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要!在均质充量压燃着火"

W11_

#条件下$对构建的柴油替代燃料化学动力学模型$应用

1WERM_(

软件闭式均相反应器模块研究了柴油替代燃料中甲苯的存在以及在不同初始温度下甲

苯的含量对柴油替代燃料着火延迟时间的影响$结果表明!柴油替代燃料的着火特性主要由正庚烷

来控制$而柴油替代燃料中甲苯缓慢的氧化对着火特性影响不大&在较低的初始温度下$甲苯的含

量对着火时间的影响是明显的&随着甲苯含量的增加$更多的着火延迟过程会出现&

关键词!均质充量压燃%柴油替代燃料%甲苯%着火延迟
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柴油机的不均质'异相燃烧$特别是燃烧时燃料

分子往往被高温火焰或燃烧产物包围这一特点$决

定了排气中主要的有害排放物为颗粒物"

SR

#和氮

氧化物"

(̂

(

#&为了满足日益严格的排放法规$柴

油机需要一种有效的技术途径同时降低
SR

和
(̂

(

排放&均质充量压燃燃烧"

W11_

#结合了火花点火

和压缩着火
#

种模式的优点$实现了低温稀薄燃烧$

部分负荷时燃烧效率高$

SR

和
(̂

(

排放量低&由

于
W11_

燃烧模式主要受燃料化学动力学控制$其

着火时刻和燃烧速率难以直接控制$制约了
W11_

规模化应用&因而$探索可靠的控制
W11_

着火时

刻的策略是当前研究的热点问题&
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在过去所做的研究中$只是提出了汽油和其它

燃料替代物的反应机理$对于
W11_

条件下柴油燃

料的着火特性却很少提及)

*

*

&因此构建合适的化学

动力学模型来研究柴油燃料在
W11_

条件下的着火

特性是非常必要的&

柴油是发动机应用中最为重要的燃料之一$由

复杂的碳氢混合物构成$它的组分包括
!CY

的链烷

烃$

!BY

的环烷烃和
#AY

"质量分数#的芳香烃&基

于数值模拟的需要$人们选用具有代表性的柴油替

代燃料组分来反映实际柴油燃料的某些特征)

#

*

&正

庚烷由于十六烷值"

1(\"D

#与柴油燃料相近$通常

作为柴油燃料替代物)

!>B

*

&然而
1(

值并不能很好

地反映出实际柴油燃料的着火特性)

"

*

&一些研究

者)

D>C

*建议选取链烷烃"通常是正庚烷#和芳香烃作

为柴油燃料替代物的代表&

在
W11_

条件下$正庚烷是典型的两阶段燃烧$

它的氧化动力学已经在发动机条件下得到广泛的确

认&柴油中芳香烃混合物主要是单芳香族化合物$

碳原子个数在
A

"

*B

之间)

?

*

&它们的分子结构可以

认为是苯环加上一个或多个烷自由基&然而苯看起

来过于简单$且没有分支结构&所以选择甲苯作为

柴油中芳香烃的代表&而环烷烃由于缺乏低温反应

机理$且为了避免化学动力学模型的复杂性$选择链

烷烃的代表正庚烷和芳香烃的代表甲苯作为柴油燃

料的替代物&利用选择的柴油燃料替代物来分析

W11_

条件下实际柴油燃料的着火特性是文中的

目标&

;

!

机理的构建

数值计算采用的正庚烷机理为
SEFETH8:/&

的骨架机理)

A

*

$该机理包括了高温和低温阶段的主

要反应&甲苯机理来源于
N(GTNE

等人
#))?

年

的
FT<

模型)

*)

*

$另外还考虑了正庚烷和甲苯的交

叉反应)

**

*

$总反应机理共
*#A

种组分$

D)?

个基元

反应&

=

!

机理验证

机理的验证主要基于几个与
W11_

燃烧相关联

的实验&对着火延迟的准确预测是检验一个化学动

力学机理有效性的重要标志$该部分工作主要在激

波管实验中展开&计算使用化学反应动力学程序

1WERM_(B'*

的闭式均相反应器模块"

K&%98L

2%I%

3

8.8%,9=/:K2-8/K:%-

#$为着重研究反应机

理$计算中模型均采用零维$忽略流动等因素的影

响$并且假定激波过后激波管内气体的反应在定容'

均质'绝热的环境下进行$计算中的着火迟延时间采

用公认的温度变化量识别法$即混合物的温度为初

始温度之上
B))M

时为着火点)

*#>*!

*

&

=';

!

激波管条件下机理的验证

图
*

"

/

#是模拟计算的正庚烷着火延迟时间和

<_E`EZET8:/&

)

*B

*的激波管实验数据的比较&计

算的初始压力为
BRS/

$当量比为
*')

&从图可以

看出$模型对温度的变化非常敏感$能够很好的反映

出负温度系数区"

(F1

#的变化&

图
*

"

=

#是在贫燃预混以及当量比变化的条件

下$模拟计算的正庚烷着火延迟时间和
WETbOET

8:/&

)

*"

*的激波管实验数据的比较&初始压力为

"RS/

$当量比分别为
)'#

和
)'!

&从图可以看出随

着当量比的降低$着火延迟时间增加&这是因为温

度的降低导致表观活化能的降低&

图
;

!

正庚烷着火延迟时间计算和实验比较

图
#

在不同当量比情况下$对甲苯的着火延迟

时间进行了模拟计算$并与
GN$_GĤ (8:/&

)

*D

*的

*D
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实验数据作对比&实验数据先要通过压力指数进行

标准化&其中当量比为
)'"

时$压力指数为
[)'"

$

当量比为
*

时$压力指数为
[)'A!

&从图可以看出$

模型能够很好的反映出不同当量比情况下着火延迟

时间的不同$也很好的预测了着火延迟时间&

图
=

!

甲苯着火延迟时间计算和实验比较

图
>

!

柴油替代燃料着火延迟时间计算和实验比较

图
!

是对贫预混条件下"

6

\)'!

#和化学计量比

条件下"

6

\*')

#$

!

种不同压力的柴油替代燃料计

算的着火延迟时间与
WETbOET8:/&

)

*C

*的实验数

据作比较&柴油替代燃料正庚烷和甲苯混合物的摩

尔百分数分别为
#?Y

和
C#Y

&实验数据通过压力

指数进行标准化&当量比为
)'!

和
*')

时$压力指

数分别为
[)'??!

和
[*')D

&从图可以看出$化学

动力学模型能够很好的反映出随着温度和压力的变

化$着火延迟时间的变化趋势&

=<=

!

100M

发动机条件下机理的验证

为了考察所构建的化学动力学模型对
W11_

发

动机的适应性$有必要对其进行验证&计算过程中

考虑了完整的压缩和膨胀冲程$并以压缩冲程终点

作为曲轴转角的零点&设定计算始点为进气门关闭

点$计算终点是排气门开启点&为简化计算$假设内

燃机的压缩和膨胀过程均完全绝热$不考虑进'排气

门关闭时的气体泄漏$不考虑余隙容积中的残留混

合气$使用零维单区模型&

基于 以 上 的 模 型 假 设$文 中 采 用 了 美 国

HN(G_N

国家实验室的
1WERM_(B'*

软件中的

_1

模块来进行
W11_

燃烧的计算$采用了
MFW

实

验室的发动机主要结构参数$实验系统详见文献

)

"

*&为和实验作比较$分别对
#

种工况的柴油替代

燃料进行分析和比较"见表
*

#&

工况
*

计算始点为上止点前
AAm

$其所对应的初

始温度
B#DM

$初始压力
)'#?RS/

$当量比为
)'#"

&

工况
#

计算始点为上止点前
AAm

$其所对应的初始温

度
BBCM

$初始压力
)'*DRS/

$当量比为
)'#?"C

&

柴油替代燃料正庚烷和甲苯混合物的摩尔百分数分

别为
#?Y

和
C#Y

&

图
B

为柴油替代燃料
#

种工况下压力的计算结

果与
MFW

实验室
W11_

发动机
*))

个工作循环的

平均压力试验结果作比较&从图
B

可以看出计算的

缸内压力比试验结果高$这是由于计算假设缸内温

度场'浓度场均匀$忽略了温度'浓度分层对燃烧的

影响$此外计算没有考虑传热损失$因此比试验结果

偏大$但计算的着火时刻和试验结果基本一致$这表

明$该计算模型对着火时刻的预测满足要求&

表
;

!

100M

运行工况

工况 当量比
进气压力

(

RS/

进气温度

(

M

转速(

"

-

+

I5.

[*

#

工况
* )'#" )'# !*! A))

工况
# )'#?"C )'* !A! A))

#D
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图
2

!

模型计算结果与实验结果比较

>

!

甲苯对着火延迟时间的影响

下面利用构建的化学动力学模型分别研究甲苯

以及甲苯含量对柴油替代燃料混合物着火延迟时间

的影响&选用
1WERM_(B'*

软件的闭式均相反应

器"

K&%98L2%I%

3

8.8%,9=/:K2-8/K:%-

#模块进行

研究&

计算中$初始压力为
BRS/

$当量比为
*')

&柴

油替代燃料正庚烷和甲苯的摩尔分数比选
Cn!

&因

为
Ẑ Ô $_F1WE$

认为用
C)I%&Y

的正庚烷和

!)I%&Y

的甲苯组成的混合燃料与实际柴油的性能

很接近)

*?>#)

*

&

从图
"

可以看出$模型预测的柴油替代燃料的

着火特性与正庚烷的着火特性相似&在低温和中温

区$甲苯的活性远小于正庚烷$因为甲苯并没有表现

出负温度系数相关性&柴油替代燃料的着火特性主

要由正庚烷来控制&而柴油替代燃料中的甲苯缓慢

的氧化对着火特性影响不大$因为正庚烷氧化作用

形成的自由基正好加速了甲苯的共氧化过程&然

而$甲苯作为柴油燃料中芳香烃的代表$是柴油燃料

中的重要组分之一$可以用来更精确的模拟柴油燃

料燃烧以及碳烟的生成过程&

图
?

!

柴油替代燃料和其组分着火延迟时间比较

为了进一步确认柴油替代燃料在
W11_

条件

下$不同温度范围里甲苯的含量对着火延迟时间的

影响$图
D

模拟了不同比例"质量百分比#的柴油替

代燃料在不同初始温度条件下"

?))M

'

*"))M

'

*?))M

#的温度变化曲线图&其中当量比为
)'D

&

对比
!

种不同情况下的温度曲线$可以明显看出$甲

苯的含量对最终的温度没有影响&在低温条件下$

甲苯的含量对着火延迟时间的影响非常明显&但是

在高温条件下$对着火延迟时间的影响不明显&在

?))M

时$甲苯的加入会引起着火延迟$这是由于低

温条件下较低的热释放率所致$低温条件下$甲苯没

有冷焰现象发生)

#*

*

&在
?))M

时$甲苯能够快速转

化为稳定的中间产物$主要是苯甲醛和苯酚$如图
C

所示&正庚烷和甲苯的比例为
")Y

!

")Y

"质量百

分比#&初始温度为
?))M

$初始压力为
*RS/

$当

量比为
)'D

&它们会和正庚烷低温条件下的产物进

行反应$从而降低了混合物的反应速率$进而导致着

火延迟明显&

!D

第
#

期
!!!!!!!!!!!!

王
!

峰$等!柴油替代燃料着火过程的动力学特性



 http://qks.cqu.edu.cn

图
B

!

不同初始温度下的温度曲线

图
C

!

甲苯中间产物的演变过程

2

!

结
!

论

*

#对构建的柴油替代燃料化学反应机理在激波

管和
W11_

发动机实验条件下进行了验证&结果表

明构建的机理在
W11_

燃烧方面的预测性能是可

靠的&

#

#柴油替代燃料的着火特性主要由正庚烷来控

制&而柴油替代燃料中甲苯对着火特性影响不大&

!

#在柴油替代燃料
W11_

低温条件下$甲苯的

含量对着火延迟时间的影响是明显的&随着甲苯含

量的增加$更多的着火延迟会出现&
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