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摘  要 

本文为了探究RCCI三燃料(柴油–天然气–氢气)燃烧领域中，特定两组化学反应机理对于真实燃烧情况

的预测合理性，对三燃料燃烧化学反应机理进行数值模拟研究，对比了不同机理对于正庚烷，天然气，

氢气点火延迟时间和层流火焰速度的模拟结果，发现143-746机理在对正庚烷、氢气的层流火焰速度和

对天然气、正庚烷的点火延迟时间方面的模拟效果更好，76-464机理在天然气层流火焰速度方面优于

143-746机理，对氢气点火延迟时间的模拟方面二者与实验值的偏差程度类似，区别并不明显。综合考

虑认为143-746机理更适合应用在RCCI三燃料燃烧的相关研究中。 
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Abstract 
In order to explore the rationality of the prediction of the real combustion situation of specific two 
groups of chemical reaction mechanisms in the field of RCCI three-fuel (diesel-natural gas-hydrogen) 
combustion, this paper conducts numerical simulation research on the chemical reaction me-
chanism of three-fuel combustion, compares the simulation results of different mechanisms for 
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n-heptane, natural gas and hydrogen ignition delay time and laminar flow flame velocity, and finds 
that the 143-746 mechanism has a better simulation effect in the laminar flow flame velocity of 
n-heptane and hydrogen and the ignition delay time of natural gas and n-heptane. The 76-464 
mechanism is superior to the 143-746 mechanism in terms of natural gas laminar flow flame ve-
locity, and the simulation of hydrogen ignition delay time has a similar degree of deviation from 
the experimental value, and the difference is not obvious. Based on comprehensive consideration, 
it is believed that the mechanism of 143-746 is more suitable for the research of RCCI three-fuel 
combustion. 
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1. 引言 

RCCI 被称为反应活性控制压燃，是在 HCCI (均质充量压燃)、PCCI (预混合压燃)基础上提出的一种

能够在更大的转速范围和更复杂的负荷条件下实现内燃机高效燃烧的先进燃烧方式，实现原理是通过控

制不同活性的燃料喷射比例和喷油着火时刻来达到在不同工况下清洁高效燃烧的目的。其中氢气优秀的

燃烧特性促使其被应用于发动机中，主要用法是掺入到天然气或柴油中，来改善燃烧状况，降低污染物

排放，弥补原本燃烧速度慢、热效率低等缺点，此种燃烧方式即为氢气的掺混燃烧[1]，是一种改善柴油/
天然气发动机性能的有效方式。燃烧机理对于 RCCI三燃料燃烧的预测效果能够充分反应机理的准确性，

在相关领域中，Robbio 等[2]对 Williams [3]提出的 CH4 燃烧反应机理在天然气和柴油双燃料模式下的单

缸柴油机中进行了数值模拟，模拟结果表明由 9 个反应组成的 CH4 反应机理能够实现模拟计算时间较短

的同时模拟结果的准确性较为良好。Li 和 Gatts 等人[4]在高负载条件下，纯柴油燃烧转换为氢气，正庚烷，

天然气三燃料燃烧之后，对气体排放方面进行了研究，同时针对发动机负载及转速的变化对加入的天然

气等的影响展开了相关试验研究。结果表明，当进气混合物中氢气和天然气的体积分数分别达到 4%和

3%时，氢气和甲烷的排放量达到最大值，气体燃料的燃烧效率开始显著提高。Dhole 等人[5]以某 4 缸柴

油机为研究对象，对不同燃料组成的燃烧特性开展了相关试验研究，结果发现，当只使用氢气作为第二

燃料(第一燃料为柴油)且氢气占燃料总量的 20%时，热效率提高了 7%，相比纯柴油状态，未燃 HC 和 CO
排放增加，NOX 和 Soot 排放降低。张韦等[6]将简化天然气 GRI3.0 机理与柴油替代机理、氢气燃烧机理

组合，同时耦合了污染物生成机理，构建出一个包含 79 种组分和 244 步反应的三燃料燃烧和排放机理，

使用该机理进行数值模拟验证，结果表明新构建的柴油–天然气–氢气混合燃料燃烧机理在一定的当量

比范围内能够准确预测柴油、天然气和氢气三种单一燃料的滞燃期和污染物排放，此外，通过计算，发

现模拟结果与实验值较为吻合，表明新建立的三燃料机理较为合理。 
可以看到，研究者们通过实验或者数值模拟的方法，对 RCCI 三燃料的燃烧机理进行了不同程度地

研究，均取得了丰富的研究成果，但是在对比不同燃烧机理预测效果方面，特别是对于燃烧时点火延迟

时间和层流火焰速度方面，还需进一步进行研究，研究中使用较多的柴油–天然气双燃料燃烧机理有

Huang 等人[7]提出的包含 143 种组分 746 步反应的 GXU 机理和 Rahimi 等人[8]提出的包含 76 种组分 464
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步反应的柴油–天然气双燃料机理，这两种机理均包含氢气成分以及相关反应，可作为三燃料燃烧机理

使用。本文将基于这两个燃烧机理，通过数值模拟来比较这两个机理对柴油、天然气、氢气燃烧时的点

火延迟时间和层流火焰速度的预测差异性，与实验数据及权威机理计算数据进行比较，有效评估两种机

理的预测合理性。 

2. 理论模型 

2.1. 点火延迟时间计算模型 

点火延迟时间决定了燃料的混合时间，影响燃料组分的分布，与后续燃料燃烧状况及排放特性直接

相关。对于特定工况下的可燃混合物，进行点火之后会出现化学反应快速增加，可见光辐射迅速增大，

温度急剧上升等现象[9]。对于碳氢化合物而言，物质的点火延迟时间可以用 Arrhenius 公式表示： 

[ ] [ ] [ ] ( )
2 e E RT

ignt A Fuel O Mα β γ −=                                   (1) 

式中，A 表示指前因子，[ ]Fuel 、[ ]2O 、[ ]M 分别表示燃料，氧化剂，惰性气体的摩尔占比，α 、β 、γ
分别表示三者对于延迟时间的影响因子，E 为活化能，R 为摩尔气体常数，T 为点火温度。 

2.2. 层流火焰速度计算模型 

层流火焰速度是决定混合物燃烧特性的重要参数之一，可以表征多数预混火焰现象，通过对比实验

测量值与数值模拟得到的层流火焰速度，可以有效验证化学反应机理的合理性。 
对于层流火焰速度的计算，本研究采用 CHEMKIN PRO 中的 Premixed Laminar Flame-Speed Calcu-

lation 模块[10]。模型中需要计算的方程分别为：连续方程，组分守恒方程，能量守恒方程。 
连续方程： 

M uAρ=                                          (2) 

组分守恒方程： 
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能量守恒方程： 
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式中， M 表示质量流率， kY 表示各个物种的质量分数，x 表示空间坐标， ρ 表示密度， kV 表示各个物

种的扩散速度，A 表示传播中火焰的横截面积，u 表示气体速度， kω 表示各个物种单位体积反应的摩尔

生成率， kW 表示各个物种的摩尔质量， pC 表示混合物在定压条件下的比热， λ 表示混合物的热传导系

数，T 表示气体环境的温度， pkC 表示每种组分的定压比热容， kh 表示各个物种的比焓。 

2.3. 燃烧模型 

对于燃料燃烧过程的模拟，本研究采用 SAGE 详细化学反应求解方法[11]，通过直接求解 CHEMKIN
格式的燃料燃烧化学反应机理来模拟燃料燃烧过程，关于其中的多步化学反应机理可表示为： 

, ,′ ′′⇔∑ ∑
M

r r

M

m m m mv x v x                                     (5) 

式中， ,m rv′ 、 ,m rv′′ 分别表示组分 m 的第 r 个反应中正向和逆向反应的当量系数， mχ 表示组分 m 的化学反

应方程式，R 表示总反应数。组分 m 的净生成率 mω 可表示为： 
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式中，M 表示组分总数， rq 表示第 r 个反应的反应速率，其表达式如下： 

[ ] [ ], ,

1 1
m r m rv vM M

r fr m rr mm mq k X k X′ ′′

= =
= −∏ ∏                              (7) 

式中， mX 表示组分 m 的摩尔占比， frk 、 rrk 分别表示第 r 个反应的正向和逆向反应速率常数。 
在 SAGE 详细化学反应求解法中， frk 可以通过 Arrhenius 公式计算得出， rrk 可以进一步通过 frk 导

出，二者的表达式如下： 
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式中， rA 表示指前因子， rb 表示温度指数， rE 表示活化能， uR 表示通用气体常数，T 表示气体温度， crK
表示化学平衡系数，可以通过热力学性质计算得出。 

3. 结果与讨论 

3.1. 点火延迟时间验证 

针对本研究的内容，使用两个机理分别对正庚烷(柴油的主要成分)、天然气以及氢气进行点火延迟时

间的模拟计算，对比验证各机理的预测准确性。 

3.1.1. 正庚烷点火延迟时间验证 
根据 Shen 等人[12]的正庚烷点火延迟时间的实验研究来设置模拟工况，包括温度、压力、当量比等

条件均与实验数据保持一致，模拟设置的工况点如表 1 所示，分别采用这两个机理来模拟计算正庚烷点

火延迟时间，验证对比了当量比 0.5ϕ = 和 1.0ϕ = 时不同温度、压力下的使用两种机理模拟的正庚烷点火

延迟时间以及与实验数据的差异性，结果如图 1 所示。从图中可以看出，在 0.5ϕ = 和 1.0ϕ = 的条件下，

143-746 机理的模拟结果相较于 76-464 机理更接近实验值，因此 143-746 机理对正庚烷点火延迟时间的

模拟更准确。 
 

Table 1. Scenario point parameters for simulation settings 
表 1. 模拟设置的工况点参数 

当量比 0.5ϕ =  1.0ϕ =  

工况点 温度/K 压力/atm 温度/K 压力/atm 

1 1063 14.9 809 10.8 

2 1101 12.7 972 11.8 

3 1224 11.8 1096 11.9 

4 873 40.7 1196 12.3 

5 944 44.3 788 49.2 

6 1014 47.3 899 46.4 

7 1110 51.6 991 50.3 

8 1161 46.2 1022 45.0 
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(a) 0.5ϕ =                                         (b) 1.0ϕ =  

Figure 1. Ignition delay time of n-heptane under different working conditions 
图 1. 不同工况下正庚烷点火延迟时间 

3.1.2. 天然气点火延迟时间验证 
天然气点火延迟时间的验证选择以天然气 NUIG 详细机理作为基准进行对比，以确定这两种机理对

天然气点火延迟时间模拟的准确性。图 2 展示了当量比 0.5ϕ = 、压力 P = 10 bar 和 1.0ϕ = 、P = 30 bar
条件下，体积分数比为甲烷 0.7:乙烷 0.2:丙烷 0.1 的天然气在 NUIG 详细机理模拟下的点火延迟时间与两

种备选机理模拟的点火延迟时间对比。由图可得， 1.0ϕ = 、P = 30 bar 条件下，76-464 机理的天然气点

火延迟时间与 NUIG 详细天然气机理的点火延迟时间相比明显偏大，尤其是温度较低时(低于 1000 K)；
而 143-746 机理的模拟结果相较于 NUIG 详细机理虽然也偏大，但是其偏差值较小。因此可以认为 143-746
机理对天然气点火延迟时间的模拟更准确。 

 

 
(a) 0.5ϕ = , P = 10 bar                              (b) 1.0ϕ = , P = 30 bar 

Figure 2. Natural gas ignition delay time under different operating conditions 
图 2. 不同工况下天然气点火延迟时间 
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3.1.3. 氢气点火延迟时间验证 
根据 Zhang 等人[13]的实验研究数据来对比两种机理模拟氢气点火延迟时间的差异性，从而确定二

者的预测准确性。图 3 展示了 0.5ϕ = 、P = 0.5 MPa 及 0.5ϕ = 、P = 1.0 MPa 下两种机理模拟的氢气点火

延迟时间与实验测得的氢气点火时间的对比情况。从图中可以看出两种机理模拟的氢气点火延迟时间十

分接近且均与实验值存在一定偏差，尤其是温度较高时偏差更明显。从偏差程度上看 76-464 机理的模拟

结果与实验值的偏差相对小些，但优势并不明显。因此两种机理对氢气点火延迟时间的模拟效果差别不

大，76-464 机理模拟效果较好。 
 

 
(a) 0.5ϕ = , P = 0.5 MPa                             (b) 0.5ϕ = , P = 1.0 MPa 

Figure 3. Hydrogen ignition delay time under different working conditions 
图 3. 不同工况下氢气点火延迟时间 

3.2. 层流火焰速度验证 

3.2.1. 正庚烷层流火焰速度验证 
层流火焰速度计算方面，采用 CONVERGE 软件自带的 Chemistry 模块中的一维层流火焰计算工具。

根据 Lipzig 等[14]的正庚烷层流火焰速度实验研究设置模拟工况，对比两个机理模拟的正庚烷层流火焰

速度的准确性。图 4 为 P = 1 bar、T = 298 K 和 P = 1 bar、T = 338 K 条件下一系列当量比工况下的正庚烷

层流火焰速度对比。从图中可以看出 143-746 机理的模拟结果始终只是略小于实验值，并且与实验值的

偏差不大；而 76-464 机理的模拟结果要远小于实验值，偏差较大。因此，可以认为 143-746 机理对正庚

烷层流火焰速度的模拟效果更好。 

3.2.2. 天然气层流火焰速度验证 
根据 Rozenchan 等人[15]的实验研究设置模拟工况对天然气的主要成分甲烷进行层流火焰速度的对

比验证，以此来确定两个备选机理在模拟天然气层流火焰速度时的差异性。图 5 为 P = 40 atm、T = 298 K
和 P = 60 atm、T = 298 K 条件下不同当量比工况的甲烷层流火焰速度对比。从图中可以看出 143-746 机

理模拟的甲烷层流火焰速度远大于实验值，76-464 机理的模拟结果虽然同样与实验值有所偏差，但偏差

程度上 76-464 机理的更小。因此可以认为 76-464 机理对甲烷层流火焰速度的模拟效果更好。 

3.2.3. 氢气层流火焰速度验证 
根据 Chen 等[16]的氢气层流火焰速度实验研究设置模拟工况来验证比较两种备选机理对氢气层流火 
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(a) P = 1 bar, T = 298 K                                   (b) P = 1 bar, T = 338 K 

Figure 4. The laminar flame velocity of n-heptane under different working conditions 
图 4. 不同工况下正庚烷层流火焰速度 

 

         
(a) P = 40 atm, T = 298 K                                 (b) P = 60 atm, T = 298 K 

Figure 5. Methane laminar flame velocity under different working conditions 
图 5. 不同工况下甲烷层流火焰速度 

 

 
Figure 6. T = 293 K, P = 1 atm, Laminar flow flame velocity of hydrogen under different equivalent ratio conditions 
图 6. T = 293 K，P = 1 atm 不同当量比工况下的氢气层流火焰速度 
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焰速度的模拟情况。图 6 为 T = 293 K、P = 1 atm 一系列当量比工况下的氢气层流火焰速度的对比，

从图中可以看出 76-464 机理的模拟结果始终小于实验值，143-746 机理的模拟结果在当量比较小时(1.0
以下)小于实验值，当量比较大时大于实验值，且与实验值的偏差相较于 76-464 机理更小。因此，143-746
机理对氢气层流火焰速度的模拟效果比 76-464 机理稍好。 

4. 结论 

本文为了对比 RCCI (反应活性控制压燃)三燃料燃烧机理领域中两种备选机理(143-746 机理，76-464
机理)对于真实燃烧情况的预测效果，对正庚烷，天然气，氢气三种成分的点火延迟时间和层流火焰速度

进行了模拟计算，得出以下结论： 
1) 143-746 机理对正庚烷、天然气的点火延迟时间及正庚烷、氢气的层流火焰速度的模拟效果更好。 
2) 76-464 机理仅在天然气层流火焰速度这一项明显优于 143-746 机理，而对于氢气点火延迟时间的

模拟二者与实验值的偏差程度类似，区别并不明显。 
3) 综合考虑各项计算结果的差异性，可以认为 143-746 机理更适合应用在 RCCI 三燃料燃烧的相关

研究中。 
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