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超临界 RP-3 航空煤油热物性替代模型研究
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摘 要 为准确预测 RP-3 航空煤油在超临界压力下的热物性，本文在四组分模型的基础上，分别基于遗传算法 (GA) 和人工
神经网络 (ANN)，提出了两种构建航空煤油替代模型的方法，并对比了两种方法在预测不同热物性上的性能。关注的热物性包
括密度、黏度、比定压热容以及热导率。结果表明对于密度和黏度，两种方法均能得到高精度的替代模型；对于比定压热容，GA
构建的模型精度更高，而 ANN 构建的模型表现反而变差；对于热导率，但由于缺乏跨临界区的实验数据，GA 可以通过约束适
应度函数使模型仍能准确预测伪临界温度，而 ANN 的灵活性则较差。
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Study on Surrogate Models for Thermophysical Properties of Supercritical
Aviation Kerosene RP-3
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(Key Laboratory for Thermal Science and Power Engineering of Ministry of Education, School of Aerospace Engineering, Tsinghua

University, Beijing 100084, China)

Abstract To accurately predict thermophysical properties of aviation kerosene RP-3 at supercrit-
ical pressures, we propose two surrogate formulation methodologies for a unitary property based on
genetic algorithm (GA) and artificial neural network (ANN), respectively. We compare the per-
formance of the two approaches on different thermophysical properties including density, viscosity,
constant-pressure heat capacity, and thermal conductivity. The results indicate that for density and
viscosity, both the two methods can formulate accurate surrogate models; For constant-pressure heat
capacity, GA can generate better surrogate models whereas the performance of ANN is poor; For the
thermal conductivity, due to the lack of experimental data across the trans-critical region, GA can
still generate the model which can accurately predict the pseudo-critical temperature by constraining
the fitness function, while ANN is less flexible.
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0 引 言

飞行器在超声速、高超声速状态下的冷却一直

是研究人员关注的重点问题。目前应用最广泛的飞

行器冷却方式之一是再生冷却循环系统 [1]，即在航

空煤油进入燃烧室之前，先将其用作冷却剂吸收机

体的热量。在吸热过程中，随着温度与压力的升高，

燃料往往会经过临界点而达到超临界状态，其临界

点前后的热物性会发生显著的改变 [2]。燃料在喷

注、混合、燃烧等过程所表现的热物性与普通工况

下也有着很大的不同。因此，准确地预测超临界压

力下航空煤油的各个热物性，对于发动机设计、发

动机有效热管理方案的提出具有极重要的意义。由

于实际的航空煤油是一种非常复杂的混合物，由链

烷烃、环烷烃、芳香烃等成百上千种成分构成 [3]，

直接对其进行模拟研究是不现实的。因此，在实际

应用中，通常采用只包含几种典型组分的简化替代

物模型来代替实际的航空煤油。一旦确定了替代模

型，便可以通过广义对应态法则 [4,5] 或者分子动力

学模拟 [6,7] 等方法来计算混合物的热物性，作为实

际航空煤油热物性的近似。

由于在研究航空煤油的传热或喷雾特性时，主

要关注的问题是准确地预测其各热物性随温度和压

力的变化，而较少涉及反应机理方面的研究 [2]，因
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此本文构建替代模型的首要目标是提高模型预测不

同热物性的精度。以往的替代模型主要是根据与实

际航空煤油的组分相似性开发的。如范伟军等 [5] 基

于 RP-3 成分分析提出的三组分替代物模型，裴鑫
岩等 [4] 基于物性变化的相似性提出的四组分替代

物模型，以及钟凤权等 [1] 提出的更为复杂的十组

分替代物模型等。这类替代模型可以定性地预测实

际航空煤油的各种物理化学性质，并可以用于燃烧

等过程的反应分析，然而却损失了预测特定物性的

精度与灵活性。

根据徐可可等 [8] 的比较，现有的几种典型替代

模型虽然可以定性地预测 RP-3 航空煤油在超临界
压力下的热物性，但其预测精度仍有进一步提升的

空间。而为不同物性开发不同的替代物模型，则具

有最大程度提高模型的预测精度的潜力 [9]，而将不

同模型计算的热物性整合成一组数据库后，可将其

用作后续的流体流动和传热分析。因此，本文分别基

于遗传算法和神经网络，提出了针对不同热物性开

发单一替代模型的方法，并对所提出的两种模型构

建方法进行了比较和讨论，涉及的热物性包括 RP-3
航空煤油的密度、黏度、比定压热容以及热导率。

1 模型构建方法
1.1 替代模型的组分选择

要开发航空煤油的替代模型，首先要确定的替

代模型中包含的基础组分。徐可可等 [8] 比较了典

型的几种替代物模型在超临界压力下预测 RP-3 航
空煤油各种热物性的表现，其研究结果表明 Mawid
等提出的四组分模型 [10](以下简称为 C4 模型，组
分如表 1 所示) 在各种替代物模型之中表现最好。
该模型包含了链烷烃、环烷烃和苯类物质，与 RP-
3 航空煤油的实际组成较为相似，可以准确地预测
RP-3 在超临界压力下的拟临界温度，且可以较好
地定性预测 RP-3 的热物性变化。因此本文的模型
构建过程采用同样的四种候选组分。

表 1 C4 模型组分及摩尔分数

Table 1 Compositions of C4 surrogate model
组分 化学式 摩尔分数

正癸烷 C10H22 0.2030
正十二烷 C12H26 0.3810
甲基环己烷 C7H14 0.1470
正丁苯 C10H14 0.2690

1.2 广义对应态法则

对应态法则 [11] 是基于流体的热物性在用临界

参数无量纲化后表现出的相似性，通过参考流体来

计算未知流体热物性的方法，其一般形式可表示为：

f (pr, Vr, Tr) = 0, (1)

其中，pr、Vr、Tr 分别为压力、比体积、温度与相

应临界参数的比值。然而由于只有少部分球型、弱

极性的分子近似满足对应态法则，针对大部分实际

流体传统的两参数对应态法则无法再进行准确地用

于计算其热物性。因此广义对应态法则引入了一个

新的参数偏心因子 ω，用以反映分子极性等的影响，

不同分子的偏心因子可以通过实验计算获得。针对

多组分混合物，可以通过相应的混合法则用一个假

想的纯流体对其进行近似，其具体的计算原理及方

法可参考文献 [12], [13]。针对输运参数的计算方法，
可参考文献 [14], [15]。
广义对应态法则被广泛应用于计算超临界流体

的热物性，本文通过调用 NIST 开发的 SUPER-
TRAPP 程序 [16] 来计算给定模型的热物性，该程

序包含了大部分碳氢燃料的临界参数，并采用广

义对应态法则计算混合物的热力学性质以及输运

性质。

1.3 遗传算法

遗传算法是一种模拟生物进化的启发式优化算

法 [17]，在随机产生初始种群后，逐代按照适应度

(fitness) 来选择好的个体，淘汰掉坏的个体，同时
通过交叉重组和变异等方式来产生出新的个体，在

若干次迭代后，种群逐渐收敛到近似最优的解。本

文在模型优化过程中采用了 De Jong提出的确定性
拥挤算法 [18] 对传统的遗传算法进行改进，其被证

明在各种复杂度的问题上表现都较好 [19]，可有效

地增强算法的搜索能力。

在本文热物性替代模型的优化过程中，算法的

优化目标是最小化替代模型计算值和实验值之间

的相对偏差。在随机初始化种群后，通过 SUPER-
TRAPP 计算给定替代模型的热物性。适应度函数
被定义为不同温度、压力处对应热物性的模型计算

值和实验值相对偏差之和的倒数。随着迭代的进行，

种群中适应度较高的个体被保留下来，模型计算值

与实验值的偏差逐渐减小，模型最终收敛到对应热

物性的各组分最优摩尔分数。其中 RP-3 航空煤油
热物性的实验数据来自文献 [20]∼[23]。
1.4 神经网络

人工神经网络 (ANN) 是一种模仿生物神经结
构的数学模型，理论上其可以对任意函数进行拟合

和近似。由于其可以较好地处理非线性问题，因此

ANN 被广泛应用于各种分类以及回归问题 [24,25]。

一般的多层 ANN由三部分构成，即输入层、隐藏层
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和输出层，每层由若干个节点构成。训练后的 ANN
模型可以根据所学习的训练集，构建输入和输出之

间的映射。

在本文的 ANN 模型中，输入为由压力及对应
压力下各温度处的物性构成的向量。由于在超临界

压力下煤油的物性随温度变化较大，因此为减小物

性间的绝对差异，使其分布更加平稳，本文对实际

输入 ANN 的物性做了取对数处理。输出层为由四
个节点构成的向量，分别代表替代模型中四种组分

的摩尔分数，在通过 softmax 函数归一化后，得到
最终输出的替代模型。

用于训练 ANN模型的数据集用如下方式得到：
随机生成 2∼10 MPa 的压力及四种组分的摩尔分
数，并调用 SUPERTRAPP 计算对应压力下对应
模型不同温度处的物性。将对应的压力和物性输入

到 ANN 中，即可求得由 ANN 输出的替代模型摩
尔分数和实际的摩尔分数之间的相对偏差。根据该

偏差值，即可通过反向传播算法更新各层的权重与

偏置。迭代若干步后，误差不再降低，模型达到收

敛。将实际航空煤油测得的各压力下不同温度处的

物性输入到训练后的 ANN 中，即可输出相应的热
物性替代模型；将各压力下输出的摩尔分数取平均

后，即可得到最终的替代模型。随着测得的实验数

据的增加，模型的可靠性与适用性也随之增加。

由于实际航空煤油的热物性必然和模型计算值

存在一定的差别，而 ANN 需要在训练集和预测集
独立同分布的条件下表现才能较好，因此为增强模

型鲁棒性，对输入数据施加高斯分布噪声。同时在

ANN 的每一层后执行批规范化 (Batch Normaliza-
tion)[26]，以进一步增强模型的稳定性和泛化能力。

2 结果与讨论
2.1 密度

表 2 为分别用两种方法构建得到的密度模型，
从结果可以看出用 GA 和 ANN 构建的模型 (以下
简称 GA 模型和 ANN 模型) 中各组分摩尔分数有
较大的差异。相比于原有的 C4 模型，GA 模型中
正癸烷的比例大幅上升，而甲基环己烷的比例变为

0。这说明正癸烷的的物性变化规律和 RP-3航空煤
油有较大的相似性，这和徐可可等 [8] 的分析结果

相一致，表明正癸烷也可作为 RP-3 航空煤油的一
种单一组分替代模型。而 ANN 模型与 C4 模型的
差异并不大，这一方面表明了 C4 模型本身是一种
RP-3航空煤油较好的近似；另一方面，也说明了实
际航空煤油在超临界压力下的密度的变化规律较易

近似，密度最优替代模型并不唯一。

表 2 密度模型构建结果

Table 2 Comparisons between C4 surrogate
model and surrogate models formulated for

density based on GA and ANN

组分
摩尔分数

C4 GA ANN
正癸烷 0.2030 0.6220 0.3285
正十二烷 0.3810 0.1100 0.2436
甲基环己烷 0.1470 0 0.1723
正丁苯 0.2690 0.2680 0.2556

图 1 为 3 MPa 下各模型的密度计算结果和实
验值的对比，可以看到整体上，三个模型密度计算值

随温度的变化规律与实验值均较为接近，但 GA 模
型和 ANN 模型的计算结果与实验值更为吻合，尤
其是在跨临界区域。然而，在温度较高时 (T>690
K)，各模型的计算值与实验值的相对偏差明显增大，
计算值始终高于实验值，但各模型的计算结果趋于

一致。这很可能由于 RP-3 航空煤油在温度较高时
已经发生了裂解，生成了密度较低的成分，导致其

整体密度降低。

图 1 3 MPa 下密度的各模型计算结果与实验值对比
Fig. 1 Comparisons of density calculated using different

surrogate models with experimental data at 3 MPa

图 2 为 5 MPa 下各模型预测的密度值和实验
值的对比，可以看到随着压力的增加，煤油密度在

跨临界区域的变化变缓，三个模型的计算结果间的

差异也相应减小。然而同样是在 T>690 K 后，各
模型的计算值和实验值又出现了明显的差别，计算

值始终高于实验数据，且偏差比 3 MPa 时更加明
显，这种差异同样可能是由于高温裂解所引起。有

关高温区计算值和实验值之间的偏差，值得进一步

地讨论与分析。

2.2 黏度

表 3 为分别通过 GA 和 ANN 构建的黏度模型
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的各组分的摩尔分数与原始 C4 模型的对比。针对
黏度，新构建的两个模型各组分的摩尔分数较为接

近，与 C4 模型均有较大的不同。这说明相比与密
度，航空煤油在超临界压力下的黏度变化规律更难

近似，其替代模型的最优解较为单一。在新构建的

模型中，正癸烷仍然占据了较大的比例，这也说明

了 RP-3 航空煤油的热物性变化规律与正癸烷有较
大的相似性。

图 2 5 MPa 下密度的各模型计算结果与实验值对比
Fig. 2 Comparisons of density calculated using different

surrogate models with experimental data at 5 MPa

表 3 黏度模型构建结果

Table 3 Comparisons between C4 surrogate
model and surrogate models formulated for

viscosity based on GA and ANN

组分
摩尔分数

C4 GA ANN
正癸烷 0.2030 0.6320 0.5957
正十二烷 0.3810 0.1520 0.1881
甲基环己烷 0.1470 0.2160 0.2106
正丁苯 0.2690 0 0.0056

图 3 为 3 MPa 下各模型计算得到的黏度值和
RP-3 航空煤油实验值的对比，可以看到 GA 模型
和 ANN 模型的计算结果与实验值基本重合，精度
较 C4 模型有了较大程度的提高，尤其是新构建的
两个模型可以准确地预测拟临界温度附近的黏度变

化，这进一步说明了两种模型构建方法的适用性。

同时也可以看到，在 T>660 K 时，各模型黏度计
算值与实验值的偏差开始增大，甚至出现了趋势上

的不同，黏度的实验值随着温度的增加而增大，而

计算值却随着温度的升高而降低。

图 4 为 5 MPa 下各模型计算的黏度值和实验
值的对比，随着压力的增加，黏度在跨临界区域的

变化变缓，但新构建的两个模型计算值与实验值的

一致程度仍高于 C4模型。然而随着温度的升高，各
模型计算值和实验值的偏差又开始增大。

图 3 3 MPa 下黏度的各模型计算结果与实验值对比
Fig. 3 Comparisons of density calculated using different

surrogate models with experimental data at 3 MPa

图 4 5 MPa 下黏度的各模型计算结果与实验值对比
Fig. 4 Comparisons of viscosity calculated using different

surrogate models with experimental data at 5 MPa

2.3 比定压热容

表 4 为采用 GA 和 ANN 方法构建的比定压热
容替代模型。可以看到 GA 模型和 ANN 模型中各
组分的摩尔分数相差较大，这很可能是由于模型计

表 4 比定压热容模型构建结果

Table 4 Comparisons between C4 surrogate
model and surrogate models formulated for

constant-pressure heat capacity based on
GA and ANN

组分
摩尔分数

C4 GA ANN
正癸烷 0.2030 0.6850 0.3396
正十二烷 0.3810 0.2913 0.2071
甲基环己烷 0.1470 0.0237 0.4453
正丁苯 0.2690 0 0
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算值和实验值偏差较为明显，ANN 因鲁棒性较差
无法准确构建替代模型所导致的。

图 5 为 3 MPa 下各模型预测的比定压热容与
实验值的对比，从结果可以看出 GA 所构建模型
的计算值在整体上与实验值更加接近，但其峰值比

热容相对于 C4 模型有所降低，这主要是由于算法
的优化目标是最小化整体相对误差之和。同时可以

看到，各模型计算值均始终低于实验值，且这种差

异随着温度的升高而持续增大，在伪临界温度之后，

模型计算值和实验值甚至出现了趋势上的差异。裴

鑫岩等 [4] 讨论了计算值偏低的原因，认为其主要

是由自氧化过程以及高温裂解所造成的。由于替代

模型只能计算理想状态下的物性参数，因此这种偏

差无法通过模型优化来消除。由于 ANN 的鲁棒性
较差，无法很好地处理预测集与训练集差异较大的

问题，因此所构建的模型无法准确预测伪临界温度，

精度反而下降。

图 5 3 MPa 下比定压热容的各模型计算结果与实验值对比
Fig. 5 Comparisons of constant-pressure heat capacity

calculated using different surrogate models with experimental
data at 3 MPa

图 6 为 5 MPa 下各模型预测的的比定压热容
和实验值的对比，可以看到随着压力的增加，伪临

界温度附近比热容的反常变化减小，随温度地变化

更加平缓。其中 GA 模型和 C4 模型的计算结果基
本一致，而 ANN 模型则错误地预测了伪临界温度
的位置。各模型计算结果在 420 K 后均始终低于实
验值，且偏差随着温度的增加而增大。在伪临界温

度之后，比定压热容的实验值随着温度的升高继续

升高，而模型计算值则下降。

2.4 热导率

由于实验数据有限，用于 GA 优化以及 ANN
训练的实验数据只采用 T<500 K的热导率数值。为
使得模型仍能够准确预测伪临界点的位置，在 GA

优化的过程对适应度函数加以限制，一旦模型预测

的伪临界温度与实验数据不符，就将其设置为 0。表
5 为各模型之间的对比，可以看到此时 GA 模型各
组分的摩尔分数与之前优化的结果差别较大，正癸

烷不再占据最高的比例。这很可能是由于缺乏更宽

温度范围内的实验数据，导致优化过程自由度过大

引起的。

图 6 5 MPa 下比定压热容的各模型计算结果与实验值对比
Fig. 6 Comparisons of constant-pressure heat capacity

calculated using different surrogate models with experimental
data at 5 MPa

表 5 热导率模型构建结果

Table 5 Comparisons between C4 surrogate
model and surrogate models formulated for

thermal conductivity based on GA and ANN

组分
摩尔分数

C4 GA ANN
正癸烷 0.2030 0.1430 0.1160
正十二烷 0.3810 0 0.0517
甲基环己烷 0.1470 0 0.5923
正丁苯 0.2690 0.8570 0.2400

图 7 为 3 MPa 下各模型预测热导率的结果与
实验值的对比，可以看到 GA 模型和 ANN 模型的
计算结果均与实验值更加吻合。虽然 ANN 模型的
计算结果与实验值更加接近，但由于 ANN 的训练
过程难以像 GA一样对模型预测的伪临界温度进行
限制，因此 ANN 模型无法准确地预测 RP-3 航空
煤油的伪临界点。这说明针对在实际航空煤油的替

代模型构建过程中，GA 方法具有更高的灵活性。
图 8 为 5 MPa 下各模型预测的热导率与实验

值对比，可以看到在伪临界温度之前，热导率在不

同压力下的差异很小，因此这也导致了模型构建过

程中的自由度过大。从结果可以看到 GA 模型和
ANN模型的计算值与实验值更加接近，但 ANN模
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型同样会低估实际 RP-3 航空煤油的伪临界温度。

图 7 3 MPa 下热导率的各模型计算结果与实验值对比
Fig. 7 Comparisons of thermal conductivity calculated using
different surrogate models with experimental data at 3 MPa

图 8 5 MPa 下热导率的各模型计算值与实验值对比
Fig. 8 Comparisons of thermal conductivity calculated using
different surrogate models with experimental data at 5 MPa

3 结 论

本文分别基于遗传算法和神经网络，提出了两

种针对航空煤油单一热物性构建替代物模型的方

法。针对超临界压力下 RP-3 航空煤油的密度、黏
度、比定压热容以及热导率，在 C4 模型的基础上
通过两种方法分别构建了新的替代模型，并将模型

计算值与实验值进行了对比。

结果表明针对密度和黏度，两种方法均能构建

高精度的替代模型；对于比定压热容，遗传算法能

够构建更优的模型，神经网络由于泛化能力较差，其

构建模型的预测精度反而不如原始模型，且无法准

确预测不同压力下的煤油伪伪临界温度；针对热导

率，由于目前实验数据有限，只针对 T<500 K 的
实验数据进行了模型构建，其中遗传算法可以通过

约束适应度函数，可以使得模型在提高精度的同时

仍能准确预测伪临界温度，而神经网络则较难对其

训练过程进行控制。总体而言，基于遗传算法的模

型构建方法更加稳定、灵活，更适合用于实际航空

煤油热物性替代模型的构建。
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