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Процесс самовоспламенения и начальная фаза сгорания в дизеле, как 

правило, происходят вблизи верхней мертвой точки, т.е. практически при по-
стоянном объеме. Этот факт дает возможность моделировать условия само-
воспламенения топлива в условиях бомбы постоянного объема. Такой подход 
существенно упрощает математическую модель и сокращает время проведе-
ния расчетов при обеспечении достаточной адекватности результатов расче-
тов. 

Математическое моделирование химической кинетики процессов само-
воспламенения и сгорания топлив в условиях бомбы постоянного объема ос-
новано на расчете скоростей реакций, протекающих во время этих процессов. 

Величину скорости химической реакции оценивают по изменению во 
времени концентрации любого из компонентов реакции χ . В общем виде 
уравнение реакции можно записать как: 

∑∑
==

′′⇔′
K

k
kki

K

k
kki

11
χυχυ , 

где kiυ  - стехиометрический коэффициент k-го компонента i-ой реакции; обо-
значения ' и '' – используются для идентификации прямого и обратного на-
правления реакции. 

Скорость изменения концентрации k-го вещества определяется по 
уравнению: 
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где  
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υυ  - скорость i-ой химической реакции; 

Xk – молярная концентрация k-го вещества; 
kfi и kri – константы скоростей прямой и обратной реакции i, соответст-

венно. 
Константа скорости прямой реакции определяются по уравнению Ар-

рениуса: 
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где Ai – предэкспоненциальный множитель; 
T – температура; 
βi – показатель степени температуры для i-ой реакции; 
Ei – энергия активации для i-ой реакции; 
R – газовая постоянная. 
Константа скорости обратной реакции определяются из соотношения: 
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 - константа равновесия i-ой реакции; 

0
iS∆  - изменение энтропии при полном преобразовании исходных ком-

понентов i-ой реакции в конечные;  
0
iH∆  - изменение энтальпии при полном преобразовании исходных 

компонентов i-ой реакции в конечные; 
P – давление. 
Параллельно с расчетом скоростей химических реакций и концентра-

ции реагентов также рассчитываются температура и давление в бомбе на ос-
новании известных термодинамических зависимостей [1]. Величина периода 
задержки воспламенения определялась по началу резкого роста температуры 
в бомбе (по пику производной dT/dt, где t - время). 

Для оценки периода самовоспламенения использовался химический 
механизм сгорания н-гептана (механизм сокращен для ускорения проведения 
расчета Reitz R.D. с соавт.) [2,3]. 

Оценка периода самовоспламенения биодизельного топлива произво-
дилась в помощью совмещенного механизма сгорания н-гептана и метилбу-
таноата (механизм для метилбутаноата разработан Lawrence Livermore 
National Laboratory) [4]. 

На основе предложенной методики были рассчитаны матрицы перио-
дов задержки самовоспламенения для дизельного и биодизельного топлива. 
Варьировались температура, давление и коэффициент избытка воздуха. Ре-
зультаты расчетов можно увидеть: http://dieselexpert.narod.ru/Ignition_data.zip.  

 

http://dieselexpert.narod.ru/Ignition_data.zip
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