6、C3H8（体积分数分别为
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图 1    不同工况条件下天然气的着火延迟时间

Fig. 1    Ignition delay times of natural gas at different conditions
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0.625、0.2、0.175），试验工况为T=298 K、p=0.1 MPa、

ϕ=0.7～1.4。

从图 1～图 3可以看出，与其他 5种天然气的

详细反应机理相比，采用 Aramco 2.0机理计算得

到的不同工况下天然气的着火延迟时间、层流燃

烧速度和氧化过程中主要组分摩尔分数与相应试

验数据最为吻合。因此，本文以Aramco 2.0机理为基

础构建天然气（CH4/C2H6/C3H8）的简化反应机理。
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图 2    天然气氧化过程中主要组分摩尔分数随温度的变化趋势（p=1.0 MPa、ϕ=1.0）

Fig. 2    Variation trend of the main species mole fraction with temperature in the oxidation of nature gas（p=1.0 MPa，ϕ=1.0）
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 2    天然气简化反应机理的构建

碳氢燃料简化反应机理的构建方法有敏感性

分析法、主成分分析法、准稳态近似法、准平衡

法和数学简化方法（包括计算奇异值扰动法、固

有低维流形法和速率控制约束平衡法等）。本文

采用路径敏感性分析（PSA） [20]、生成速率分析

（ROP）、反应路径分析和解耦法 [21]，构建天然气

组分为CH4、C2H6、C3H8（体积分数分别为 0.9、0.07、
0.03）的简化反应机理，构建流程如图 4所示。

首先，删除 Aramco 2.0机理中 C4 及以上反应

机理，对 C0～C3 反应机理（包括 175种组分、1 080
个反应）进行路径敏感性分析，获得重要组分及

组分相关反应；然后，通过 ROP分析和反应路径

分析，删除或补充组分及其相关反应，获得初始

简化反应机理；最后，基于解耦法将初始简化反

应机理中 C1～C3 反应机理与 H2/CO详细反应机

理及 NOx简化反应机理耦合，形成天然气的简化

反应机理。

在路径敏感性分析中，通过引入路径敏感性

系数（PSC，量符号记为 Cps），来评估反应机理中

组分的重要性。路径敏感性系数可通过下式计算：

Cps,i j =

∣∣∣Yi, j−Y j

∣∣∣
max（Yi, j,Y j）

（1）

Y j j

Yi j

i j

i

j

其中 表示采用详细反应机理计算第 个简化目

标的计算结果； 表示采用从详细反应机理中删

除第 种组分及该组分相关反应后计算第 个简化

目标的计算结果。因此，Cps，ij 表示去除第 种组分

及其相关反应对第 个简化目标的影响大小，该值

越大表明删除该种组分对简化目标的影响越大。

Chang等[20] 发现，在相同的温度区间内，压力

和当量比在一定范围内变动时，反应机理中组分

的重要性几乎是一致的，这说明压力和当量比对

敏感性分析结果影响不大，而温度则明显影响敏

感性分析结果。另外，以往研究表明[22-23]，燃料在

射流搅拌反应器（JSR）中发生氧化反应时燃料、

CO、CO2 的摩尔分数、在激波管中的着火延迟时

间可作为简化目标。因此，本文的简化目标包括

天然气（组分为 CH4、C2H6、C3H8，体积分数分别

为 0.9、0.07、0.03）在 JSR中发生氧化反应时 CH4、

C2H6、C3H8、CO、CO2 的摩尔分数、在激波管中的

着火延迟时间。在路径敏感性分析中，计算工况

为： JSR中 T=1 100～1 400 K、 ϕ=1.0、 p=0.1  MPa，
激波管中 T=1 200～1 800 K、p=0.4 MPa、ϕ=1.0。

图 5显示了在上述工况条件下天然气详细反

应机理（C0～C3 反应机理）的路径敏感性分析结

果，仅显示了路径敏感性系数较高的 50种组分，

其编号如表 1所示。

由图 5可知，以天然气的着火延迟时间为简

化目标时，在低温条件下对简化目标影响较大的

组分为 CO、CH3、CH3O、CH2O、HCO、C2H5、C2H4、

C2H3，在高温条件下对简化目标影响较大的组分

为 CH2、CH2OH、C2H2、CH2CHO、CH2CO。以天
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图 3    不同工况条件下天然气的层流燃烧速度（p=0.1 MPa、

T=298 K）

Fig. 3    Laminar combustion speeds of natural gas at different

conditions （p=0.1 MPa, T=298 K）
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图 4    天然气简化反应机理构建流程图

Fig. 4    Flow chart of reduced reaction mechanism construction

of natural gas
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图 5    天然气详细反应机理的路径敏感性分析

Fig. 5    Path sensitivity analysis of detailed reaction mechanism of natural gas

航空动力学报 第 39 卷

20220272-6



然气氧化过程中主要组分摩尔分数为简化目标时，

对 CH4、C2H6、C3H8、CO和 CO2 的摩尔分数影响

较大的组分为 CO、CO2、CH3、CH3O、CH2O、HCO、

C2H5、C2H4、C2H3、CH3CHO、CH3CO、CH2CHO）。

此外，组分 CH3O2、HCCO、 IC3H7、NC3H7 在低温

时对 CH4、C2H6 和 C3H8 的摩尔分数变化影响较

大，组分 CH3OH、CH2OH在低温时对 CO和 CO2

摩尔分数变化影响较大。

η

为了考虑组分及其相关反应对简化目标的综

合影响，采用平均指标 来评估组分的重要性，如

下式所示：

η =

n∑
j=1

Cps,i j

n
（2）

j n其中 为某一温度下的简化目标， 为简化目标总数。

将组分按其平均指标从小到大排序，然后从

平均指标最小的组分及相关反应开始进行依次删

η η∗

η ⩾ η∗

（Y i j−σ,Y i j+σ） σ

除，并采用删除该组分及其相关反应后的反应机

理对简化目标进行计算，当其对简化目标的预测

值超过详细反应机理对简化目标预测值的不确定

度范围时，该组分的 就确定为阈值 ，只有满足

的组分及其相关反应才能保留。不确定度

区间为 ， 其中 的计算公式为：

σ =

√√√√√√√ n∑
i=1

（Yi j−Y i j）
2

n−1
n = 1, · · · ,175 （3）

Y i j由下式计算：

Y i j =

n∑
i=1

Yi j

n
n = 1, · · · ,175 （4）

Y i j式中 表示删除组分及相关反应后的反应机理

对简化目标预测值的平均值。

η

η η η

η

η∗

采用累积删除组分及其相关反应后的详细反

应机理对 T=1 200～1 800 K、p=0.4 MPa、ϕ=1.0工

况下天然气的着火延迟时间以及 T=1 100～1 400 K、

p=0.1 MPa、ϕ=1.0工况下天然气氧化过程中（JSR）
CH4、C2H6、C3H8、CO、CO2 的摩尔分数进行计算，

如图 6所示。其中，阴影部分是详细反应机理对

简化目标预测值的不确定度范围，红线表示累积

删除到该组分后的详细反应机理对简化目标的预

测值超出了不确定度范围。从图可以看出，采用

累积删除至组分 C2H3（ =0.179 3）时的详细反应

机理计算得到的天然气着火延迟时间已超出详细

反应机理预测值的不确定范围。分别采用累积删

除至组分CH2（ =0.038）、C3H5O（ =0.047）、C2H3（ =
0.179）、HCCO（ =0.075）时的详细反应机理计算

得到的天然气氧化过程中 CO、CO2、CH4、C2H6、

C3H8 的摩尔分数已超出详细反应机理预测值的

不确定范围。因此，通过综合考虑各简化目标的

预测精度，选定阈值 为 0.038，保留 25种重要组

分及296个反应，其中，组分为CH2、C3H4-A、CH3CO、

C3H5O、 HOCH2O、 C3H5-A、 HOCHO、 CH2CO、

CH2OH、CH3OH、CH3CHO、IC3H7、HCCO、NC3H7、

C3H6、 CH2CHO、 C2H3、 HCO、 CO、 CH3O、 CO2、

CH2O、C2H4、C2H5、CH3。

η

值得注意的是，天然气详细反应机理的路径

敏感性分析中，有些组分 较小，但其对简化目标

的影响较大。为了保证这些组分不被删除掉，对

天然气组成成分（甲烷、乙烷和丙烷）的化学反应

过程进行生成速率（ROP）与反应路径分析。通过

生成速率分析可获得天然气组成成分在多工况条

 

表 1    反应组分编号表

Table 1    Reaction component numbering table

组分编号 反应组分 组分编号 反应组分

1 CO 26 CHOCHO

2 CO2 27 C2H3OOH

3 CH3 28 C2H3OO

4 CH2 29 CHCHO

5 CH2（S） 30 C2H2

6 C 31 C2H

7 CH 32 H2CC

8 CHV 33 C2H5OH

9 CH3O2 34 C2H5O

10 CH2O2H 35 PC2H4OH

11 CH3OH 36 SC2H4OH

12 CH3O 37 C2H4O2H

13 CH2OH 38 C2H4O1-2

14 CH2O 39 C2H3O1-2

15 HCO 40 CH3CHO

16 HCOH 41 CH3CO

17 HO2CHO 42 CH2CHO

18 HOCH2O 43 HO2CH2CO

19 O2CHO 44 C2H3OH

20 HOCHO 45 C2H2OH

21 OCHO 46 CH2CO

22 C2H5 47 HCCO

23 C2H5O2 48 HCCOH

24 C2H4 49 IC3H7

25 C2H3 50 NC3H7
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件下的生成和消耗速率，通过保留反应速率高的

反应，形成每种组份的主要反应路径。通过对甲

烷和乙烷的生成速率分析与反应路径分析发现，反

应速率高的反应已包含在路径敏感性分析结果中。

图 7显示了在 T=1 200 K、ϕ=1.0、p=0.1 MPa
条件下丙烷氧化过程中部分重要组分的生成速率

分析结果。C3H8 的主要消耗反应为C3H8（+M）=CH3+
C2H5（+M），在该反应中，C3H8 主要向 CH3 和 C2H5

转化。CH3 主要通过CH3+OH （+M）=CH3OH+（M）、

CH3+HO2=CH3O+OH和 CH3+O=CH2O+H等 3个

反应转化为 CH2O、CH3O和 CH3OH。CH3OH通

过脱氢反应转化为 CH2OH和 CH3O，并由 CH3 和

CH3O2 与 OH反应生成 CH3OH。CH3O2 主要通过

反应 CH3+O2（+M）=CH3O2（+M）生成，通过消耗反

应生成 CH3OH、CH3O和 CH3O2H。CH3O2H主要

通 过 反应 CH3O2H=CH3O+OH消 耗 ， 通 过 反 应

CH3O2+HO2=CH3O2H+O2 生成，表明 CH3O2H与OH
的生成及 CH3O2、HO2 的消耗密切相关。
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图 6    着火延迟时间与主要组分摩尔分数的不确定范围

Fig. 6    Uncertainty ranges of ignition delay times and main species mole fraction
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由 C3H8 氧化过程中部分重要组分的生成速

率分析可获得 C3H8 转化为 CH2O的反应路径，如

图 8中虚线部分所示。再基于各个重要组分的

ROP分析结果生成完整的 C3H8 转化为 CO2 的反

应路径同理通过对甲烷和乙烷的生成速率分析得

到相应的反应路径如图 8（b）和图 8（c）所示。
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图 8    反应路径分析

Fig. 8    Reaction path analysis
 

通过生成速率分析与反应路径分析，在路径

敏感性分析中获得的重要组分中删除 C3H4-A、

C3H5O、HOCH2O、C3H5-A、HOCHO、C3H6 及相关

反应，另外添加 CH3O2、CH3O2H、C2H2 及相关反
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图 7    丙烷及主要组分生成速率分析

Fig. 7    Rate of production analysis of propane and main species
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应，形成天然气的初始简化反应机理，包括 22种

组分、150个反应。采用解耦法，耦合该天然气初

始简化反应机理中的 C1～C3 反应机理以及 H2/CO
详细反应机理[24] 和 NOx简化反应机理[25]，获得最

终的天然气简化反应机理，包含 40种组分和 189
个反应。

 3    天然气简化反应机理的验证

 3.1   着火延迟时间

采用已构建的天然气简化反应机理对天然气

（组分为 CH4、C2H6，体积分数分别为 0.75、0.25）

在 p=1.0、3.0 MPa、ϕ=1.0、2.0、T=1 050～1 700 K[26]，

以及天然气（组分为 CH4、C2H6、C3H8，体积分数

分别为 0.899、0.068、0.033）在 p=3.0 MPa、ϕ =0.5，
1.0、T=1 000～1 450 K条件下 [17] 的着火延迟时间

进行了计算，并与相应试验数据进行了对比分析，

如图 9所示。

从图 9可以看出，采用该简化反应机理计算

得到的不同工况条件下不同组成成分的天然气的

着火延迟时间与相应试验数据吻合较好，说明该

简化反应机理能很好地预测天然气的着火延迟

特性。
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图 9    天然气着火延迟时间的计算值与试验值对比

Fig. 9    Comparisons of simulated and experimental ignition delay time of natural gas
 

 3.2   主要组分摩尔分数

采用该简化反应机理对天然气天然气（组分

为 CH4、C2H6，体积分数分别为 0.909、0.091）在 T=
1 100～1 400 K、p=0.1 MPa、ϕ =1.5条件下 JSR[27]

中以及天然气（组分为 CH4、C2H6、C3H8，体积分

数分别为 0.9、0.07、0.03）在 T=600～1 850 K、p =
0.1 MPa、ϕ=1.0条件下流动管中 [28] 的氧化过程中

主要组分摩尔分数进行了计算，并与相应试验数

据进行了对比分析，如图 10和图 11所示。

由图 10、图 11可知，采用该简化反应机理

计算得到的不同工况条件下不同组成成分的

天然气氧化过程中主要组分摩尔分数与相应

试验数据吻合较好。虽然在 CO摩尔分数峰

值的预测上存在一定的偏差（ JSR中 CO摩尔

分数峰值的预测值低于试验值，流动管中出

现 CO摩尔分数峰值的反应温度要高于试验

值），但其摩尔分数随温度的变化趋势与相应

试验数据较为吻合。
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图 10    天然气氧化过程（JSR）中主要组分摩尔分数的计算值与试验值[27] 对比

Fig. 10    Comparisons of simulated and experimental[27] main species mole fraction during natural gas oxidation process in JSR
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图 11    天然气氧化过程（流动管）中主要组分摩尔分数的计算值与试验值[28] 对比

Fig. 11    Comparisons of simulated and experimental[28] main species mole fraction during natural gas oxidation process in the flow tube
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 3.3   层流燃烧速度

采用已构建的天然气简化反应机理对 ϕ=
0.6～1.6、T=298 K、p=0.1 MPa条件下天然气（组

分为 CH4、C2H6，体积分数分别为 0.9、0.1；0.8、0.2
和 0.7、0.3）[29] 和天然气（组分为 CH4、C2H6、C3H8，

体积分数分别为 0.812 5、0.1、0.087 5；0.625、0.2、
0.175）[19] 以及ϕ=0.7～1.4、T= 300 K～400 K、p=0.1～
0.3 MPa条件下天然气（组分为 CH4、C2H6、C3H8，

体积分数分别为 0.9、0.07、0.03）[30] 的层流燃烧速

率进行了计算，并与相应试验数据进行了对比分

析，如图 12所示，图中 φ为体积分数，形状图形表

示计算值，相应颜色的实线表示试验值。

从图 12可以看出，虽然采用该简化反应机理

计算得到的某些工况条件下天然气的层流燃烧速

度低于相应试验数据，但是，在各工况条件下，采

用该简化反应机理计算的层流燃烧速度随当量比

的变化趋势与相应试验值吻合较好，说明该简化

反应机理能较好地预测天然气的层流燃烧特性。
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图 12    天然气层流燃烧速度的计算值与试验值对比

Fig. 12    Comparisons of simulated and experimental laminar combustion speeds of natural gas
 

 4    结　论

采用 6种详细反应机理对多工况条件下天然

气的着火延迟时间、层流燃烧速度以及氧化过程

中主要组分摩尔分数进行了数值计算，并与相应

试验数据进行了对比分析。同时，基于 Aramco 2.0
机理，采用路径敏感性分析、生成速率分析、反应路

径分析以及解耦法，构建了天然气（CH4/C2H6/C3H8）

的简化反应机理，并完成了该简化反应机理的验

证。得到如下结论：

1）  6种详细反应机理中，Aramco 2.0机理在

天然气的着火延迟时间、层流燃烧速度以及氧化

过程中主要组分摩尔分数的预测上精度最高。

2） 基于路径敏感性分析、生成速率分析、反

应路径分析以及解耦法，构建的天然气简化反应

机理包含 40种组分、189个反应。

3）  该简化反应机理能很好地预测多工况条

件下天然气的着火延迟、层流燃烧与氧化特性。
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