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经过 Analysis Chemkin Reaction Workbench 简化后，对部分反应机理的指前因子进行修正，如下表 1： 

表 1  部分基元反应的指前因子修正 

反应机理 修正前指前因子 修正后指前因子 

H + O2 = O + OH 1.04E + 14 8.04E + 13 

CO + OH = CO2 + H 7.05E + 04 5.70E + 04 

CH3 + HO2 = CH4 + O2 3.61E + 12 2.00E + 13 

C2H3 + O2 = CH2CHO + O 3.03E + 11 4.53E + 11 

C2H4 + OH = C2H3 + H2O 0.131 0.4 

C2H3 + CH3 = A-C3H5 + H 1.93E + 18 6.93E + 18 

A-C3H5 + H = C3H6 5.93E + 54 7.50E + 54 

N-C12H26 + OH => C12H25 + H2O 9.04E + 08 9.04E + 07 

N-C12H26 + HO2 => C12H25 + H2O2 3.52E + 02 4.00E + 02 
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图 1  着火延迟误差对比图                   图 2  层流火焰传播速度误差对比图 

修正前，着火延迟计算结果与详细机理间的误差最大可达 0.6，层流火焰传播速度误差约为 0.38；修正

后，着火延迟最大误差为 0.15，层流火焰传播速度误差最大为 0.15。由此可见，经调整后，机理模拟的精

确性更高。 


