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В статье приведены результаты численного моделирования пределов самовоспламенения смесей 
изооктана и н-гептана перед фронтом пламени в поршневом двигателе с искровым зажиганием в 
фазовой плоскости частота вращения – угол зажигания при варьировании степени сжатия для сме-
сей различного стехиометрического состава. 
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Проблема жесткого сгорания, со стуком 

или детонацией, в двигателях внутреннего 
сгорания с искровым зажиганием все еще да-
лека от окончательного решения [1-3]. В на-
стоящее время исследователи решают эту за-
дачу с привлечением детальной кинетики хи-
мических реакций [4-8]. Однако, неэмпириче-
ские детальные кинетические механизмы 
(ДКМ) окисления углеводородов бензиновых 
фракций содержат тысячи элементарных реак-
ций и сотни частиц, что является серьезным 
препятствием для применения подобных ДКМ 
при численном моделировании процессов го-
рения в ДВС. Кроме того, в настоящее время 
эти ДКМ или отсутствуют или практически 
недоступны (полностью не опубликованы). 
Предлагаемая работа посвящена численному 
моделированию самовоспламенения смеси 
изооктана и н-гептана с воздухом на основе 
сокращенного детального кинетического ме-
ханизма (ДКМ). 

Принятый в данной работе на основе 
разработок специалистов Института химиче-
ской физики им.Н.Н. Семенова РАН, ДКМ 
43/31 включает 43 реакции и 31 частицу (табл. 
1) и состоит из: блока самовоспламенения и 
редукции к углеводородам СB1B-С B2B (реакции 1-
28) и блока реакций самовоспламенения СB1 B-СB2 B 
(реакции 29-43) [5-7]. Верификация ДКМ 43/31 
на гомогенном реакторе идеального смешива-
ния показала, что он удовлетворительно вос-
производит двухстадийность воспламенения  
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углеводородов [8], результаты расчетов близки 
к результатам моделирования по ДКМ 284/43 и 
другим [5-7]. Постановка задачи соответствует 
работе [9]. Моделирование проводится приме-
нительно к характеристикам двигателя авто-
мобиля «Renault Logan» типа «K7J710» раз-
мерностью 4Ч 7,95/7 для модельных смесей, 
соответствующих бензину с октановым числом 
(ОЧ), равным 90. 

 
Таблица 1. Сокращенный ДКМ смесей  

изооктана и н-гептана с воздухом 
 

№ 
п/п Механизм 43/31 

1 С B7BН B16B→СB7 BНB15B + Н 
2 С B7BН B15B→СB6 BНB12 B+ СНB3 B 

3 С B6BН B12B+ОB2 B→С B2BН B3 B+ С B2 BНB5 B+ СНB4 B+ 
СОB2 B 

4 С B7BН B16B+ОН→СB7 BНB15B+ Н B2BО 
5 С B7BН B15B+ОB2 B→С B7BН B15BОB2 B 

6 С B7BН B15BОB2 B→СB7BН B15 B+ О B2B 

7 С B7BН B15BОB2 B + СB7BН B16B→СB7 BНB15BОB2 BН+ 
С B7BН B15B 

8 С B7BН B16B+ ОB2 B→С B7BН B15B + НОB2 B 

9 С B7BН B16B + СНB3BОB2 B→СНB3BО B2BН + СB7 BНB15B 

10 С B7BН B15BОB2 BН→С B7BН B15BО + ОН 
11 С B7BН B15BО→СB6BНB11B+СН B3B+ ОН 
12 С B6BН B11B+2ОB2 B→СB2 BНB3 B+ 2СНB4 B+ 2СОB2B 

13 С B7BН B15BОB2 B+ СB7 BНB15B→2С B7BН B15BО 
14 С B7BН B15BОB2 B+НОB2 B→СB7 BНB15BО B2BН + ОB2 B 

15 С B7BН B15B+НОB2B→СB7 BНB15BО + ОН 
16 С B8BН B18B→СB8 BНB17B+ Н 
17 С B8BН B17B→СB6 BНB12B+ С B2BН B5B 

18 С B8BН B18B + ОН→СB8 BНB17B+ Н B2BО 
19 С B8BН B17B +ОB2 B→С B8BН B17BОB2 B 

20 С B8BН B17BОB2 B→СB8BН B17B + ОB2 B 
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21 С B8BН B17BОB2 B+ СB8 BНB18B→С B8BН B17BОB2 BН + 
С B8BН B17B 

22 С B8BН B18B+ОB2 B→С B8BН B17B+НОB2B 

23 С B8BН B18B+СНB3 BОB2 B→СНB3BО B2BН + СB8 BНB17B 

24 С B8BН B17BОB2 BН →СB8 BНB17BО B B+B BОН 
25 С B8BН B17BО → СB6BН B11B+СНB3 B+ СНB3 BО 
26 С B8BН B17BОB2 B+С B8BНB17B→2С B8BН B17BО 
27 С B8BН B17BОB2 B+ НОB2 B→СB8 BНB17BО B2BН + ОB2 B 

28 С B8BН B17B+НОB2B→СB8 BНB17BО+ ОН 
29 Н + ОB2B→НОB2B 

30 ОН +НB2 BОB2 B→НОB2 B+ НB2 BО 
31 НB2 BОB2 B→2ОН 
32 2НОB2B→НB2 BОB2B+Н B2BО 
33 СНB2 BО+ОН→НСО+НB2BО 
34 НСО + ОB2B→НB2 BО +СО 
35 СНB3 B+ОB2 B→СНB3 BОB2 B 

36 СНB3 BОB2 B→СНB3B+О B2B 

37 СНB3 BОB2 B→СНB2BО + ОН 
38 СНB3 BОB B→СНB2 BО + Н 
39 С B2BН B4B+ ОН→С B2BН B3B+Н B2BО 
40 С B2BН B3B+ О B2B→С B2BН B2B + НОB2B 

41 С B2BН B3B+СН B2BО→НСО + СB2 BНB4 B 

42 С B2BН B5B+О B2B→С B2BН B4B + НОB2 B 

43 С B2BН B5B+ОН→СНB3 B+ СНB3BО 
 

Математическая модель процесса 
фронтального горения смеси в ДВС с искро-
вым зажиганием и самовоспламенения (тепло-
вого взрыва) перед фронтом пламени включает 
уравнения (в функции угла ПКВ φ): 
- динамики объема для одного цилиндра дви-
гателя 
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где ϕddVV =
• - производная объема по углу 

ПКВ; VBcB - объем камеры сгорания; ε – геомет-
рическая степень сжатия; λ=r/l – отношение 
радиуса кривошипа к длине шатуна; 
- объема свежей смеси (термическое уравнение 
состояния идеального газа) 
 

( )( ) pRTxMmV uuau −= 1 ,  (2) 
 

где mBa B – полная масса смеси в цилиндре двига-
теля; MBu B – средняя молекулярная масса свежей 
смеси; R – универсальная газовая постоянная; 
T BuB – температура зоны свежей смеси; p – дав-
ление в цилиндре двигателя; x – массовая доля 
сгоревшей смеси в цилиндре двигателя; 
- объема продуктов сгорания 
 

ub VVV −= ,   (3) 
 

- динамики скорости горения топливной смеси 
(массовой доли) 
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где FBf B – площадь поверхности фронта пламени, 
определяемая как поверхность сферических 
сечений рабочего объема через приведенную 
координату фронта пламени rBfB  и текущую ко-
ординату поршня z; n – частота вращения ко-
ленвала; 
- нормальной скорости пламени 
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u

m
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где SBu0B – нормальная скорость пламени при 
нормальных условиях; pB0B, T B0B – давление и тем-
пература при нормальных условиях; 
- скорости турбулентных пульсаций на фронте 
пламени 
 

rn,rnkuku порпорпорt 244 ≅==
, (6) 

 

где kBпорB и порu  - эмпирический коэффициент 
и средняя скорость поршня; 
- динамики давления в цилиндре двигателя 
(энергии всей системы) 
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где 
•

uQ и 
•

bQ - теплообмен со стенками цилинд-
ра, поршня и крышки зон свежей смеси и про-
дуктов сгорания соответственно; CBpuB, CBpbB, и HBuB, 
HBb B - средние молярные теплоемкости и энталь-
пии свежей смеси и продуктов сгорания; 
- скоростей химических реакций в зоне свежей 
смеси 
 

( ) )exp(0 RTEATkppkW iij ij
n

ipi
i −⋅= ∏ , 

(8)-(50) 
 

где kBp B – коэффициент влияния давления на 
скорость химической реакции; kBi B и EBiB – пре-
дэкспонент константы скорости и энергия ак-
тивации i-ой реакции (таблица 1); ABij B – концен-
трации j-ой компоненты частиц, вступающих в 
i-ю реакцию); 
- динамики температуры свежей смеси 
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где hBi B – теплота (энтальпия) i-ой реакции; 
- средней температуры продуктов сгорания 
(для идеального газа) 
 

( )RxmMpVT abbb = ,    (52) 
 

где MBb B – средняя молекулярная масса продук-
тов сгорания; 
- динамики концентраций компонентов свежей 
смеси (частиц) 
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и начальные условия в моменты закрытия впуск-
ного клапана (индекс a) и зажигания (индекс 1): 
 

φ=φBa B,…p=pBaB,…TBu B=TBa B,…ABj B=ABajB (84) 
 

φ=φB1 B,…p=pB1B,…TBu B=TB1 B,…ABj B=ABajB (85) 
 

Численное интегрирование системы 
уравнений (1)-(85) проводилось по собствен-
ной программе с привлечением специальных 
методов интегрирования систем жестких урав-
нений. На рис. 1 представлены зависимости 
критического угла опережения зажигания, 
обеспечивающего сгорание без стука и дето-
нации, от частоты вращения коленчатого вала 
при различных значениях степени сжатия и 
коэффициентах избытка воздуха. Характер за-
висимостей соответствует результатам, ранее 
полученным в [9] с использованием макроки-
нетического уравнения для химической реак-
ции самовоспламенения смеси перед фронтом 
пламени. Видно, что существует вполне опре-
деленная область углов зажигания, для кото-
рых в некоторый момент времени фронталь-
ный режим горения смеси переходит в объем-
ный (со стуком или детонацией) из-за само-
воспламенения смеси перед фронтом пламени. 

На рис. 2 приведена динамика самовос-
пламенения (теплового взрыва) стехиометри-
ческой смеси (α=1,0) перед фронтом пламени 
при степени сжатия ε=11 и частоте вращения 
вала n=2500 минP

-1
P для значения угла зажигания 

φB1 B=30 Град ПКВ. Можно отметить следующие 
особенности динамики процесса самовоспла-
менения. Температура смеси перед фронтом 
пламени TBu B после момента зажигания плавно 
растет в результате процессов сжатия поршнем 
и продуктами фронтального горения смеси. 
Далее она проходит 2 точки перегиба во время 

холоднопламенной стадии, а при переходе ко 
второй стадии самовоспламенения, проходит 
третью точку перегиба. Затем в процессе объ-
емного взрывного горения оставшейся смеси 
температура резко возрастает. При наступле-
нии холоднопламенной стадии самовоспламе-
нения резко возрастает и затем падает концен-
трация изооктанового перекисного радикала 
CB8BH B17BOB2 B, при этом максимальное значение 
концентрации достигает 4600 ppm (рис. 2, ли-
ния 2). 
 

 
α=0,8 

 
α=1,0 

 
α=1,2 

Рис. 1. Графики зависимостей критического 
угла зажигания φB1 B от частоты вращения вала n 
при различных значениях степени сжатия ε для 
смесей разного стехиометрического состава. 
Вне полуострова самовоспламенение отсутст-
вует, внутри полуострова – область стука или 

детонации 
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Рис. 2. Динамика самовоспламенения смеси 
перед фронтом пламени:  

1 – динамика температуры смеси перед фронтом пла-
мени TBuB; 2 – концентрация изооктанового перекисного 
радикала CB8BH B17 BO B2B в единицах ppm; 3 – динамика диф-

ференциального критерия самовоспламенения 
dlnTBuB/dlnp 

 
Динамика дифференциального критерия 

самовоспламенения [2] 
 

dTBu B/dp=T BuB/p или dlnTBu B/dlnp=const (86) 
 

(безразмерной функции процесса) следующая. 
В начале фронтального горения смеси его зна-
чение близко к нулю, во время холоднопла-
менного процесса перед фронтом пламени его 
величина достигает нескольких единиц (по-
рядка 1-3) и падает практически до нуля. При-
чем локальный максимум функции совпадает с 
максимумом концентрации изооктанового пе-
рекисного радикала CB8BHB17BO B2B (рис. 2, линия 3). 
Затем при переходе к второй стадии теплового 
взрыва величина критерия самовоспламенения 
снова резко возрастает и достигает максималь-
ного значения порядка 120. Поэтому при мо-
делировании углеводородных смесей с деталь-
ной химической кинетикой в ДВС с искровым 
зажиганием в качестве условия самовоспламе-
нения смеси можно принять достижение кри-
терием самовоспламенения dlnTBu B/dlnp числен-
ного значения порядка 20-30. Отметим, что 
ранее при теоретическом решении задач само-
воспламенения смеси при адиабатическом 
сжатии, в том числе в ДВС с искровым зажи-
ганием [2, 9], с уравнением глобальной хими-
ческой кинетики (макрокинетики), численное 
значение критерия принималось равным еди-
нице dlnTBu B/dlnp=1. 

Выводы: численное моделирование са-
мовоспламенения смеси перед фронтом пла-
мени в ДВС с искровым зажиганием с на осно-
ве ДКМ 43/31 показывает: 
- предложенный ДКМ 43/31 для смесей изоок-
тана и н-гептана с воздухом удовлетворительно 

описывает процесс самовоспламенения смеси 
перед фронтом пламени в ДВС с искровым за-
жиганием и может быть использован для про-
гнозирования пределов стука или детонации в 
двигателях; 
- подтверждено существование полуострова 
самовоспламенения смеси перед фронтом пла-
мени в фазовой плоскости частота вращения 
вала – угол зажигания, ранее полученного с 
использованием уравнения макрокинетики [9]; 
- с использованием ДКМ подтверждено влия-
ние термодинамических, конструктивно-гео-
метрических, динамических и других парамет-
ров процесса на самовоспламенение смеси пе-
ред фронтом пламени в ДВС с искровым зажи-
ганием, ранее полученное при использовании 
уравнения макрокинетики; 
- при самовоспламенении углеводородных 
смесей в ДВС с искровым зажиганием дина-
мика температуры перед фронтом пламени 
имеет три точки перегиба по причине двуста-
дийности процесса; 
- при самовоспламенении смесей изооктана и 
н-гептана в ДВС с искровым зажиганием кон-
центрация изооктанового перекисного радика-
ла CB8 BHB17BO B2B последовательно проходит четко 
выраженные максимум и минимум на первой 
(холоднопламенной) стадии процесса, а на 
второй стадии (перехода к объемному взрыву 
или детонации) стремится к нулю, что может 
быть использовано при численном моделиро-
вании процесса; 
- предложенный в [2] дифференциальный кри-
терий dlnTBu B/dlnp при самовоспламенении сме-
сей изооктана и н-гептана с воздухом в ДВС с 
искровым зажиганием имеет 2 максимума, 
причем первый является слабовыраженным с 
численным значением 1-3 при прохождении 
холоднопламенной стадии (с дальнейшим 
снижением практически на порядок), а второй 
на стадии перехода к взрыву является пикооб-
разным (подобным дельта-функции) с макси-
мальным значением порядка 100-120 с даль-
нейшим стремлением к нулю (при численных 
расчетах за критерий самовоспламенения 
можно положить достижение его значения по-
рядка 20-30). 
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SPONTANEOUS IGNITION MODELING BEFORE FLAME FRONT IN 

THE ENGINE WITH SPARK IGNITION ON THE BASIS OF DETAILED 

ELEMENTARY REACTIONS KINETICS 
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In article results of numerical modeling of spontaneous ignition limits of isooctane and n-heptane mix-
tures before flame front in the piston engine with spark ignition in a phase plane of rotation speed – the 
spark-ignition angle at variation of compression degree for mixtures of various stechiometric structure are 
resulted. 
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