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МАТЕМАТИЧЕСКАЯ МОДЕЛЬ ГОРЕНИЯ МЕТАНА С 
ОБРАЗОВАНИЕМ ВРЕДНЫХ ВЕЩЕСТВ В HCCI ДВИГАТЕЛЕ 
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Приведена математическая модель газового поршневого HCCI двигателя (гомогенного 

заряда с воспламенением от сжатия), работающего на метане или природном газе, с де-
тальным кинетическим механизмом из 273 реакций с 35 частицами. Модель позволяет на 
основе численного моделирования оптимизировать рабочий процесс и образование вредных 
веществ в HCCI двигателе. 
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В последние годы интерес исследовате-
лей привлекает новая технология организа-
ции рабочего процесса поршневого двигате-
ля – HCCI-процесс (технология гомогенного 
заряда с воспламенением от сжатия) [1-4]. В 
настоящее время зарубежные авторы моде-
лируют рабочий процесс HCCI двигателя на 
основе детальной кинетики химических реак-
ций [5-7]. Однако, неэмпирические детальные 
кинетические механизмы (ДКМ) окисления 
углеводородов содержат тысячи элементар-
ных реакций и сотни частиц, что препятствует 
применению подобных ДКМ при моделирова-
нии горения в ДВС. Кроме того, в настоящее 
время эти ДКМ или отсутствуют или практи-
чески недоступны (полностью не опубликова-
ны). 

Для численного моделирования горения 
метана в двигателе HCCI-процесса необхо-
димо иметь достаточно простой и надежный 
ДКМ. В работе специалистов Института хи-
мической физики РАН В.Я. Басевиса, В.И. 
Веденеева и В.С. Арутюнова «Моделирова-
ние задержек самовоспламенения метано-
воздушных смесей в двигателе внутреннего 
сгорания» [8] впервые в России предложен 
компактный ДКМ из 128 обратимых реакций с 
29 частицами, который по данным ряда авто-
ров является достаточно точным механизмом 
горения легких углеводородов [9]. Этот меха-
низм в качестве одного из продуктов реакции 
включает монооксид углерода CO , что яв-
ляется весьма важным для экологической 
характеристики процесса горения. Для оцен-
ки выхода оксида азота NO  при горении ме-
тана следует к этому механизму добавить 
соответствующий ДКМ, который предстоит 
выбрать. 

В работе В.А. Звонова и М.П. Гиринови-

ча «Анализ механизмов образования оксидов 
азота при горении углеводородных топлив в 
камере сгорания ДВС» [10] рассмотрены три 
возможных механизма: 

- образования «термических» оксидов 
азота по механизму Я.Б. Зельдовича, П.Я 
Садовникова и Д.А. Франк-Каменецкого [11]; 

- образования «быстрых» оксидов азота 
через углеводородный радикал CH  по ме-
ханизму Фенимора [12]; 

- эмиссия «быстрых» оксидов азота по 
механизму Мальте с сотрудниками через об-
разование закиси азота ON2  [13] (вклад это-
го механизма пренебрежимо мал [9]). 

В монографии [9], на основе работ [10-
12], приведен механизм образования оксидов 
азота из 17 реакций с 14 частицами ДКМ-
17/14, который, на наш взгляд, является наи-
более подходящим для совместного исполь-
зования с механизмом горения метана, по-
скольку он включает образование оксидов 
азота по механизмам Зельдовича (Таблица 1, 
реакции 257-262) и Фенимора (Таблица 1, 
реакции 263-273). 

Таким образом, на основе механизма 
ДКМ-256/29 [8, 9] и механизма ДКМ-17/14 [9-
12] можно составить совместный механизм 
горения метана (с образованием вредных 
веществ), состоящий из 273 реакций с 35 
частицами, а именно ДКМ-273/35 (Таблица 1). 
Принятый механизм ДКМ-273/35 использует-
ся в нижеприведенной математической мо-
дели горения метана и природного газа в 
HCCI двигателе, причем в модели в составе 
атмосферного воздуха учитываются аргон 
Ar  (как инертный компонент), а также азот 

2N , пары воды OH2  и диоксид углерода 

2CO  (как реагирующие компоненты). 
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Математическая модель 
Математическая модель близка к моде-

ли в работе [14]. 
В начале расчета необходимо задаться 

действительным коэффициентом избытка 
воздуха a  (с учетом коэффициентов оста-

точных газов g  и наполнения цилиндра V ) 
в момент закрытия впускного клапана (угол 
ПКВ a ) и определить молярный состав ис-
ходной смеси по 6 компонентам (индекс j) - 

2O (1), 2N (2), OH2 (3), Ar (4), 2CO (5), 

4CH (6), то есть найти число молей заряда 

aj  (где j=1..6), с учетом уравнения состоя-
ния и объема смеси в начале процесса сжа-
тия 

aaajaaa RTRTVp    , 
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где    142 2
0  DrVc - объем камеры 

сгорания;  - геометрическая степень сжатия; 
lr0 - отношение радиуса кривошипа к 

длине шатуна; D - диаметр поршня. 
Контроль числа атомов кислорода O , 

водорода H , углерода C , азота N  и аргона 
Ar  будем проводить на каждом шаге расче-

та, причем исходное количество этих атомов 
в топливно-воздушном заряде в единицах 
числа Авогадро равно: 
- для кислорода 

531 22 aaaO    ; 
- для водорода 

63 42 aaH    ; 
- для углерода 

65 aaC    ; 
- для азота 

22 aN   ; 
- для аргона 

4aAr   . 
Математическая модель рабочего цик-

ла HCCI двигателя содержит блок химических 
уравнений и систему уравнений объемного 
горения смеси (при изменении температуры 
T , объема V  и давления p ). 

Блок химических уравнений матери-
ального баланса ДКМ-273/35 включает: 

- уравнения скоростей химических реак-
ций (Таблица 1) 

)exp(0 RTEATkw iij ij
in

ii   , 
- уравнения концентраций компонентов 

смеси (36 частиц с учетом аргона Ar ) [15] 
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(где ddVV 


- производная по углу ПКВ), 
- уравнения скоростей образования час-

тиц (молекул и радикалов) 

i

iijj wW  ,                         (310)-(345) 

где ii Ek ,0 - предэкспонент константы 
скорости и энергия активации i-ой реакции; 

ijijA , - концентрация и стехиометрический 
коэффициент j-ой частицы, вступающей в i-ю 
реакцию (с соответствующим знаком); 

i - коэффициент молекулярного превраще-

ния i-й реакции; 0n - частота ПКВ. Очевидно, 

что в уравнениях (274-309) сумма 
i

ii w , с 

учетом (310-345), равна 
 
j i

iij
j

j
i

ii wWw  ). 

Блок термодинамики и контроля 
включает уравнения: 

- кинематики рабочего объема для одно-
го цилиндра двигателя 
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- состояния смеси (идеального газа) 
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- динамики давления в цилиндре двига-
теля (энергии всей системы) 
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- теплообмена со стенками (цилиндра, 
крышки и поршнем) 
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- контрольного отношения текущего чис-
ла атомов всех компонентов (частиц) к на-
чальному количеству атомов (в процентах) 

   
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Здесь pC - средняя молярная тепло-

емкость при постоянном давлении; ih - теп-

лота (энтальпия) i-ой реакции; 231, - ко-

эффициенты теплоотдачи; 231,TT - темпера-

туры стенок; 32 , FF - площади теплообмена с 

крышкой и поршнем; jn - число атомов в j-ой 
частице. 

Численное интегрирование системы 
уравнений (1)-(350) проводится по собствен-
ной программе, с привлечением специальных 
методов интегрирования систем жестких 
уравнений. При этом начало интенсивных 
химических превращений – объемное само-
воспламенение смеси контролируется с по-
мощью специальной безразмерной функции 
процесса - дифференциального критерия са-
мовоспламенения [16] 
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где значение константы равно 1-10. 
 

Таблица 1 – Сокращенный ДКМ-273/35 окисления 
метана (реакции 1-256) и образования оксида 

азота (реакции 257-273) 
№ Обратимые реакции (N+1 для обратной) 
1 OHHHOH 22   

3 2OHOOH   

5 2HOHOH   

7 OHOOHOH 2  

9 MHMHH  2  

11 MOMOO  2  

13 OHHOH 2  
15 MOHMHO   

17 222 OHHOH   

19 22 HOOH   

21 OHOHHOH  2  

23 OHOHOO  22  

25 OHOHOOH 222   

27 OOHHOH  22  

29 OHHOOHOH 2222   

31 OHOHOHH  222  

33 22OHOHOH   

35 OHOOHO 2222   

37 2222 HOHOHH   

39 22222 OOHHOHO   

41 OHHOOHO  222  

43 HCOOHCO  2  

45 OHCOHOCO  22  

47 2COOCO   

49 OCOOCO  22  

51 OHHCOOHCOH 22   

53 22 HHCOHCOH   

55 OHHCOOCOH 2  

57 222 OCOHHCOHO   
59 HCOCOH   
61 HCOOHHOCOH  2222  

63 COHOOHCO  22  

65 2COHHCOO   

67 COHHHCO 2  

69 OHCOHCOOH 2  

71 COHHCOH  2  

73 COOHHCOO   

75 OHCHCHOH 234   

77 234 HCHCHH   

79 34 CHOHCHO   

81 4232 CHOCHHO   

83 43 CHCHH   

85 42223 CHHOOHCH   

87 423 CHHCOCOHCH   

89 43 CHCOCHHCO   

91 233 OCHOCHO   
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93 OHCHCHOH 223   

95 HCOHCHO  2  

97 COHHOHCH 2222   

99 COHOHOCH  22  

101 222 COHHOCH   

103 COHOHOCH 223   

105 COHHCHO 23   

107 2323 OCHOCH   

109 HOCHOCHOH 233   

111 COHOHOCH 223   

113 COHOHCHHO 2232   

115 423323 CHOCHCHHOCH   

117 CHOHCHOH  22  

119 CHHCHH  22  

121 CHOHCHO  2  

123 COHCHOH  2  
125 COHCHO   

127 OHCHCHOH 33   

129 2332 OOHCHOCHHO   

131 3343 CHOHCHCHOCH   

133 OCHOHOHCHOH 323   

135 OCHHOHCHH 323   

137 OCHOHOHCHO 33   

139 COHHOOOCH 2223   

141 OCHCOHH 32   

143 COHOHOCHOH 223   

145 COHHOCHH 223   

147 COHOHOCHO 23   

149 HCOHCOHCO  222  

151 MHCMHHC  222  

153 HHCHHC  2222  

155 HCOCOOHC  22  

157 COCHHCOH  322  

159 COCHHCO  222  

161 3222 HCHCH   

163 MHCMHCH  42222  

165 COHCOHHCO 32422   

167 32242 HCOHHCOH   

169 42322 HCHHCH   

171 342 CHHCOHCO   

173 222322 HCHOHCO   

175 332 CHHCOHCOH   

177 2223 HCOHCHOH   

179 22232 HCHHCH   

181 COCHHCO  332  

183 2232 HCOHHCO   

185 423324 HCCHHCCH   

187 24233 HHCCHCH   

189 3342 CHCHHHHC   

191 42322 HCHCOHCCOH   

193 CHOCHCHHCO 33   

195 2332 OCHOCHCOCHHO   

197 COCHOHCHOCHOH 323   

199 COCHHCHOCHH 323   

201 COCHOHCHOCHO 33   

203 CHOCHHOCOCHOH 32322 

205 COCHCOCH 33   

207 33 CHHCOCOCHH   

209 OCHCOCOCHO 33   

211 622522 HCOHCHO   

213 6233 HCCHCH   

215 52262 HCOHHCOH   

217 52262 HCHHCH   

219 5262 HCOHHCO   

221 6225222 HCHOHCOH   

223 5242 HCHCH   

225 422252 HCHOOHC   

227 OCHCOHOHC 32252   

229 OCHCHHCOH 3352   

231 42252 HCOHHCOH   

233 3352 CHCHHCH   

235 4252 CHCHHCH   

237 6252 HCHCH   
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239 42252 HCHHCH   

241 COHCHHCO 2352   

243 4252 HCOHHCO   

245 2222 HCHHCH   

247 2222322 HCOHHCHO   

249 232222 OHCHCHO   

251 OCHOCHCHOCH 33323   

253 223223 OHOCHHOOCH   

255 OHOCHHOCH  323  

Образование NO  (реакции 257-273) 

257 ONNON  2  

259 ONOON  2  

261 HNOOHN   
263 NHCNNCH  2  

265 2HCNHHCN   

267 OHCNOHHCN 2  

269 NOCOOCN  2  
№ Прямые реакции 

271 NHCOOHCN   
272 2HNOOHNH   

273 OHNNONH  2  
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