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［摘 要］“双碳”目标下，氨作为零碳燃料有望成为化石燃料的替代品。针对氨燃烧存在的燃烧速度

慢、点火能量高、着火延迟显著等问题，基于 Shrestha、Mei、Mei-2021、Stagni、CEU-NH3、

Gotama 和 Glarborg 的不同氨燃烧化学反应动力学机理，采用 Chemkin 模拟研究了初始温

度、压力及氧体积分数对氨燃烧特性的影响。结果表明：初始温度增加，氨层流火焰传播    

速度提高，点火延迟时间降低，有利于氨的着火及燃烧；压力增加层流火焰传播速度降    

低，但点火延迟时间显著降低，压力增加有利于着火但不利于火焰传播；氧体积分数增大，

层流火焰传播速度增大，峰值向稀燃方向移动；并通过敏感性分析揭示了 H+O2=O+OH、

NH2+NO=NNH+OH 和 NH2+NO=H2O+N2 的分支比对火焰传播的正向促进作用，而

NH2+O=HNO+H 会抑制火焰传播；反应 H+O2(+M)=HO2(+M)、NH3=H+NH2、HNO=H+NO

及 NH2+HO2=NH3+O2 在高压下呈高敏感性；HNO 和 NiHi 的反应在稀燃燃烧时敏感性系数

较高；H2NO 是影响高压低温时点火延迟时间的重要中间组分；通过优化氨燃烧条件调控关

键反应路径及反应动力学可改善氨燃烧特性。 
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Abstract: Under the “dual-carbon” target, ammonia as a zero carbon fuel is expected to become a substitute for 

fossil fuels. Focusing on the problems of slow combustion speed, high ignition energy, and significant ignition delay 

in ammonia combustion, the effects of initial temperature, pressure, and oxygen volume fraction on ammonia 

combustion characteristics are studied via Chemkin simulation, based on the different ammonia combustion 

chemical reaction kinetics mechanisms of Shrestha, Mei, Mei-2021, Stagni, CEU-NH3, Gotama, and Glarborg. The 

results show that, as the initial temperature increases, the propagation speed of ammonia laminar flame increases, 

and the ignition delay time decreases, which is beneficial for ammonia ignition and combustion. The increase in 

pressure reduces the propagation speed of laminar flames, but significantly shortens the ignition delay time. The 

increase in pressure is beneficial for ignition but not conducive to flame propagation. As the volume fraction of O2 

increases, the laminar flame propagation speed increases and the peak shifts towards lean combustion. Sensitivity 

analysis reveals that the branching ratios of H+O2=O+OH, H2+NO=NNH+OH, and NH2+NO=H2O+N2 have a 

positive promoting effect on flame propagation, while that of NH2+O=HNO+H inhibits flame propagation. The 

reactions H+O2(+M)=HO2(+M), NH3=H+NH2, HNO=H+NO, and NH2+HO2=NH3+O2 exhibit high sensitivity at 
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high pressures. The sensitivity coefficients of the reactions between HNO and NiHi is relatively high during lean 

burn combustion. H2NO is an important intermediate component that affects the ignition delay time at high pressures 

and low temperatures. By optimizing the conditions of ammonia combustion and regulating key reaction pathways 

and reaction kinetics, the characteristics of ammonia combustion can be improved. 

Key words: reaction kinetics mechanism; ammonia combustion characteristics; laminar flame propagation speed; 

ignition delay time 

燃料零碳化是推动能源变革、构建现代能源体

系、实现“双碳”目标的重要组成部分[1]。氨的燃

烧产物只有 N2 和 H2O，是一种典型的无碳燃料。氨

是氢气的优良载体，NH3 的储运成本低于 H2
[2-3]；

氨的工业基础较好，作为农业肥料、制冷工质已被

广泛应用。但是，纯氨燃烧速度慢、点火能量高、

可燃范围窄、点火延迟时间长等特点使得氨在实际

应用中受到限制。 

为了改善氨燃烧特性，目前的研究集中在添加

高活性助燃燃料的氨掺混燃烧[4]。Lee 等人[5]采用球

型燃烧室研究了常温常压下 NH3/H2/空气预混燃烧

的火焰结构及火焰传播速度。Kurata 等人[6]利用球

形膨胀火焰恒定体积法测量了不同条件下 NH3/H2/

空气的层流火焰传播速度。层流火焰传播速度随氢

气含量和初始温度的升高而增加，但随初始压力的

升高而降低。Chen 等人[7]在双膜片激波管上研究高

温高压下氨氧火焰的着火特性，认为中温时压力对

着火延迟时间的影响较小，贫燃条件下着火延迟时

间较长。不论是氨的掺混燃烧还是纯氨燃烧，都需

要深刻认识氨燃烧反应动力学机理。 

Shrestha 等人于 2018 年提出的 NH3/O2/N2 详细

反应动力学机理，包括 H2/CO、NH3/NOx、C1/NOx三

部分子机理，2021 年，Shrestha 等人在 C.Lhuillier 的

实验[8-9]基础上，对高压以及富氧条件下 NH3/H2燃烧

进行拓展，更新了 15 个基元反应的化学反应速率常

数。Stagni 等人[10]基于稀薄条件（0.010≤≤0.375）

和宽温度范围（500~2 000 K）进行实验，建立了氨

/空气氧化动力学模型。2022 年进一步研究发现，O2

和 NH2 作为 H 提取剂在氨氧化中起主要作用，点

火延迟时间对 H2NO 的 H 提取反应速率常数极其敏

感。Mei 等人[11]对 NH3 氧化的贫燃和富燃反应动力

学进行了总结。2021 年，Mei 等人[12]将压力拓展到

106 Pa，测量了 NH3/H2/N2/空气混合物的层流火焰传

播速度，并对机理进行了更新。韩昕璐[13]测定了

NH3/H2/CH4/CH3OH/C2H5OH/空气火焰在初始温度

298~448 K、压力 105 Pa 下的层流火焰传播速度。基

于此开发了包含 91 种组分、444 个反应的机理 CEU-

NH3。Gotama 等人[14]以 CEU-NH3模型为基础，重点

研究了富燃、高压力条件下 NH3/H2/air 火焰的化学

动力学。Glarborg 等人[15]基于 40 多年与传统碳氢  

燃料燃烧过程相关的氮化学反应研究工作，建立了

151 种组分、1 395 个反应组成的碳氢燃料燃烧详细

机理。对 NO 的形成和消耗等重要反应的热化学和

化学反应速率常数进行了重新评估。 

目前，开发的包含氨组分的各种燃烧反应机理

可以在一定范围内预测层流火焰传播速度和点火

延迟时间。然而，这些机理在更宽范围下的适用性

还有待进一步研究。因此，开展氨燃烧反应动力学

机理的研究，从分子层面理解氨燃烧过程，对于优

化氨燃烧特性，推进氨能源的发展至关重要。本文

基于 Shrestha、Mei、Mei-2021、Stagni、CEU-NH3、

Gotama 和 Glarborg 的不同氨燃烧化学反应动力学

机理，采用Chemkin对氨的燃烧特性进行模拟研究，

探究不同初始温度、压力、氧体积分数对氨燃烧特

性的影响。 

1 实验工况及反应机理 

表 1 为文献[9]实验工况条件，表 2 为对表 1 工

况进行模拟采用的 Shrestha、Mei、Mei-2021、Stagni、

CEU-NH3、Gotama 和 Glarborg 7 种机理[9,11,13,16-18]。 

表 1 实验工况条件 

Tab.1 Experimental conditions 

温度/K 压力/(×105 Pa) 当量比 测量方法 

298 1 0.85~1.25 热流量法 

298 1 0.60~1.50 球爆法 

298 1 0.70~1.30 球爆法 

298、323、373、423、473 1 0.70~1.30 球爆法 

298、473 1 0.70~1.70 球爆法 

298 1 1.00 球爆法 
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表 2 7 种不同氨氧化机理 

Tab.2 Seven kinds of ammonia oxidation mechanisms 

组分/反应 混合物 T/K p/(×105 Pa) 

125/1 099 

H2/N2O/NH3/N2 

NH3/NO/Ar 

NH3/H2/O2/Ar 

NH3/O2/Ar 

NH3/O2/He/N2 

995 
298 

298 

1 560~2 500 

298、323、373 

3 
0.07 

0.05 

1.4、10、30 

1 

31/203 

NH3/O2/Ar 

NH3/O2/He 

NH3/CH4/O2/Ar/N2 

1 560~2 500 

900~1 100 

500~2 000 

1.4, 10, 30 

20, 40 

1 

38/265 

 

40/257 

NH3/O2/N2 
NH3/O2/N2 

NH3/NO/N2 

NH3/H2/O2/N2 

NH3/H2/CO/O2 

298 
298 

298 

298 

298 

1 

1 

1、2、5 

1 

1~10 

91/445 

NH3/H2/空气 

NH3/CH4/空气 

NH3/O2/Ar 

NH3/H2/CO/CH4/空气 

NH3/NO/Ar 
NH3/CH4/O2 

298、473 

1 400~1 800 

1 560~2 500 

298、348、398 

298 

900~1 800 

1、3 

2、5 

1.4、10、30 

1、3、5 

0.07 

1.06 

26/119 NH3/H2/空气 298 1、5 

151/1 395 NH3/O2/Ar 900~1 800 1.06 

2 NH3 燃烧特性模拟结果分析 

2.1 初始温度对氨燃烧层流火焰传播速度的影响 

不同初始温度下的 NH3/O2/N2 层流火焰传播速

度随当量比的变化如图 1 所示。从图 1a)可见，7 种

机理的模拟结果变化趋势一致，随着当量比的增

大，层流火焰传播速度先增大后减小，在当量比 1.1

附近层流火焰传播速度达到峰值。 

 

 

 

 

 

图 1 层流火焰传播速度随当量比的变化 

Fig.1 Variations of laminar flame propagation speed with 

the equivalence ratio 

从图 1a)—图 1e)可见，不同初始温度下，7 种

机理预测的层流火焰传播速度变化趋势与 298 K 时

一致，当量比=0.8~1.3，Mei-2021 预测的层流火焰

传播速度与实验值最为接近，Glarborg 机理预测的

层流火焰传播速度均高于其他机理预测结果，偏差

最大。 

表 3 为基于 Mei-2021 机理预测的 298~473 K

下氨燃烧层流火焰传播速度峰值。由表 3 可见，   
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温度从 298 K 升到 473 K，层流火焰传播速度从  

7.86 cm/s 增加到 19.33 cm/s，是原来的 2.46 倍。随

着初始温度的增加，不同机理预测的层流火焰传播

速度峰值均有所提高。提高气体的初始温度对提高

氨气层流火焰传播速度十分有效。 

表 3 Mei-2021 机理预测的层流火焰传播速度峰值 

Tab.3 The peak values of laminar flame propagation speed 

predicted by Mei-2021 mechanism 

温度/K 298 323 373 423 473 

层流火焰传播 

速度/(cm·s–1） 
7.86 9.10 11.94 15.32 19.33 

对=1.1 下 Mei 和 Mei-2021 机理层流火焰传播

速度的敏感性进行分析，得到结果如图 2 所示。 

表 4 为 Mei 和 Mei-2021 机理中敏感性系数大

的部分基元反应的化学反应速率常数及来源。由 

表 4 可见，2 种机理中 H+O2=O+OH 均表现出最大

的敏感性系数，在 Mei 机理中，NH2+NO=NNH+OH

表现为最大的负敏感性系数，其竞争反应

NH2+NO=H2O+N2 同样表现为负敏感系数。而在

Mei-2021 机理中，NH2+NO=H2O+N2 表现为最大负

敏感性系数，NH2+NO=NNH+OH 却表现为正敏感

性系数。Mei 机理中这 2 个反应来自 Miller and 

Glarborg 1999[11]，而 Mei-2021 中这 2 个反应采用了

Klippenstein 2011[12]中反应。NH2+NO= NNH+OH 为

链分支反应，NH2+NO=N2+H2O 为链 终结反应，这

2 个反应的反应物相同，产物不同，层流火焰传播

速度的预测对这 2 个反应的分支非常敏感。 

 

 

图 2  =1.1 下 Mei 和 Mei-2021 机理层流火焰传播速度的 

敏感性分析 

Fig.2 Sensitivity analysis for flame propagation speed 

predicted by Mei and Mei-2021 mechanism when Φ=1.1

表 4 Mei 和 Mei-2021 机理中部分反应的化学反应速率常数及来源 

Tab.4 Chemical reaction rate constants and their sources of some reactions in Mei and Mei-2021 mechanisms 

反应 
Mei 机理  Mei-2021 机理 

反应速率常数 来源  反应速率常数 来源 

NH2+OH=NH+H2O 2.0×108/1.50×10–4/56.7 Klaus 1997  9.6×106/1.97/669 Mousavipour 2009 

NH2+NO=NNH+OH 3.80×1010/0.425/–814 Miller & Glarborg 1999  3.1×1013/–0.48/1 180 Klippenstein 2011 

NH2+NO=N2+H2O 2.80×1020/–2.70/1 258 Miller & Glarborg 1999 
 1.3×1016/–1.250/0 

–3.1×1013/–0.48/1 180 
Klippenstein 2011 

NH+NO=N2O+H 2.90×1014/–0.40/0.0 Glarborg 1998 
 2.9×1014/–0.40/0.0 

–2.2×1013/–0.23/0.0 
Tian Mech 

N2H2+OH=NNH+H2O 59/3.40/1 360 KLIMIC 2011  59/3.4/–1 363 Linder 1996 

O+H2=H+OH 
3.818×1012/0/7 948 

8.792×1014/0/19 170 
Baulch 1992 

 
1.255×106/2.270 39/6 956.9 Varga 2016 

H+O2=O+OH 1.04×1014/0/15 286 Hong 2011  1.37×1013/0.243 4/14 440 Varga 2016 

NH2+O=HNO+H 4.50×1013/0/0 Klaus 1997 
 0.15×1016/–0.547/836.7 

0.773×1014/–0.277/646.4 
Sumathi 

 

在 Mei-2021 中采用了 Varga 等人[19]优化的

O+H2=H+OH 化学反应速率常数，由图 2 可见，  

Mei 机理中该反应表现为正的敏感性系数，而在

Mei-2021 机理中，该反应并未出现在敏感性较大的

20 个反应中，表明该反应的作用下降。 

文献[20]指出，NH2+OH=NH+H2O、NH2+O= 
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HNO+H 这 2 个反应是 NH2 氧化为 NH 最重要的   

2 个反应，在 Mei 和 Mei-2021 机理中，虽然这 2 个

反应的化学反应速率常数不同，但在敏感性分析中

均呈现负敏感性系数。 

反应 NH2+O=HNO+H 在 Mei 和 Mei-2021 中均

表现为负敏感性系数，表明该反应不利于提高层流

火焰传播速度。Mei-2021 机理中该反应的化学反应

速率常数来自 Sumathi[21]，是在低温下获得的[20]，

NH2+O=HNO+H 的温度依赖程度有相当大的不确

定性，还需进一步研究它在高温下的化学反应速率

常数。 

2.2 压力对氨燃烧层流火焰传播速度的影响 

文献[20]通过定容燃烧室研究了不同压力条件

下氨燃烧层流火焰传播速度。基于此实验，本文采

用 7 种机理进行模拟，实验及模拟工况参数设置见

表 5。 

表 5 模拟和实验工况参数设置 

Tab.5 Parameter settings for simulation and experimental 

conditions 

项目 Kanoshima 实验[22] 设定值 

温度/K 298 298 

压力/(×105 Pa) 1、3、5 1、3、5 

当量比 0.9~1.2 0.8~1.3 

图 3 为初始温度 298 K、压力 1×105~5×105 Pa

下 7 种机理预测的层流火焰传播速度与实验值的对

比。从图 3 可见，压力为 3×105 Pa 时，层流火焰

传播速度随着当量比的增大先增大后减小，在

=1.1 附近层流火焰传播速度达到峰值。7 种机理

中，Mei-2021 预测的层流火焰传播速度最小且最接

近实验结果，=1.1 时达到峰值 5.91 cm/s。Glarborg

机理预测的层流火焰传播速度最大且偏差最大，

=0.85 时就已达到 6.49 cm/s，=1.1 时达到峰值为

9.81 cm/s。 

 

 

 

图 3 初始温度为 298 K、压力 105~5×105 Pa 下层流火焰 

传播速度模拟值与文献实验值对比 

Fig.3 Comparison of simulated and experimental values of 

laminar flame propagation speed at an initial temperature 

of 298 K and pressure ranging from 105 Pa to 5×105 Pa 

以 Mei-2021 机理为例，压力从 105 Pa 提高至 

5×105 Pa，层流火焰传播速度峰值从 7.86 cm/s 降

低至 4.97 cm/s，是常压的 0.6 倍。随着压力的提高，

不同机理预测的层流火焰传播速度峰值均有所降

低，可见提高压力会显著降低层流火焰传播速度，

对氨燃烧不利。 

图 4 为初始温度 500 K、压力 5×105 Pa 下，

Mei、Mei-2021 机理层流火焰传播速度的敏感性分

析。从图 4b)可见，Mei-2021 机理中 H+O2=O+OH

有最大的正敏感性系数，NH2+NO=NNH+OH 有利

于层流火焰传播速度的增加，而 NH2+NO=H2O+N2

则不利于层流火焰传播速度的增加，这与图 2b)常

压时的分析结果一致。H+O2(+M)=HO2(+M)为最大

的负敏感性系数，不利于层流火焰传播速度的增

加，NH3=H+NH2 也表现为负敏感性系数，HNO= 

H+NO 表现为正敏感性系数，NH2+HO2=NH3+O2 为

负敏感性系数，这 4 个反应在图 2 常压中并未表现

出高敏感性，表明这 4 个反应在高压下更为重要。 

在图 4a)层流火焰传播速度中，由于 Mei 机理

不包含 NH3=H+NH2、HNO=H+NO 这 2 个反应，所

以未出现在敏感性分析中，而 H+O2(+M)=HO2 
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(+M)、NH2+HO2= NH3+O2虽然包含在 Mei 机理中，

但也没有出现在敏感性分析中，正是这 4 个反应敏

感性下降，使得 Mei 机理在高压下对层流火焰传播

速度的预测性相较于 Mei-2021 机理变差。 

 

 

图 4 初始温度 500 K、压力 5×105 Pa 下 Mei、Mei-2021 层流火焰传播速度的敏感性分析 

Fig.4 Sensitivity analysis of laminar flame propagation speed for Mei and Mei-2021 mechanism at an initial temperature of 

500 K and pressure of 5×105 Pa 

2.3 氧体积分数对氨燃烧层流火焰传播速度的影响 

图 5 为不同 O2/(O2+N2)体积分数下 Mei 和 Mei-

2021 机理预测的层流火焰传播速度与实验值的对

比，实验对比数据来自 Mei[11]、Shretha[9]和 Wang[23]。

由图 5a)可见，27%O2体积分数下，层流火焰传播速

度随着当量比的增加而增加，层流火焰传播速度峰

值在=1.1 附近出现。21%、23%、25% O2体积分 

数下的层流火焰传播速度变化规律与 27%O2 体积分

数下类似，且随着 O2体积分数的增大，层流火焰传

播速度增大。图 5b)中：30%O2体积分数下，Mei-2021

机理预测的层流火焰传播速度峰值在=1.1 时为

20.26 cm/s；而当 O2体积分数增加到 35%时，层流火

焰传播速度峰值出现在=1.05 时，为 27.85 cm/s；当

O2 体积分数进一步增加到 40%、45%时，层流火焰
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传播速度的峰值在=1.0 时出现。当 O2 体积分数上

升到 60%、80%、100%时，层流火焰传播速度峰值

继续朝着低当量比移动，出现在=0.9 附近，如图 5c)

所示。在富氧条件下，高温加剧稀燃混合气燃烧产物

的分解，使得稀燃混合气中分子数较浓燃混合物少，

因而分子振动自由度更多，比热容更大，这导致稀燃

混合气的整体比热容较低，从而使得火焰温度上升，

层流火焰传播速度随着绝热火焰温度的升高而增

大，导致层流火焰传播速度峰值向稀燃方向移动，

这与文献[23-24]研究结论一致。 

 

 

 

图 5 富氧工况下层流火焰传播速度随氧体积分数的变化 

Fig.5 Variations of laminar flame propagation speed with 

oxygen volume fraction under oxygen-enriched conditions 

图 6 为 Mei 和 Mei-2021 机理在=0.9 的 O2 体

积分数下层流火焰传播速度的敏感性分析。 

2 种机理中，H+O2=O+OH 表现出最高的敏感

性，是层流火焰传播速度最重要的限速分支反应，

O+H2=H+OH 也表现为正敏感性。在=0.9 的稀燃混

合气中，HNO 和 NiHi 的反应表现出较高的敏感性

系数。在 Mei 机理中，反应 H+NO(+M)=HNO(+M)、

NH2+NO=NNH+OH 消耗 NO 并产生活性自由基，

表现出很大的正敏感性，链终止反应 NH+OH= 

H2+NO 产生 NO，表现出最大的负敏感性系数。在

不同条件下，NO 既可通过将 HO2 自由基转化为活

跃的 OH 自由基来促进燃料氧化，也可通过 NO 与

H、O、HO2反应消耗自由基来抑制燃料氧化，=0.9

的 O2 体积分数下，两者竞争 NO 抑制燃料氧化作

用更为显著。 
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图 6 Mei 和 Mei-2021 机理层流火焰传播速度的敏感性分析 

Fig.6 Sensitivity analysis of laminar flame propagation speed for Mei and Mei-2021 mechanism 

在Mei机理中NiHi机制中的NH+NH2=H+N2H2

和 N2H2+M=H+NNH+M 表现出较大的正敏感系数，

有利于层流火焰传播速度的提高。在 Mei-2021 机理

中，H+NH3=H2+NH2 成为负敏感性系数最高的反

应，链终止反应 NH+OH=H2+NO 被删除，Mei 机理

中正敏感性系数较大的 H+NO(+M)=HNO(+M)在 

Mei-2021 机理中也被删除。NNH+O=NH+NO 的化

学反应速率常数被更新，从而表现出较大的正敏感

性，而同样被更新了化学反应速率常数的 NNH= 

N2+H 在 Mei-2021 机理中的作用下降，N+NH2= 

N2+2H 也是由于化学反应速率常数更新，在 Mei-

2021 机理中有正敏感性系数。这些差异导致 Mei 和

Mei-2021 机理在高富氧（60%~100% O2体积分数）

下预测的层流火焰速度存在差异。 

2.4 压力对氨燃烧点火延迟时间的影响 

图 7 为 0.001 143 NH3/0.008 75O2/0.98Ar 混合

物在压力 1.4×105、11×105、30×105、40×105 Pa

下预测的点火延迟时间与 Mathieu、Shu 等人[25]实验

结果的对比。从图 7a)可见，压力为 1.4×105 Pa 时，

不同机理预测的点火延迟时间随着初始温度的增加

而降低，Stagni 机理在初始温度 1 800 K 时预测点火

延迟时间为 2 063.0 s，当初始温度升至 2 350 K 时，

点火延迟时间降至 190.7 s，下降了 91%，其他机理

预测的点火延迟时间也呈现相同的规律。由图 7 可

见，以 Mei-2021 机理预测值为例，温度为 1 900 K、

压力为 1.4×105 Pa 时，点火延迟时间为 937 s，压

力增加到 11×105 Pa 时，点火延迟时间为 152.48 s，

降低了 83.7%。表 6 为初始温度在 1 900 K 下，

Mathieu 实验测得的点火延迟时间与 7 种机理预测

值的对比。实验值及机理预测值显示，在相同的初

始温度下，随着压力的增加，点火延迟时间均显著

降低。 
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图 7 不同压力下 0.001 143 NH3/0.008 57O2/0.98Ar 

点火延迟时间模拟值与文献实验对比 

Fig.7 The simulated and experimental values of ignition 

delay time of 0.001 143 NH3/0.008 57 O2/ 0.98Ar at  

different pressures 

表 6 初始温度 1 900 K、压力 1.4×105 Pa 和 1.1×106 Pa 下， 

     实验结果与机理预测值对比           单位：s 

Tab.6 The experimental and predicted results of ignition 

delay time at an initial temperature of 1 900 K and 

pressures of 1.4×105 Pa and 1.1×106 Pa 

机理 
压力/Pa 

1.4×105 1.1×106 

Mathieu 实验值 1 334 210 

Shrestha 920 145 

Mei 1 121 185.521 4 

Mei-2021 937 152.481 3 

Stagni 1 159.75 171.332 4 

Gotama 1 370 225.967 8 

Glarborg 2 080 173 

CEU-NH3 1 640.92 226.002 

从图 7d)可见，低温工况（<1 200 K）下，Mei

机理预测值与实验结果误差较小，其他机理的预 

测值均高于实验结果。因此，对低温工况路径通量

进行分析，图 8 给出了初始温度 1 150 K，=1，

p=40×105 Pa 的 NH3/空气点火过程的路径通量图。 

 

 

 

图 8 初始温度 1 150 K，=1 的 NH3/空气点火过程路径通量图 

Fig.8 Path flux diagram of NH3/air ignition process at initial 

temperature of 1 150 K, =1 

由图 8a)可见，有 16.8%的 NH2直接生成 NNH， 

17.2%的 NH2进一步脱氢生成 NH，26.6%的 NH2聚

合生成 N2H2，有 26.4%的 NH2 生成了 H2NO。在

Mei-2021 和 Stagni 机理中，NH2 生成 H2NO 的比例

分别为 14.6%和 14.3%，可见在低温点火过程中

H2NO 是影响点火延迟时间的关键组分，这与文  

献[10,26]结论一致。 

表 7 为路径通量中各反应所占比例，在 Mei 机

理中，90%的 H2NO 主要通过反应 NH2+HO2= 

H2NO+OH 生成，NH2+O2=H2NO+O、NH2+NO2= 

H2NO+NO 生成的 H2NO 分别只有 7%以及 3%。

H2NO 通过反应 H2NO+OH=HNO+H2O（43%）、

H2NO+HO2=HNO+H2O2（22%）生成 HNO，HNO 通

过 HNO(+M)=NO+H(+M)进一步生成 NO。 
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对于 Mei-2021 和 Stagni 机理，反应路径基本

没有改变，但是不同反应所占比例有所变化。表 8

列出了所涉及反应的化学反应速率常数的来源，由 

表 8 可以看出，不同机理中正是因为同一反应采用

不同的化学反应速率常数，使得相同反应路径涉及

该反应的通量占比不同。 

表 7 路径通量中各反应所占比例                              单位：% 

Tab.7 The proportion of each reaction in the path flux 

反应 Mei Mei-2021 Stagni 反应 Mei Mei-2021 Stagni 

NH2+HO2=H2NO+OH 90 62 39 H2NO+NH2=HNO+NH3 14 13 74 

NH2+O2=H2NO+O 7 31 48 H2NO+H= HNO+H2 14 10 4 

NH2+NO2=H2NO+NO 3 7 11 HNO+NH2=NH3+NO 21 16 26 

H2NO+OH=HNO+H2O 43 51 3 HNO+O2=NO+HO2 26 41 49 

H2NO+HO2=HNO+H2O2 22 18 1 HNO+OH= NO+H2O 3 11  

H2NO+O2=HNO+HO2 2 2 15 HNO(+M)=NO+H(+M) 45   

表 8 H2NO、HNO 参与反应的化学反应速率常数来源 

Tab.8 The sources of chemical reaction rate constants of the reactions in which H2NO and HNO participate in 

反应 Mei Mei-2021 Stagni 

NH2+HO2=H2NO+OH Skreiberg 2004 Sumathi 1996 Klippenstein 2022 

NH2+O2=H2NO+O Skreiberg 2004 Klippenstein 2011 Klippenstein 2011 

NH2+NO2=H2NO+NO Park and Lin 1997 Park and Lin 1997 Glarborg 2018 

H2NO+OH=HNO+H2O Glarborg 2000 Glarborg 2000 Klippenstein 2022 

H2NO+HO2=HNO+H2O2 Glarborg 2000 Glarborg 2000 Stagni 2022 

H2NO+O2=HNO+HO2 Glarborg 2000 Glarborg 2000 Stagni 2022 

H2NO+NH2=HNO+NH3 Glarborg 2000 Glarborg 2000 Stagni 2022 

H2NO+H=HNO+H2 Glarborg 2000 Glarborg 2000 Dean AM Bozzelli JW 2000 

HNO+NH2=NH3+NO Coppens 2007 Mebel 1996 Mebel 1996 

HNO+O2=NO+HO2 Skreiberg 2004 Skreiberg 2004 Dean AM Bozzelli JW 2000 

HNO+OH=NO+H2O Skreiberg 2004 Miller 1981 Chen 2019 

HNO(+M)=NO+H(+M) Rasmussen 2008   

3 结  论 

本文采用 7 种机理研究了初始温度、压力、氧

体积分数对氨燃烧特性的影响。随着气体初始温度

的增加，氨层流火焰传播速度提高，温度从 298 K

升高到 473 K，层流火焰传播速度峰值增至原来 

2.46 倍。各温度下 Mei-2021 机理预测层流火焰传

播速度最好。H+O2=O+OH 对层流火焰传播速度的

提高影响最大。NH2+NO=NNH+OH、NH2+NO= 

H2O+N2 的分支比对层流火焰传播速度非常敏感。

NH2+O=HNO+H 表现负敏感性系数，不利于提高层

流火焰速度。随着气体初始温度的增加，点火延迟

时间降低。气体初始温度的增加有利于氨燃烧。 

随着压力的增加，氨燃烧层流火焰传播速度降

低，压力从 1×105 Pa 提高至 5×105 Pa，层流火焰传

播速度峰值降低至常压的 0.6 倍。H+O2=O+OH 的

正敏感性系数最大，NH2+NO=NNH+OH 有利于层

流火焰传播速度的增加，而 NH2+NO=H2O+N2则不

利于层流火焰传播速度的增加。反应 H+O2(+M)= 

HO2(+M)、NH3=H+NH2、HNO=H+NO 及 NH2+HO2= 

NH3+O2在高压下表现出高敏感性，具有重要作用。

随着压力的增加，点火延迟时间显著降低，温度为

1 900 K 时，压力从 1.4×105 Pa 增至 11×105 Pa，点

火延迟时间降低了 83.7%。高压下，NH2生成 H2NO

的反应路径占比较高，H2NO 在低温点火时是影响

点火延迟时间的重要中间组分。压力的增加有利于

点火但不利于火焰传播。 

随着 O2 体积分数的增大，层流火焰传播速度

增大，O2 体积分数从 30%增加至 35%，层流火焰传

播速度峰值由 20.26 cm/s 增加到 27.85 cm/s，且层

流火焰传播速度峰值向稀燃方向移动。H+O2= 

O+OH 是层流火焰传播速度最重要的限速分支反

应。在稀燃混合气中，HNO 和 NiHi 的反应表现出

较高的敏感性系数。 
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