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工程热物理所含氮燃料热解和低温氧化研究取得进展

 化石燃料的高效清洁利用对解决日益严重的环境问题具有重要意义。燃烧过程中产生的氮氧化物（NOx）会引起酸
雨、光化学烟雾等环境问题。因此，需要严格控制NOx的排放。目前，NOx的排放主要来源于含氮燃料的燃烧过程。
通过建立含氮燃料燃烧动力学模型，可以掌握含氮燃料燃烧过程中氮的转移规律，为控制NOx排放具有重要的指导意
义。

 近日，中国科学院工程热物理研究所新技术实验室研究人员针对含氮燃料的低温氧化和热解过程进行了相关研究，
使用了可调谐真空紫外光电离和分子束质谱技术研究了含氮燃料的模型分子，硝基甲烷和吡啶热解及低温氧化主要产
物和中间组分，实验发现了新的中间产物，基于实验发展了硝基甲烷和吡啶的动力学模型。生成速率分析表明，在硝
基甲烷低温氧化过程中，由于碳氮键裂变和漫游介导异构化作用，硝基甲烷热解和氧化的主要分解途径不同；而在吡
啶的低温氧化过程中，吡啶主要通过C5H5N→C5H4N→C5H4NO2→HCN +CO+
CH2CHCO和C5H5N→C5H5NO→C2H2+ HCN + CH2CO两条路径进行消耗。灵敏度分析表明，碳氮键断裂和漫游异
构化作用在低温氧化及热解过程中均对硝基甲烷的消耗有促进作用；在吡啶的低温氧化过程中，C5H4N+O2=>C5H4
NO2和C5H5N+OH=C5H4N+H2O反应对吡啶消耗有显著的促进作用，而C5H4N+HO2=C5H4NO+OH则起到较强的
抑制作用。

 上述研究得到国家自然科学基金重大研究计划、面上基金、科技部重点研发计划课题和中组部青年千人计划项目的
支持。相关研究在Combustion and Flame（2019， 202： 394-404; 2019, 203: 247-254）发表论文2篇。

图1 硝基甲烷在0K时分解的势能面

图2 （a）吡啶和（b）氰化氢在950K时的灵敏度分析
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