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РАСЧЕТ КИНЕТИКИ ГОРЕНИЯ МЕТАНА С РАССМОТРЕНИЕМ  
ОБРАЗОВАНИЯ ИОНОВ 
 

Розроблена математична модель розрахунку горіння метану на основі детального механізму кине-
тики, що включає в себе основні реакції горіння палива, реакції утоворення азотовмісних сполу-
чень та реакції іоноутворення. Отримані графіки змінення концентрацій основних хімічних сполу-
чень, що приймають участь в процесі горіння,азотовмісних сполучень, а також основних іонів, що 
утворюються в процесі горіння метану. 

 
The mathematical model of calculation of process of burning of methane on the basis of the detailed 
mechanism kinetics, burning of fuel including the basic reaction, reactions of formation nitrogen of 
containing connections and reaction a formation ion is developed. Schedules of change of concentration 
of the basic chemical compounds participating in process of burning, the cores nitrogen of containing 
connections and also the ions formed in the course of burning of methane are received 

 
Введение. Горение используется человечеством на протяжении более 

миллиона лет и является одной из древнейших технологий. В настоящее вре-
мя около 90 % всей энергии, потребляемой нашей цивилизацией (выработка 
электроенергии, получение тепла, транспорт и т. д.), обеспечивается именно 



 47

процессами горения. Это обстоятельство и определяет важность и актуаль-
ность исследования процессов горения. 

Одним из главных методов изучения процессов горения является де-
тальное рассмотрение механизма горения топлива, причем немаловажную 
роль играют процессы ионообразования. 

Нами разработана математическая модель расчета процесса горения ме-
тана, включающая 415 реакций и 72 химических соединения. Механизм 
включает реакции горения топлива [1], реакции образования азотосодержа-
щих соединений [2] и реакции ионообразования [3].  

 

Математическая модель. Химические процессы в пламени моделиру-
ются с помощью набора элементарных реакций.  

Эти реакции – в отличии от глобальных реакций – характеризуют проте-
кания в газовой фазе на молекулярном уровне. Все реакции считаются обра-
тимыми. Интенсивность всех обратных реакций вычисляется из прямых ин-
тенсивностей с помощью термодинамических констант равновесия. 

Согласно основной химической реакции, где Si – символы соединения, 
ve

ir и vp
ir количество молей реагирующих веществ и продуктов для реакции  r 

соответственно: 
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Общая интенсивность получения или поглощения соединения ri  получа-

ется в результате суммирования всех интенсивностей всех реакций включая 
обратные: 

 

( ) ( )∏∑ ⋅−=







∂
∂

=
j

jt
r

e
ir

p
ir

chem

i
i

e
ircTk

t
cr υυυ , 

 
где Ci  означает концентрацию вида.  
 

При расчете применяется измененный закон Аррениуса для термозави-
симых коэффициентов реакции kt : 
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Три  параметра Ar,  nr,  и  энергия  активации Ea,r предусматриваются для  
всех прямых реакций в базе данных программы.  

Константы скоростей для обратных реакций kr
-1 вычисляются из термо-

динамических констант равновесия Kc,r: 
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Эти константы могут быть получены из стандартной молярной свобод-
ной энтальпии реакции и стандартного давления  в одну атмосферу: 
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Энтальпии свободных реакций могут быть вычислены из стандартных 
значений молярных энтальпий реакции и энтропий: 

 

( ) ( ) ( ).000 TSTTHTG rrr ∆−∆=∆  
 

Оказалось удобным не рассматривать при анализе прямые и соответст-
вующие обратные реакции как независимые. Вместо этого, их кинетические 
величины складываются и рассматриваются как одиночная реакция.  

Теплоемкости, энтальпии и энтропии заданы как полиномы четвертого 
порядка по стандартной формулировке NASA [3]. Эти семь параметров a1, a2, 
. . . , a7 заданы для двух температурных интервалов для лучшего соответствия 
точным данным. Из этих коэффициентов, теплоемкости, энтальпии и энтро-
пии для всех соединений можно вычислить следующим способом: 
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где R – газовая константа.  
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Основная сложность при расчете кинетики, заключается в том, что неко-
торые реакции, особенно реакции ионизации, требуют очень маленького ша-
га по времени, иногда доходящего до 1*10-19 - 1*10-21 с. Иначе в процессе 
расчета возникают скачки концентраций и возможно получение отрицатель-
ных значений концентраций. Учитывая большое количество элементов и ре-
акций, суммарное время расчета занимает очень значительное время.  

Поэтому нами разработана методика динамического изменения шага по 
времени. Она заключается в том, что шаг по времени не является постоян-
ным, а рассчитывается в зависимости от текущих требований расчета.  

Это позволяет ускорить процесс расчета на несколько порядков без из-
менения точности конечного результата. 

 
Результаты расчета. На рис. 1 приведен график изменения основных 

составляющих процесса горения метана: CH4, воздух, H2O, H2O2, CO2 и CO. 
 

 
 

Рис. 1. График изменения концентраций основных элементов при горении метана 
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На рис. 2. приведен график изменения концентраций азотсодержащих 
соединений.  

 

 
 

Рис. 2. График изменения концентраций основных азотосодержащих соединений при 
горении метана. 

 
Как видно из графика, в процессе горения образуются различные азот-

содержащие соединения, которые имеют вредное влияние на окружающую 
среду. Однако, кроме стойких соединений NO и NO2, остальные образуются 
только в процессе интенсивной реакции горения, после чего разлагаются. 

На рис. 3 рассматривается изменение концентраций основных ионов и 
электронов, образующихся в процессе горения метана. 

 
Выводы.  
Проведенные исследования позволяют сделать вывод, что ионообразо-

вание является важной составляющей процесса горения, и надежным источ-
ником информации о качестве протекания горения. 
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Рис. 3. График изменения концентраций основных ионов при горении метана. 
 
Использование данного подхода находит применение, когда знание кон-

центраций всех химических соединений (молекул, атомов, радикалов и ио-
нов) играет решающее значение: например при изучении проводимости фа-
кела или рассмотрении влияния наложения магнитных полей. 
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