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Проведена верификация сокращенного механизма детальной химической кинетики сме-
сей изооктана и н-гептана с воздухом в гомогенном реакторе постоянного объема и приве-
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ВВЕДЕНИЕ 
В двигателях внутреннего сгорания 

(ДВС) с искровым зажиганием со времени их 
создания уже более 100 лет существует так 
называемая проблема стука или детонации, 
которая до настоящего времени по большому 
счету не решена. Это явление возникает при 
форсировании двигателя с целью увеличения 
мощности или индикаторного коэффициента 
полезного действия. Явление проявляется в 
виде отдельных чередующихся или непре-
рывных металлических стуков, обусловлен-
ных возбуждением ударных волн в камере 
сгорания, и сопровождается появлением ды-
ма в отработавших газах, перегревом двига-
теля и снижением его мощности, а при дли-
тельной работе разрушением ряда деталей 
цилиндро-поршневой группы [1]. 

В настоящее время большинство иссле-
дователей считают, что стук или детонация в 
двигателе обусловлены самовоспламенени-
ем смеси перед фронтом пламени – адиаба-
тическим тепловым взрывом, что являющего-
ся причиной внезапного жесткого сгорания 
оставшейся смеси, то есть перехода фрон-
тального режима горения смеси к объемному, 
с образованием ударных волн [2]. Однако 
полной ясности в природе явления до сих пор 
нет. Особенностью его рассмотрения являет-
ся исторически сложившееся множество раз-
личных, часто противоречащих друг другу 
модельных представлений, каждое из кото-
рых отражает какую-либо одну сторону про-
блемы, отвлекаясь от других не менее важ-
ных сторон. Тем не менее, уже достаточно 
давно гипотеза самовоспламенения получила 
серьезное теоретическое обоснование [3-6]. 

В данной работе численными методами 
решается задача о моделировании самовос-
пламенения смеси изооктана и н-гептана с 
воздухом на основе сокращенного кинетиче-
ского механизма в дух системах: 

1) в гомогенном реакторе постоянного 
объема с целью верификации принятого ки-
нетического механизма; 

2) перед фронтом пламени в ДВС с ис-
кровым зажиганием. 

Моделирование пределов стука или де-
тонации, в отличие от работ [3-6], проводится 
не на основе макрокинетического подхода к 
описанию процессов самовоспламенения 
смеси перед фронтом пламени, а с использо-
ванием приближения детальной химической 
кинетики. Моделирование проводится приме-
нительно к геометрическим, термодинамиче-
ским, физико-химическим и другим характе-
ристикам рабочего процесса двигателя авто-
мобиля «Renault Logan» типа «K7J 710» раз-
мерностью 4Ч 7,95/7 для модельных смесей, 
соответствующих бензину с октановым чис-
лом (ОЧ), равным 90. 

ВЕРИФИКАЦИЯ СОКРАЩЕННОГО 
КИНЕТИЧЕСКОГО МЕХАНИЗМА 

Проблема моделирования внутрикамер-
ных процессов в бензиновых ДВС с искровым 
зажиганием, например, перехода фронталь-
ного горения в объемное со «стуком» и дето-
нацией, связанного с предварительным са-
мовоспламенением свежей смеси, требует 
рассмотрения детального кинетического ме-
ханизма (ДКМ) предпламенных химических 
реакций. Неэмпирические ДКМ окисления 
углеводородов бензиновых фракций содер-
жат тысячи элементарных реакций и сотни 
частиц. Например, предложенный в [7] меха-
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низм окисления н-гептана содержит 2300 
элементарных реакций и 620 частиц. Это об-
стоятельство является серьезным препятст-
вием для применения подобных кинетических 
механизмов при численном моделировании 
процессов горения в ДВС. Кроме того, в на-
стоящее время они или отсутствуют или 
практически недоступны (полностью не опуб-
ликованы). В работах [8, 9] предложен про-
стой вариант ДКМ окисления изооктана, 
н-гептана и их смесей с воздухом, состоящий 
из 284 реакций с 43 частицами (механизм 
284/43), удовлетворительно описывающий 
процессы горения в ДВС, а также получен 
сокращенный механизм из 38 реакций и 27 
частиц (механизм 38/27, который в этих рабо-
тах не приведен) для описания процессов 
самовоспламенения топлива, с большой точ-
ностью повторяющий решения полной схемы 
в течение периода индукции самовоспламе-
нения. В результате дальнейших исследова-
ний предложены короткие механизмы 27/18, 
23/16 и 21/13 и проведена их численная про-
верка, показавшая приемлемую точность для 
практических расчетов. 

Однако эти короткие механизмы не по-
зволяют моделировать топлива с разными 
октановыми числами (ОЧ), поскольку в них 
среди рассматриваемых частиц отсутствует 

н-гептан 167HC . В то же время приведенный 

в [8, таблица 1] блок реакций самовоспламе-
нения и редукции к низкомолекулярным угле-
водородам исходных компонентов смеси, со-
стоящий из 29 реакций, после сокращения 
реакции № 29 (высокая величина константы 
скорости при нулевых значениях энергии ак-
тивации и теплового эффекта реакции), со-
вместно с низкомолекулярным блоком реак-
ций самовоспламенения №1-№15 [8, таблица 
2] позволяет составить сокращенный меха-
низм из 43 реакций и 31 частицы (или 33 час-

тиц с учетом азота 2N  и аргона Ar , содер-

жащихся в воздухе). Этот сокращенный 
ДКМ 43/31, который был принят и исследован 
нами в работе [19], приведен в таблице 1. 

 
Таблица 1 - Сокращенный ДКМ смесей изооктана 

и н-гептана с воздухом 

№ 
пп. 

Механизм 43/31 

Блок самовоспламенения и редукции 

к углеводородам 21 CC  

1 HHCHC 157167  

2 3126157 CHHCHC  

3 2452322126 COCHHCHCOHC  

4 OHHCOHHC 2157167  

5 21572157 OHCOHC  

6 21572157 OHCOHC  

7 15721571672157 HCHOHCHCOHC  

8 21572167 HOHCOHC  

9 1572323167 HCHOCHOCHHC  

10 OHOHCHOHC 1572157  

11 OHCHHCOHC 3116157  

12 24322116 222 COCHHCOHC  

13 OHCHCOHC 1571572157 2  

14 2215722157 OHOHCHOOHC  

15 OHOHCHOHC 1572157  

16 HHCHC 178188  

17 52126178 HCHCHC  

18 OHHCOHHC 2178188  

19 21782178 OHCOHC  

20 21782178 OHCOHC  

21 17821781882178 HCHOHCHCOHC  

22 21782188 HOHCOHC  

23 1782323188 HCHOCHOCHHC  

24 OHOHCHOHC 1782178  

25 OCHCHHCOHC 33116178  

26 OHCHCOHC 1781782178 2  

27 2217822178 OHOHCHOOHC  

28 OHOHCHOHH 1782178  

Блок реакций самовоспламенения 21 CC  

29 22 HOOH  

30 OHHOOHOH 2222  

31 OHOH 222  

32 22222 OOHHO  

33 OHHCOOHOCH 22  

34 COHOOHCO 22  

35 2323 OCHOCH  

36 2323 OCHOCH  

37 OHOCHOCH 223  

38 HOCHOCH 23  

39 OHHCOHHC 23242  

40 222232 HOHCOHC  

41 42232 HCHCOOCHHC  

42 242252 HOHCOHC  

43 OCHCHOHHC 3352  

 

Из таблицы 1 видно, что продуктами ре-
акции окисления на стадии воспламенения 
являются следующие 8 частиц 
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.HC,HC,HOCH

,HC,CH,CO,CO,OH

12611623

22422

    

        
 

Отметим, что концентрации последних 
трех частиц в смеси весьма малы, и их можно 
было бы исключить из числа продуктов реак-
ции окисления. Во-первых, путем включения 
в схему следующих обратимых реакций с 

участием частицы HOCH 23  [10]: 

OHOCHHOCH 323 , 

223223 HOOCHOHOCH , 

OHOCHOHHOCH 22323 , 

2423 HOCHHHOCH , 

423323 СHOCHCHHOCH . 

Но последние две обратимые реакции 

выводят метан 4CH  из числа продуктов и 

требует добавления блока реакций с его уча-
стием. Однако если не рассматривать обрат-
ные реакции, то этого можно избежать. Что 

касается промежуточных частиц 116HC  и 

126HC , то скорость образования продуктов в 

их реакциях с кислородом 2O  практически 

равна скорости тех реакций, в которых эти 
частицы появляются [8]. Поэтому для их ис-
ключения из числа продуктов необходимо 
добавить блок реакций редукции этих частиц 

к углеводородам 21 CC . В результате со-

кращенный ДКМ реакций самовоспламенения 
может возрасти до 70 и более реакций. Ко-
нечно, к приведенному в таблице 1 механиз-
му реакций 43/31 можно предъявить различ-
ного рода претензии. Например, почему в 
нем отсутствует, корректирующая количество 
промежуточных радикалов, реакция 

43 CHHCH , 

протекающая с нулевой энергией активации? 
Подобный вопрос можно задать и в отноше-
нии ряда других реакций, также протекающих 
с нулевой энергией активации [10]. Но, как 
уже было сказано, в результате снятия раз-
личного рода вопросов ДКМ резко возрастет 
в объеме (таблица 1), что затруднит его при-
менение при моделировании процессов са-
мовоспламенения в двигателе. Поэтому на 
данном этапе ограничимся принятым сокра-
щенным механизмом 43/31. 

Для проведения кинетических расчетов 
использована собственная вычислительная 
программа, моделирующая гомогенный реак-
тор постоянного объема (V=V0=const), соот-
ветствующий идеализированному процессу 
адиабатического самовоспламенения. Сис-
тема уравнений процесса самовоспламене-
ния описывает материальный и тепловой ба-

ланс химической реакции [8, 9, 11], который 
включает: 
- уравнения скоростей химических реакций 

)exp( RTEATkW iij ij
n

ii
i ,  (1)-(43) 

- уравнения концентрации частиц и матери-
ального баланса 

0VA jj ,                                  (44)-(74) 

i
ijj WV0 ,                             (75)-(105) 

- уравнение состояния смеси 

j
jRTpV0 ,                                   (106) 

- уравнение энергии смеси 

i
i

i
j

jpj WhVT)RC( 0              (107) 

и начальные условия: 

0t , 0TT , 0jj .                     (108) 

Здесь обозначено: iiii h,E,k,W , - скорость, 

предъэкспонент константы скорости, энергия 
активации и тепловой эффект i-ой реакции; 

jj A, , pjC - число молей, концентрация и мо-

лярная теплоемкость при постоянном давле-

нии j-х частиц; T,p - давление и температура; 

0VV - объем системы. 

В системе уравнений (1)-(108) значения 

величин iii h,E,k  взяты из [8] с уточнением 

некоторых величин по [10, 12] и другим ис-
точникам, а температурные зависимости теп-
лоемкостей частиц – из справочных данных 
[13-15], а также найдены одним из аддитивно-
групповых методов (по Джонсону и Хуангу 
или Рихани и Доресвейни) [16]. 

Численные решения системы уравнений 
(1)-(108), представляющих собой систему же-
стких дифференциальных уравнений, требу-
ют применения специальных методов интег-
рирования [17], поэтому моделирование ди-
намики и периода индукции самовоспламе-
нения осуществлялось на ПЭВМ методами 
Рунге-Кутты различных порядков, Гира, Мер-
сона и другими [18] по собственным програм-
мам. 

В [8, 9] приведены обширные экспери-
ментальные данные по задержкам самовос-
пламенения смесей изооктана и н-гептана с 
воздухом, полученные в экспериментах, про-
веденных на машинах адиабатического сжа-
тия и в ударных трубах, то есть в условиях 
весьма близких к ДВС, которые частично 
представлены на рисунке 1. Эти данные сви-
детельствуют о заметном разбросе опытных 
точек (данные разных авторов о задержках 
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воспламенения для одних и тех же условий 
опытов отличаются в 6-7 раз). В то же время 
во всех опытах при уменьшении температуры 
задержки воспламенения в целом растут. В 
то же время практически все авторы отмеча-
ют наличие локальных максимума и миниму-
ма в области изменения температуры от 850 
К до 650 К, при дальнейшем снижении темпе-
ратуры задержки воспламенения растут. В 
этой же области наблюдается максимальный 
разброс значений задержек воспламенения у 
разных авторов. В [8, 9] приведены данные 
численного моделирования задержек само-
воспламенения по ДКМ 284/43 для смесей 
различного состава, которые в целом дают 
хорошую корреляцию с экспериментами, в 
частности отмечается наличие локальных 
максимума и минимума (или по крайней мере 
горизонтального участка) при изменении тем-
пературы от 850 К до 650 К. Это свидетельст-
вует о том, что ДКМ 284/43 правильно моде-
лирует известную двухстадийность кинетики 
самовоспламенения углеводородов (в нашем 
случае изооктана и н-гептана). 

Погрешность, которая возникает вслед-
ствие сокращения ДКМ 284/43 [8, 9] до приня-
того нами реакционного механизма 43/31, 
оценивалась путем сопоставления результа-
тов численного моделирования с экспери-
ментальными данными и результатами рас-
четов по ДКМ. На рисунке 1 представлены 
экспериментальные задержки самовоспла-
менения для различных температур в коор-

динатах )T(lg 1 , которые сравниваются с 

результатами расчетов по ДКМ 284/43 и со-
кращенному ДКМ 43/31 для смесей с ОЧ рав-
ным 90 (далее ОЧ=90). Видно, что ДКМ 43/31 
при моделировании задержки самовоспламе-
нения смесей изооктана и н-гептана с возду-
хом удовлетворительно воспроизводит вели-
чину задержки самовоспламенения и содер-
жит элементы двухстадийности в отмеченном 
выше температурном интервале (результаты 
весьма близки к полученным по ДКМ 284/43). 

На рисунке 2 приведены зависимости от 

давления )p(  экспериментальных и расчет-

ных по ДКМ 284/43 [8, 9] задержек самовос-
пламенения и по принятому сокращенному 
ДКМ 43/31. Откуда следует, что сокращенный 
ДКМ 43/31 практически с той же точностью 
воспроизводит экспериментальные задержки, 
что и ДКМ 284/43. 

На рисунке 3 приведены зависимости 
температуры смеси от времени при различ-
ных значениях начальной температуры. Вид-
но, что при начальных температурах 670, 750 

и 800 К наглядно проявляется двухстадий-
ность процесса самовоспламенения смеси. 

 

 

Рисунок 1 – Зависимость задержек само-

воспламенения  стехиометрических смесей  

изооктана и н-гептана с воздухом 
от обратной температуры 

 

 

Рисунок 2 – Сопоставление экспериментальных 
и расчетных задержек самовоспламенения от 

давления для смеси с ОЧ=90; =2; Т=798 К 
 

 

Рисунок 3 – Зависимости температуры от  
времени при самовоспламенении смеси с ОЧ=90 
при p=1,5 МПа и начальной температуре Т0, К: 

1 – 670, 2 – 750, 3 – 800, 4 – 870,  
5 – 950, 6 – 1030, 7 – 1110 
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На рисунках 4 и 5 приведены соответст-
венно зависимости от времени расходования 

изооктана 188HC  и появления и расходова-

ния перекисного радикала 2178 OHC  в тече-

ние периода индукции самовоспламенения. 
Из рисунка 4 видно проявление двухста-

дийности процесса в отмеченном выше тем-
пературном интервале. На рисунке 5 отмеча-
ется наличие максимума концентрации пере-
кисного радикала в момент наибольшей ско-
рости расходования изооктана – «холодноп-
ламенный максимум». А также видно, что в 
момент окончания периода индукции само-
воспламенения концентрация перекисного 
радикала стремится к нулю, поэтому этот 
эффект может быть выбран в качестве инди-
катора задержки воспламенения топлива. 

 

 

Рисунок 4 – Зависимость концентрации изоок-
тана от времени для смеси с ОЧ=90 при 

р=1,5 МПа и начальной температуре Т0, К: 
1 – 670, 2 – 750, 3 – 800, 4 – 870, 

5 – 950, 6 – 1030, 7 – 1110 
 

 

Рисунок 5 – Зависимость концентрации изоокта-
нового перекисного радикала от времени для сме-
си с ОЧ=90 при р=1,5 МПа и начальной темпера-

туре Т0, К: 1 – 670, 2 – 750, 3 – 800, 4 – 870, 5 – 950, 
6 – 1030, 7 – 1110 

Расчеты при давлениях р=4 и 8 МПа. 
Дополнительные оценочные расчеты с 
ДКМ 43/31 процесса самовоспламенения при 
повышенных начальных давлениях проводи-
лись с целью моделирования поведения ра-
бочего заряда при самовоспламенении при-
менительно к условиям в ДВС. На рисунке 6 
приведены результаты расчетов задержки 
воспламенения топлива стехиометрического 

состава ( =1) при давлениях 4 и 8 МПа, про-
веденных для начальных температур 800, 
950 и 1100 К. Полученные расчетные зависи-
мости типичны для двухстадийного самовос-
пламенения, характерного для углеводоро-
дов в области низких температур. При более 
высоких начальных температурах интенсив-
ность холоднопламеных процессов уменьша-
ется и обнаруживается переход к односта-
дийному самовоспламенению. Кроме того, 
зависимость периода индукции от давления 
особенно сильно проявляется при низких 
температурах. 

 

 

Рисунок 6 – Зависимость температуры от 

времени для смеси с ОЧ=90, =1 при начальных 
температурах 800, 950 и 1100 К. 

Кривые 1 и 2 – Т=800 К, давление 4 и 8 МПа; 
3 и 4 - Т=950 К, давление 4 и 8 МПа; 
5 и 6 – Т=1100 К, давление 4 и 8 МПа 

 

МОДЕЛИРОВАНИЕ ВЗРЫВА СМЕСИ 
ПЕРЕД ФРОНТОМ ПЛАМЕНИ 

Математическая модель процесса 
фронтального горения смеси в ДВС с искро-
вым зажиганием и развития самовоспламе-
нения (теплового взрыва) перед фронтом 
пламени включает следующие основные 
уравнения в функции угла поворота коленча-
того вала (ПКВ) : 

- динамики объема для одного цилиндра дви-
гателя (аксиального КШМ) 

22 sin1
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1sin
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1
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где ddVV - производная объема по углу 

п.к.в.; cV - объем камеры сгорания; - гео-

метрическая степень сжатия; lr - отно-

шение радиуса кривошипа к длине шатуна; 
- объема свежей смеси (термическое уравне-
ние состояния идеального газа) 

pRTxMmV uuau 1 ,                       (110) 

где am - полная масса смеси в цилиндре дви-

гателя; uM - средняя молекулярная масса 

свежей смеси; R- универсальная газовая по-

стоянная; uT - температура зоны свежей сме-

си; p- давление в цилиндре двигателя; x- 
массовая доля сгоревшей смеси в цилиндре 
двигателя; 
- объема продуктов сгорания 

ub VVV ,                                    (111) 

- динамики скорости горения топливной сме-
си (массовой доли) 

221
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f uS
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F
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где fF - площадь поверхности фронта пламе-

ни [20], определяемая как поверхность сфе-
рических сечений рабочего объема через 

приведенную координату фронта пламени fr  

и текущую координату поршня z; n - частота 
вращения коленчатого вала; 
- нормальной скорости пламени 

Tp m
u

m
uu TTppSS 000 ,         (113) 

где 0uS - нормальная скорость пламени при 

нормальных условиях; 00 T,p - давление и 

температура при нормальных условиях; 
- скорости турбулентных пульсаций на фрон-
те пламени 

rn,rnkuku порпорпорt 244 ,  (114) 

где порk  и порu - эмпирический коэффици-

ент и средняя скорость поршня; 
- динамики давления в цилиндре двигателя 
(энергии всей системы)                             (115) 
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 где uQ и bQ - теплообмен со стенками ци-

линдра, поршня и крышки зон свежей смеси и 

продуктов сгорания соответственно; puC , 

pbC  и uH , bH - средние молярные теплоем-

кости и энтальпии свежей смеси и продуктов 
сгорания соответственно; 
- скоростей химических реакций в зоне све-
жей смеси                                         (116)-(158) 

)exp(0 RTEATkppkW iij ij
n

ipi
i , 

где pk - коэффициент учитывающий влияние 

давления на скорость химической реакции; 

ik  и iE - предэкспонент константы скорости и 

энергия активации i-ой реакции (таблица 1); 

ijA - концентрации j-ой компоненты (для час-

тиц, вступающих в i-ую реакцию); 
- динамики температуры свежей смеси  
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где ih - теплота (энтальпия) i-ой реакции; 

- температуры продуктов сгорания (термиче-
ское уравнение состояния идеального газа) 

RxmMpVT abbb ,                        (160) 

где bM - средняя молекулярная масса про-

дуктов сгорания; 
- динамики концентраций компонентов све-
жей смеси (частиц) [9]                     (161)-(191) 
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и начальные условия в моменты закрытия 
впускного клапана (индекс a) b зажигания 
(индекс 1): 

a , app , au TT , ajj AA ,  (192) 

1, 1pp , 1TTu , ajj AA .    (193) 

Численное моделирование процесса 
самовоспламенения смеси перед фронтом 
пламени на основе системы алгебраических 
и дифференциальных уравнений (109)-(191) 
и начальными условиями (192) и (193) прово-
дилось по собственной программе, с привле-
чением специальных методов интегрирова-
ния систем жестких уравнений [17, 18]. Необ-
ходимые термодинамические данные – теп-
лоемкости и энтальпии веществ определя-
лись и вычислялись по [13-16]. 

Расчеты показывают влияние конструк-
тивных, геометрических, термодинамических, 
физико-химических и других параметров про-
цесса на условие возникновения «стука» или 
детонации в двигателе. В таблице 2 приве-
дено сопоставление известных эксперимен-
тальных данных разных авторов, результатов 
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[2-4] и численного моделирования на основе 
ДКМ 43/31(33) для смесей изооктана и 
н-гептана с воздухом. Как видно из таблицы 
соответствие теоретических и эксперимен-
тальных результатов полное. 

 
Таблица 2 – Сравнение численных результатов 

моделирования ДКМ 43/31, аналитического 
решения и экспериментальных данных  

(фактор способствует самовоспламенению: 
1-да; 0- нет) 

Изменение 
Параметров 

системы 

Моде-
лиро-
вание 
с ДКМ 
43/31 

Ана-
лити-

ческое 
реше-

ние 

Экспе-
римен-

тальные 
данные 

Повышение на-
чального давле-
ния смеси 

1 1 1 

Повышение на-
чальной темпе-
ратуры 

1 1 1 

Увеличение час-
тоты вращения 
коленвала 

0 0 0 

Увеличение ха-
рактерных раз-
меров 

1 1 1 

Увеличение гео-
метрической сте-
пени сжатия 

1 1 1 

Увеличение угла 
опережения за-
жигания 

1; 0 1; 0 1 

Увеличение ко-
эффициента из-
бытка воздуха 

0 0 0 

Турбулизация 
смеси 

0 0 0 

Увеличение нор-
мальной скоро-
сти пламени 

0 0 0 

Увеличение ско-
рости химиче-
ской реакции 

1 1 1 

 

Более того, теория и численное модели-
рование предсказывают существование по-
луострова воспламенения в фазовой плоско-
сти частота вращения – угол зажигания (ри-
сунок 7), который экспериментально не обна-
руживается, поскольку при больших по моду-
лю углах зажигания ДВС с искровым зажига-
нием становится неэффективным по эконо-
мическим соображениям. 

На рисунке 7 представлен график зави-
симостей критического угла опережения за-
жигания, обеспечивающего сгорание без сту-
ка или детонации, от частоты вращения ко-
ленчатого вала при различных значениях 
степени сжатия. Как видно из рисунка, харак-
тер зависимости соответствует ранее полу-

ченным результатам [4] с использованием 
макрокинетического уравнения для химиче-
ской реакции самовоспламенения смеси пе-
ред фронтом пламени. 

В качестве примера, на рисунке 7 для 

двигателя со степенью сжатия 11  и часто-

ты вращения вала n=2500 мин
-1

 отмечены три 
жирных точки. Причем средняя из них соответст-
вует наиболее жесткому режиму с самовоспламе-
нением смеси перед фронтом пламени (индика-
торная диаграмма 30 рисунка 8), а верхняя и ниж-
няя точки – критическим режимам на береговой 
линии полуострова самовоспламенения (индика-
торные диаграммы 20 и 40 рисунка 8 соответст-
венно). 

 

 

Рисунок 7 – График зависимости критического 

угла зажигания 1  от частоты вращения 

вала n при различных значениях степени сжатия 
 для стехиометрической смеси: 

1- 9 ; 2- 10 ; 3- 11 . 

Вне полуострова самовоспламенение отсутству-
ет, внутри полуострова – область детонации 

 

На рисунке 8 приведены расчетные ин-
дикаторные диаграммы ДВС с искровым за-
жиганием - зависимости текущего давления 
от угла ПКВ для различных значений угла 

зажигания 1 . Видно, что существует вполне 

определенная область углов зажигания, для 
которых в некоторый момент времени фрон-
тальный режим горения смеси переходит в 
объемный (со стуком или детонацией) из-за 
самовоспламенения смеси перед фронтом 
пламени. 

При этом на индикаторной диаграмме 
виден скачок давления, обусловленный прак-
тически мгновенным сгоранием смеси перед 
фронтом пламени (кривая 30 рисунка 8). Да-
лее рабочий процесс продолжается по адиа-
бате или политропе продуктов сгорания. 

Если рассматривать индикаторный ко-
эффициент полезного действия (КПД) цикла с 
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учетом возможности самовоспламенения 
смеси перед фронтом пламени, то на осно-
вании индикаторной диаграммы (рисунок 8) 
можно отметить следующее. Если самовос-
пламенение происходит до момента прохож-
дения ВМТ, то КПД цикла падает по сравне-
нию с нормальным режимом горения смеси, а 
при самовоспламенении в ВМТ или после нее 
КПД цикла возрастает из-за скачка давления 
(например, кривая 30 на рисунке 8). 

На рисунке 9 приведена динамика само-
воспламенения (теплового взрыва) смеси 
перед фронтом пламени, соответствующая 
индикаторной диаграмме 4 на рисунке 8. 

Можно отметить следующие особенно-
сти динамики процесса самовоспламенения. 
Температура смеси перед фронтом пламени 

uT  после момента зажигания плавно растет в 

результате процессов сжатия поршнем и 
продуктами фронтального горения смеси. 
Далее она проходит две точки перегиба во 
время холоднопламенной стадии, а при пе-
реходе к 
второй стадии самовоспламенения, проходит 
третью точку перегиба. Затем в процессе 
объемного взрывного горения оставшейся 
смеси температура резко возрастает. 

При наступлении холоднопламенной 
стадии самовоспламенения резко возрастает 
и затем падает концентрация изооктанового 

перекисного радикала 2178 OHC , при этом 

максимальное значение концентрации дости-
гает 4600 ppm (рисунок 9, линия 2). 

Динамика дифференциального критерия 
самовоспламенения (безразмерной функции 
процесса) [3] 

pTdpdT uu    или  

constpdTd u ln ln                          (194) 

следующая. В начале фронтального горения 
смеси его значение близко к нулю, во время 
холоднопламенного процесса перед фронтом 
пламени его величина достигает нескольких 
единиц (порядка 1-3) и падает практически до 
нуля, причем локальный максимум функции 
совпадает с максимумом концентрации изо-

октанового перекисного радикала 2178 OHC  

(кривая 2 на рисунке 9). Затем при переходе 
ко второй стадии теплового взрыва величина 
критерия самовоспламенения снова резко 
возрастает и достигает максимального зна-
чения порядка 120. 

 

 

 

 
Рисунок 8 – Индикаторные диаграммы ДВС 
с искровым зажиганием при степени сжа-

тия 11 , частоте вращения вала 

n=2500 мин
-1

 для различных значений угла 

зажигания 1 (Град ПКВ): 

10- 1=-10; 20- 1=-20; 30- 1=-30 (режим с 

самовоспламенением, скачок давления вы-

делен); 40- 1=-40; 50- 1=-50; 60- 1=-60 

Рисунок 9 – Динамика самовоспламенения смеси перед 
фронтом пламени, соответствующая  индикаторной 

диаграмме 30 на рисунке 8: 
1- динамика температуры смеси перед фронтом пла-

мени uT ; 2- концентрация изооктанового  перекисно-

го радикала 2178 OHC  в единицах ppm; 3- динамика 

дифференциального критерия самовоспламенения 

pdTd u ln ln  

 
 

Поэтому при моделировании процесса 
горения углеводородных смесей с детальной 
химической кинетикой в условиях ДВС с ис-

кровым зажиганием в качестве условия само-
воспламенения смеси перед фронтом пламе-
ни можно принять достижение безразмерной 
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функцией процесса pdTd u  ln ln  (критерием 

самовоспламенения) численного значения 
порядка 20-30. 

Отметим, что при теоретическом реше-
нии задач самовоспламенения смеси при 
адиабатическом сжатии [3-6], например, в 
ДВС с искровым зажиганием с привлечением 
уравнения глобальной кинетики химической 
реакции (макрокинетики), численное значе-
ние дифференциального критерия самовос-
пламенения принималось равным единице 

1ln ln pdTd u . 

 
ВЫВОДЫ 

1) На основе разработок ученых ИХФ им. 
Н.Н. Семенова РАН составлен сокращенный 
ДКМ смесей изооктана и н-гептана с возду-
хом - ДКМ 43/31, включающий 43 реакции и 
31 частицу, для численного моделирования 
процессов самовоспламенения в ДВС. 

2) Проведена верификация ДКМ 43/31 в 
условиях гомогенного реактора постоянного 
объема (адиабатической бомбы), которая 
показала, что принятый сокращенный ДКМ 
удовлетворительно описывает особенности 
как низкотемпературного двухстадийного 
процесса, так и высокотемпературного окис-
ления в течение периоде индукции – резуль-
таты расчетов достаточно близки к экспери-
ментальным данным и результатам модели-
рования по базовому ДКМ 284/43; 

3) Построена уточненная математиче-
ская модель рабочего процесса ДВС с искро-
вым зажиганием, описывающая процесс 
фронтального турбулизированного горения 
смеси в камере сгорания реальной геометрии 
с учетом предпламенных процессов в несго-
ревшей смеси с химической кинетикой по 
предложенному ДКМ 284/43. 

4) Разработан алгоритм и программа 
для численного моделирования процессов 
самовоспламенения смеси в гомогенном ре-
акторе постоянного объема (адиабатической 
бомбе) и ДВС с искровым зажиганием с ДКМ 
и уточнены или вычислены необходимые ки-
нетические и термодинамические параметры 
и константы с учетом их зависимости от дав-
ления и температуры. 

5) Численное моделирование самовос-
пламенения смеси перед фронтом пламени в 
ДВС с искровым зажиганием с на основе 
ДКМ 43/31 показывает: 

- предложенный кинетический механизм 
ДКМ 43/31 для смесей изооктана и н-гептана 
с воздухом удовлетворительно описывает 
процесс самовоспламенения смеси перед 
фронтом пламени в ДВС с искровым зажига-

нием и может быть использован для прогно-
зирования пределов стука или детонации в 
двигателях; 

- подтверждено существование полуост-
рова самовоспламенения смеси перед фрон-
том пламени в фазовой плоскости частота 
вращения вала – угол зажигания, ранее чис-
ленно полученного с использованием урав-
нения макрокинетики [6]; 

- с использованием ДКМ подтверждено 
влияние термодинамических, конструктивно-
геометрических, динамических и физико-
химических параметров двигателя, рабочего 
тела и процесса на самовоспламенение сме-
си перед фронтом пламени в ДВС с искровым 
зажиганием, ранее теоретически полученное 
при использовании уравнения макрокинетики 
[5, 6], полностью соответствующее известным 
экспериментальным данным; 

- индикаторный КПД цикла ДВС с искро-
вым зажиганием при возникновении самовос-
пламенения перед фронтом пламени в мо-
мент прохождения ВМТ и после него возрас-
тает, а до прохождения ВМТ – падает; 

- при самовоспламенении углеводород-
ных смесей в ДВС с искровым зажиганием 
динамика температуры перед фронтом пла-
мени имеет три точки перегиба по причине 
двустадийности процесса; 

- при самовоспламенении смесей изоок-
тана и н-гептана в ДВС с искровым зажигани-
ем концентрация изооктанового перекисного 

радикала 2178 OHC  последовательно прохо-

дит четко выраженные максимум и минимум 
на первой (холоднопламенной) стадии про-
цесса, а на второй стадии (перехода к объ-
емному взрыву или детонации) стремится к 
нулю, что может быть использовано при чис-
ленном моделировании процесса; 

- предложенный в работах [3, 5] диффе-

ренциальный критерий pdTd u ln ln  при са-

мовоспламенении смесей изооктана и 
н-гептана с воздухом в ДВС с искровым зажи-
ганием имеет два максимума, причем первый 
является слабовыраженным с численным 
значением 1-3 при прохождении холоднопла-
менной стадии (с дальнейшим снижением 
практически на порядок), а второй, на стадии 
перехода к взрыву, является пикообразным 
(подобным дельта-функции) с максимальным 
значением порядка 100-120 (с дальнейшим 
стремлением к нулю); 

- предложено уточненное значение 
дифференциального критерия самовоспла-

менения вида pdTd u ln ln  - для численных 

расчетов процессов горения в ДВС с искро-
вым зажиганием за критерий самовоспламе-
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нения можно положить достижение его зна-
чения порядка 20-30. 
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