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 چکیده

اهمیت این موضوع از آن جا است که کاهش  سازي فرایندهاي احتراقی است. یکی از موضوعات مورد علاقه و ضروري در شبیه ي بزرگها کاهش مکانیزم

اکسیداسیون  اي مرحله 1359 کاهش مکانیزم ،در این پژوهش هدف اصلیگردد.  هاي احتراقی می سازي هاي بزرگ منجر به کاهش زمان و هزینه در شبیه مکانیزم

 ها . به طور عمده با اضافه شدن گونهشود یمهم آغاز م هاي از گونه زمیمکان کیساخت  ندیفرا ،. در این روشاستسازي  سازي خطاي شبیه کمینهمتان به روش 

 یزمیشده و مکان سازي هیشب ها زمیمکان نیاز ا کی . مدل احتراق با هرشود یم دیتول داریپا زمیمکان نیچند شوند، یمشخص م جاکوبیکردن  زهنرمالی اساس بر که

 ي رسم شده ي. نمودارهااستزمان اشتعال  تأخیر ،یکاهش هاي زمیدقت مکان یارامتر مهم در بررسپ .شود یکند، انتخاب م دیرا تول ي کمتر از حد آستانهکه خطا

ی با خوب با دقتشده  شنهادیپ یکاهشهاي  مزیکه مکان دهند ینشان م نیاحتراق کمک ساز هشبی افزار زمان اشتعال در مدل راکتور همگن با استفاده از نرم تأخیر

هاي  مکانیزمنتایج درصد و براي  12اي در حدود  مرحله 10ي  مکانیزم کاهش یافتهنتایج براي  کاملنسبت به مکانیزم  حداکثر خطا مطابقت دارد. کاملمکانیزم 

ایشگاهی سایر در پژوهش حاضر مطابقت خوبی با نتایج عددي و آزمتأخیر زمان اشتعال نتایج  باشد. درصد می 4اي در حدود  مرحله 195و  100ي  کاهش یافته

  محققین نیز دارد.

 مکانیزم واکنش.هاي مهم،  گونهکاهش مکانیزم، ي، زمان تأخیر اشتعال، ساز یهشب يخطا يساز کمینه :کلیدي هاي واژه

   

  

Reduction of Methane Reaction Mechanism Using Simulation Error Minimization 
Method 

   
Department of Mechanical Engineering, Faculty of Engineering,Bozorgmehr University of 
Qaenat, Qaen, Iran A. Asadi 

Department of Mechanical Engineering, Faculty of Engineering, University of Birjand, 
Birjand, Iran J. Khadem 

  

Abstract 
Reduction of large mechanisms is one of the most interesting and necessary subjects in the simulation of combustion processes. The 
importance of this matter comes from the fact that the reduction of large mechanisms leads to the reduction of time and cost in 
combustion simulations. The main goal of this research is to reduce the 1359 step mechanism of methane oxidation by Simulation 
Error Minimization Method. In this method, the process of making a mechanism starts from important species. Several stable 
mechanisms are produced, mainly by adding species characterized by Jacobian normalization. The combustion model is simulated 
with each of these mechanisms and the mechanism that produces the error below the threshold is selected. An important parameter in 
checking the accuracy of reduction mechanisms is the ignition delay time. The graphs of the ignition delay time in the homogeneous 
reactor model using the CHEMKIN combustion Simulator software show that the proposed reduction mechanisms match the global 
mechanism with good accuracy. The maximum error compared to the global mechanism for the results of the 10-step reaction 
mechanism is around 12% and for the results of the 100 and 195-step reaction mechanisms is around 4%. The ignition delay time 
results in the present study are in good agreement with the numerical and experimental results of other researchers. 

Keywords: Simulation Error Minimization, Ignition Delay Time, Mechanism Reduction, Important Species, Reaction 
Mechanism. 

   

  مقدمه - 1

هاي زیست  با توجه به افزایش تقاضاي جهانی انرژي و نگرانی

محیطی، جستجو براي منابع انرژي پاك و پایدار به یک چالش بزرگ 

است، به  گاز طبیعی که جزء اصلی آن متان . ]2و  1[تبدیل شده است 

فراوان به عنوان جایگزین دلیل انتشار کربن و گوگرد کم و ذخایر 

یکی از  هاي معمولی شناخته شده است. اي براي سوخت امیدوار کننده

هاي زیست محیطی پارامترهاي موثر در  عوامل مهم در انتشار آلاینده

  .]4و  3[احتراق متان است 

براي به دست آوردن اطلاعات کاملی از احتراق متان و میزان 

دانش جامعی نسبت به فرایند شیمیایی که  ها نیاز است تا انتشار آلاینده

درك فرایند شیمیایی  دهد، حاصل شود. حین احتراق متان رخ می

احتراق متان نیازمند آن است که فرایند به کمک یک مکانیزم شیمیایی 

هاي متعددي در این خصوص در دسترس  دقیق توصیف شود. مکانیزم

دارند و هر یک در  ها به دما و فشار وابستگی هستند. این مکانیزم

هاي احتراقی  سازي از دما و فشار پاسخگوي شبیه مشخصیي  محدوده

  هستند.

هاي واکنش ممکن است شامل صدها یا هزاران واکنش از  مکانیزم

هاي واکنش تا این  هاي مختلف باشد. یکی از دلایل این که مکانیزم گونه

خواهند  می ها این مکانیزمآورندگان حد بزرگ هستند این است که پدید

ها با دقت بالایی انجام شود.  سازي احتراق به کمک این مکانیزمکه مدل
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هاي کم اهمیت  ها و واکنش هر چند که مکانیزم واکنش شامل گونه

  باشد.

هاي واکنش بزرگ  ي مهم آن است که استفاده از مکانیزم اما نکته

هاي  نهاي حل عددي جریا سازي فرایندهاي احتراقی و روش در شبیه

ي زیادي است. بنابراین  واکنشی و احتراقی مستلزم صرف زمان و هزینه

ها و  هاي واکنش کاهش یافته و از لحاظ واکنش نیاز است تا مکانیزم

 ،تر شوند. به طوري که در عین حال این که مکانیزم ها کوچک گونه

   هاي احتراقی برخوردار باشد. سازي کاهش یافته، از دقت بالایی در شبیه

ي روشی  به طور منظم و سیستمی به ارائه ]5[اولین بار تورانی 

هاي واکنش پرداخت و در ادامه نیز محققان  براي کاهش مکانیزم

ي مهم و  نکته .]8- 6[دیگري چندین روش براي این موضوع ارائه کردند 

هاي  هاي کاهش مکانیزم این است که گونه ي روش ابتدایی در همه

. با استفاده از این حاضر در واکنش از اهمیت یکسانی برخوردار نیستند

هایشان حذف  ي واکنش هاي اضافی یا کم اهمیت با همه ها، گونه روش

   کم باشد. کاملشوند به طوري که انحراف نتایج از مکانیزم  می

هاي  یکی از پارامترهاي مهم و کلیدي در بررسی دقت مکانیزم

اشتعال است. بنابراین پس از انجام فرایند  تأخیرکاهش یافته، زمان 

اشتعال و کسر مولی  تأخیرسازي نمودارهاي زمان  کاهش مکانیزم، شبیه

شود تا مشخص گردد که تا چه حد مکانیزم  هاي مختلف انجام می گونه

 .]9[ منطبق است کاممکانیزم کاهش یافته بر 

یک مکانیزم واکنش براي احتراق متان  ]10[کاستلانی و همکاران 

. در این پژوهش که به روش الگوریتم ژنتیک انجام شده کردندارائه 

ي آشفته  است، پس از استخراج مکانیزم، بررسی آن بر روي یک شعله

ي  ضخیم شدهي  آمیخته با چرخش انجام گردید. مدل شعله کاملاً پیش

سازي  ي شبیه مصنوعی براي امکان گسسته سازي شعله در یک شبکه

نتایج عددي تطابق خوبی را با  گردابی در نظر گرفته شد.

 . ندهاي تجربی نشان داد گیري اندازه

کننده در یک  ي کروي مخلوط متان/هوا/رقیق   تکامل شعله

مختلف و کسر هاي هم ارزي  اي با تنظیم نسبت ي استوانه محفظه

. در بررسی گردید ]11[توسط ژونگ و همکاران  حجمی رقیق کننده

بررسی پارامترهاي شیمیایی  باي فشار احتراق  رابطه این پژوهش

 اي لایهسرعت سوختن  نتایج حاصل از تجزیه و تحلیل حساسیت .گردید

هاي  سازي مکانیزم سادهبراي افزایش دقت، دهد که  نشان می

علاوه بر این،  فقیر باید متفاوت باشد. CH4 و CH4 ازهاي غنی  مخلوط

انتشار حرارتی و ضخامت شعله به ترتیب به مسیرهاي شیمیایی مرتبط 

 بنابراین، اثرات شیمیایی. حساس هستند H و OH هاي با رادیکال

CO2/H2O هاي با تأثیر بر تولید رادیکال H وOHهاي  ، تأثیرات ناپایداري

اثر  . همچنینکند هاي متان تضعیف می روي شعلهانتشار حرارتی را بر 

تواند به دلیل بهبود حساسیت شعله، تقعر شعله را  می H2O شیمیایی

 کاهش دهد.

سازي  م براي شبیهزیک مکانی ي به توسعه ]12[کاما و همکاران 

و  اي لایه، سرعت شعله اشتعالتاخیر زمان احتراق متان با تمرکز بر 

کاهش زمان  به منظوردو بعدي  ي سازي شده هاي شبیه شعله

افته ی م واکنش کاهشزمکانی 10ها  در پژوهش آن پرداختند.محاسباتی 

 ها از آن براي احتراق متان مورد ارزیابی قرار گرفت که تنها یکی

 این مکانیزمبا این حال،  .استانداردهاي دقت مورد نیاز را برآورده کرد

بعدي در مقیاس  دو ي آمیخته پیش ي سازي یک شعله هنگام شبیه

اعتبار این بررسی  عمل کرد.فشرده بسیار میکرو، از نظر محاسباتی 

 و نتایج نسبتاً م از طریق مقایسه با یک مدل معیار تأیید شدزمکانی

 ي سازي شعله بعدي و مدل یک ي بخشی را در سرعت شعله رضایت

  داد.دو بعدي نشان  ي آمیختهپیش 

یک تکنیک تجزیه و تحلیل حساسیت موضعی براي تولید 

  ]13[هاي واکنش جدید براي احتراق متان توسط لیو و همکاران  مدل

براي این منظور حساسیت متغیرهاي ترموشیمیایی با  استفاده شد.

هاي  علاوه بر آن حساسیت ها محاسبه گردید. توجه به سرعت واکنش

متان در فشارهاي اتمسفر و بالاتر  سازي شده براي احتراق خودکار مدل

هاي هم ارزي مورد  هاي مختلف دماهاي اولیه و نسبت با مجموعه

هاي پیشنهادي،  که مدل دادنتایج این پژوهش نشان  بررسی قرار گرفت.

  کند. فرایند احتراق را با دقت قابل قبولی پیش بینی می

سی چهار مکانیزم واکنش براي احتراق متان که به منظور برر

شود، توسط  هاي انتشار آلاینده یک دیگ بخار گازي استفاده می ویژگی

و زمان  اي لایه نسرعت سوخت پیشنهاد گردید. ]14[ژائو و همکاران 

 گردیدمقایسه  کاهش یافتهم زو چهار مکانی کاملم زمکانی اشتعالتاخیر 

ه م بهینه با استفادزسان دیگو به عنوان مکانی ي کاهش یافتهم زو مکانی

. نتایج شداز تجزیه و تحلیل خطاي نسبی و انحراف استاندارد شناسایی 

پیشنهادي براي بهبود کارایی محاسبات  م احتراقزمکانی نشان داد که

  .عددي مفید است

ي آزمایشگاهی سنتیک  به مطالعه ]15[هاکیموو و همکاران 

ها  شیمیایی دي بوتیل اتر در موتورهاي احتراق تراکمی پرداختند. آن

ي موتور تراکمی سریع در دماي  اشتعال را در سه حوزه تأخیرزمان 

کلوین و  1300تا  900ي شوك در دماي  کلوین، لوله 650تا  550

نتایج ردند. مطالعه ککلوین  1400تا  1100ي شوك در دماي  لوله

بینی نتایج احتراق، سنتیک دي بوتیل اتر  نشان داد که براي بهبود پیش

  نیاز به بازبینی دارد.

 يبرا افتهیکاهش  زمیشش مکاني  به ارائه ]16[و همکاران  ونگ

اشتعال و سرعت  تأخیرزمان نتایج نمودارهاي ها  . آنپرداختندمتان 

با  يارزار و نسبت هماز فش یعیرا در محدوده وس اي لایهسوختن 

به  پژوهش نیاز اها  آنکردند. هدف  سهیمقاموجود  یتجرب يها داده

 يبرا با عملکرد مناسب یزمیانتخاب مکان براي یاطلاعات دست آوردن

ها تلاش داشتند تا در وقت و  همچنین آنبود.  قیدق یجینتا حصول

 کهگویاي آن است ها  آن جینتاجویی گردد. بررسی  صرفههزینه 

 ینیب شیپ يبرا يکمتر ي محدودهدر  افتهیش کاه يها زمیمکان

سرعت  ي ، اما در محاسبهقابل اجرا هستنداشتعال  تأخیر يها زمان

  .کنند یارائه مدقت بالاتري را  NOx ي آلاینده و انتشار اي لایهسوختن 

 يبرا ینیگزیبه عنوان جا يبعد کی در حالت یمدل آشفتگ یابیارز

. مدل ]17[ آشفته انجام شد ي شعله میمستق يعدد يساز هیشب

 در وضعیت متان/هوا ي انتشار آزاد شعله به منظور يبعد کی یآشفتگ

 میمستق يعدد يساز هیبا شبآن  جیمخلوط شده انجام و نتا شیپ

و  يبعد کی یمدل آشفتگیعنی  يساز هیدو شب در این. گردید سهیمقا

 يا گونه 21 واکنش ییایمیش زمیاز مکان میمستق يعدد يساز هیشب

اکثر  يبرانشان داد که  جی. نتاگردیداحتراق متان استفاده  يبرا

 نتایجبا  یمطابقت خوب يبعد کی یمدل آشفتگ ،شعله يها یژگیو

نشان داد  پژوهش نیا جینتا نیهمچندارد.  میمستق يعدد يساز هیشب

واکنش  يها زمیدر کاهش مکان قادر است يبعد کی یکه مدل آشفتگ
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  مورد استفاده قرار بگیرد. ییایمیش

 زمیمکان کی ]18[، سو و همکاران ]17[ یقبل پژوهش ي ادامه در

ي متان  آشفته ي شعله سازي شبیه يبرا يا گونه 12واکنش  شیمیایی

کاهش ها براي  روش آندادند.  شنهادیپ یی است،سرعت بالا که داراي

 آنالیز يها تمیالگورهمچنین و  میمستق ي گراف رابطه ي نظریه ،زمیمکان

اشتعال،  تأخیرزمان  شاملاحتراق  يها یژگیو ی. بررسبود تیحساس

در راکتور  یخاموش/زمان اشتعالهمچنین و  اي لایه ي سرعت شعله

 ي افتهیکاهش  مکانیزم. اگر چه ها بود از نتایج آن ختهیکاملاً آم

ا و فشار دم ي گستره، اما در بود یدقت خوب دارايها  آن ي شده پیشنهاد

  کاربرد دارد. مشخصی

ي  و ارائه ژنیموشک متان/اکس شرانیپ هاي بیترک لیو تحل هیتجز

 ]19[و همکاران  يبراتوریلتوسط  افتهیواکنش کاهش  زمیمکانیک 

 يبرا متعددي قیدق ییایمیش هايزمیمکانچه . اگر انجام شد

 تا نیستند قادرها  آن اکثروجود دارد، اما  /هوامتان ونیداسیاکس

از  يا نمونه به عنوان، واکنش احتراق با فشار بالا يرهایمسسازي  شبیه

 يها يساز  هیکه شب زمانیعلاوه به . را انجام دهند، عیموتور موشک ما

 شوند، یبزرگ انجام م اندازهدر  الاتیس کینامید یمحاسبات

این  جی. نتاکنند صرف می يادیزمان ز ،قیواکنش دق هاي مکانیزم

از دما  خاصی ي گسترهدر  شده شنهادیپ زمیداد که مکان شانن پژوهش

  .برخوردار است یدقت خوباز و فشار 

 نیز به عنوان پایه و اساسی براي اختلال نامنظم یمحاسبات ي نظریه

ها قرار گرفته زمیمکانکاهش  يبرا يساز نهیبه هايتمیالگور ي ارائه

 سازي به منظور شبیه يا گونه 16 زمیمکان کیروش  نی. به کمک ااست

از  يا فشار بالا، که نمونهي  محدودهدر  ژنیاحتراق مخلوط متان/اکس

 16 زمیمکان یی. تواناگردیداست، ارائه  عیما وشکموتور م کاري طیشرا

مکانیزم  نتایج با سهیاشتعال در مقا تأخیرزمان  بینی پیشدر  يا گونه

  .]20[ قابل قبول است جی، اما نتانیست یکاف کامل

 بیترکاز  ،اكیآمون اي لایهبهبود سرعت سوختن  يبرادر پژوهشی 

. در ]21[ یاد شده استکارآمد  ياستراتژ کیبه عنوان  با متان اكیآمون

 داراي اكیاحتراق متان/آمون يبرا کاهش یافته زمیمکان این پژوهش یک

 به همراه NOو  CO. انتشار گردید شنهادیواکنش پ 131گونه و  31

 ییفوتوولتا ستمیس يانرژ يور بهرههمچنین و  یخروج یکیرتوان الکت

 زیمواد ر رییکه تغ حاکی از آن است جی. نتاشد یبررس یحرارتکرویم

و  NO ي آلاینده انتشار ،یخروج یکیبر توان الکتر یکم تاثیراحتراق 

  دارد. يانرژ ییکارا

 یعیاشتعال گاز طب تأخیرزمان به بررسی  ]22[و همکاران  روی یپ

ها  آن. پرداختندرانش موشک  ي محفظه طیشرابا  برابر ییدر فشار و دما

 یعیدر گاز طب یعیطب صورتکه به  ییها ینشان دادن ناخالص يبرا

و  C2H6 ،C3H8 ،C4H10بالاتر  ي مرتبه يها دروکربنیه، شود یم افتی

iC4H10  ي لوله کیدر  ها ي آنها شی. آزمانددر مخلوط در نظر گرفترا 

انجام شد. هدف متان  یاکس هاي با مخلوط سهیفشار بالا و مقابا شوك 

 احتراق بود. يها یژگیو روي بر یناخالص تأثیرنشان دادن ها  آزمایش

بالا  يفشارهاي  محدوده در یعیدرك بهتر احتراق گاز طببه ها  آن جینتا

  .بخشد یرا بهبود م ییایمیش مکانیزم يها و مدل کند یم کمک

هاي گذشته به ضرورت کاهش  ي پژوهش بنابراین با مطالعه

هاي کاهش یافته  . از طرفی مکانیزمشودبرده میهاي بزرگ پی  مکانیزم

ي وسیعی از دما و فشار با دقت بالایی قادر به  در محدوده ستیبای

سازي فرایندهاي احتراقی باشند. از این رو در این پژوهش به  شبیه

گونه  230واکنش و  1359اکسیداسیون متان که داراي کاهش مکانیزم 

هاي کاهش یافته با نتایج  و نتایج مکانیزم عنصر است، پرداخته شد 6از 

  مقایسه گردید. کاملمکانیزم 

  

  يساز هیشب يخطا سازي کمینهروش  - 2

دارد، در تأکید هاي کوچک خطاي نسبی بر انحراف نسبی غلظت

هاي بزرگ حساس است. براي لظتکه خطاي مطلق به تغییرات غ حالی

توان از یک تابع خطاي ترکیبی استفاده کاربردي کردن این موضوع می

خطاها در چندین  ،چه که مورد نیاز مسئله است کرد. با توجه به آن

توانند به صورت لگاریتمی یا خطی در شوند و میزمان محاسبه می

 iي مهم موضعی گونهي مساوي توزیع شوند. خطاي هاي با فاصلهزمان

شود و توسط تابع خطاي زیر نشان داده می ������توسط  tjدر زمان 

  :]23[ شودمشخص می
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هستند و  tjدر زمان  iي هاي گونه، غلظت�������

���,��شوند. و کاهشی محاسبه می کاملهاي به ترتیب توسط مکانیزم
���� 

هاي مطابق با مکانیزم کامل در زمان iي که بیشترین مقدار غلظت گونه

 شود:منتخب است، به شکل زیر تعریف می
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دهد که خطاي نسبی این تابع خطاي ترکیبی این اطمینان را می

شود. اما اهمیت آن براي هاي نزدیک به حداکثر، بررسی میدر غلظت

باشد و به میتر  پایینهایی که بسیار کمتر از حداکثر هستند، غلظت

خطاي کلی  ي  بیشینهکند. عنوان خطاي مطلق محاسبه شده عمل می

)، به ���,��هاي مهم () بر اساس بیشترین میزان خطاهاي گونه����(

  شود:معادلات زیر تعریف می فرم
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هاي مهم ) با استفاده از مجذور مربع خطاهاي گونه����خطا (

  آید:) بدست می���,��(

)5(  ��,��� = ���
�� � ������

�

�

�

�/�

 

)6(  ���� = �����
�� � ��,���

�

�

�

�/�

 

هاي مهم است. خطاي ، تعداد گونهnimp، تعداد نقاط زمانی و ntکه 

به حداکثر و میانگین انحرافات نسبی بین  ����و  ����گیري اندازه

  نتایج بدست آمده از مکانیزم کاهشی و مکانیزم کامل اشاره دارند.

آغاز سازي، با به کارگیري مکانیزم کامل  انجام شبیه ي اولین مرحله

ي نرمالیزه شده جاکوبیهاي ماتریسهاي غلظت و . مجموعهشود می

شوند و فرایند کاهش ي منتخب ذخیره میمتعلق به چندین نقطه

ها یا نقاط مکانی صورت خواهد گرفت. در ي این زمانمکانیزم در همه

  هاي مهم هستند.هاي منتخب گونهابتدا گونه
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توانند به ي مکمل با پیوندهاي قوي مشابه، میچندین مجموعه

لذا منطقی است که سعی شود  .هاي منتخب پیوند داده شوندنهگروه گو

سازي پیدا  ها روشی بهینه جهت کاهش خطاي شبیهتا براي اکثر آن

به این شود و  انجام می mکنیم. فرایند ساخت مکانیزم تا سطح عمق 

ي ي گونه، از طریق افزودن هر مجموعهمجموعه mمعناست که تولید 

هاي ، به گروه جاري گونهmي اولین رتبه تا رتبهمکمل، یک به یک، از 

یابد. این فرایند با استفاده از اطلاعات در هر زمان منتخب گسترش می

ي هاي گسترش یافتهشود. بنابراین تعداد مجموعهتکرار می tKواکنش 

ها تعداد زمان ntاست که  m×ntها در بیشترین تعداد، ي گونهحاصله

توانند یکسان ها میکه برخی از این مجموعه است. با توجه به این

هاي  بنابراین مکانیزم تواند کمتر از این نیز باشد.باشند، این تعداد می

  د.نشو ي خطا تشکیل می کاهشی با تعیین حد آستانه

  

  نتایج  - 3

سازي خطاي  کمینهدر این پژوهش سه مکانیزم به روش 

کاهش یافت. مکانیزم  اکسیداسیون متان کاملاز مکانیزم   سازي شبیه

عنصر است. دو مکانیزم  6گونه از  230 1واکنشو 1359داراي امل ک

 33 شامل 3شواکن 100 و 2اکنشو 195کاهش یافته به ترتیب داراي 

   10ي سوم داراي  باشد. مکانیزم کاهش یافته میعنصر  6گونه از 

 که GRI 3.0 5عنصر است. نتایج با مکانیزم 3گونه از  13و  4واکنش

براي  نیز مقایسه گردید. عنصر است 5گونه از  53 واکنش و 325داراي 

ي احتراقی، ها سازي شبیهیافته در ش هاي کاه ي مکانیزم مقایسه

ساز احتراق  مدل راکتور همگن نرم افزار شبیهسازي در  شبیه

CHEMKIN .انجام شد  

زمان اشتعال ترسیم شده با  تأخیر هاي منحنی 4تا  1هاي  شکل

 GRI 3.0مکانیزم کاهش یافته و مکانیزم  سه، کامل استفاده از مکانیزم

، 1/0ها به ترتیب  دهد. فشار اولیه در این شکل را نشان میبر حسب دما 

و  24، 22[با نتایج مراجع  4نتایج شکل  اتمسفر است. 100و  10، 1

همانطور که پیداست افزایش دما منجر نیز مقایسه گردیده است.  ]25

گردد. افزایش دما منجر به افزایش  اشتعال می تأخیربه کاهش زمان 

هاي فعال  ها شده و در نتیجه مقدار رادیکال اتمبین ي  شکست زنجیره

H  وOH هاي  یابد. افزایش رادیکال افزایش میH  وOH  شدت انجام

 کاملیش شدت واکنش ها را افزایش داده که منجر به افزا واکنش

افزایش فشار نیز  .یابد اشتعال کاهش می تأخیرگردد و بنابراین زمان  می

ها منجر به کاهش زمان  به طریق مشابه و با افزایش شدت واکنش

  گردد. اشتعال می تأخیر

هاي زمان  دهد که منحنی نشان می 4تا  1هاي  ي شکل مقایسه

 195ي  هاي کاهش یافته نیزماشتعال رسم شده با استفاده از مکا تأخیر

                                                             
1 1359-Step Reaction Mechanism (1395-SRM) 
2 195-Step Reaction Mechanism (195-SRM) 
3 100-Step Reaction Mechanism (100-SRM) 
4 10-Step Reaction Mechanism (10-SRM) 

 سازي احتراق متان، تشکیل سازي شده براي مدل یک مکانیزم بهینه GRI 3.0مکانیزم  5

NOx  .ي  این نسخه جایگزین نسخه و سنتیک سوختن مجدد استGRI 2.11  بوده و

سازي براي  فرایند بهینه سازي شده است. ي قبلی بروز رسانی و بهینه نسبت به نسخه

سازي احتراق  بینی مدل ي سنتیک پایه صدا طراحی شده است و قابلیت مناسب پیش ارائه

 .کند متان را ارائه می

رسم شده با استفاده از  هاي اي با دقت خوبی بر منحنی مرحله 100و 

که نشان از دقت بالاي  مطابقت دارد GRI 3.0و  کاملهاي  مکانیزم

 10مکانیزم  روش کاهش مکانیزم ارائه شده در پژوهش حاضر دارد.

از اشتعال را کمتر  تأخیراي در هر سه فشار اولیه مقدار زمان  مرحله

کند. اما روند تغییرات آن مشابه سایر  بینی می پیش کاملمکانیزم 

 10ها است. علت اختلاف کمی که میان نتایج مکانیزم  مکانیزم

ها با  ها و واکنش ها وجود دارد، حذف گونه اي و سایر مکانیزم مرحله

ان تاخیر ي نتایج زم مقایسه است. کاملاولویت اهمیت کمتر از مکانیزم 

سایر  ]25و  24[ و عددي ]22[ با نتایج آزمایشگاهی 4در شکل  اشتعال

کند که  دهد و تایید می محققین نیز تطابق خوبی را نشان می

ي پژوهش حاضر از دقت بسیار خوبی   هاي کاهش یافته مکانیزم

 برخوردار است.

هاي مورد  هاي دماي رسم شده به کمک مکانیزم منحنی 5شکل 

دهد. دو نکته در نمودارهاي این  بر حسب زمان را نشان میمطالعه 

بینی  دماي پیش ي  بیشینهشکل حائز اهمیت است. اول این که مقدار 

اي با دقت خوبی با  مرحله 100و  195هاي  شده با استفاده از مکانیزم

هاي کامل و  بینی شده با استفاده از مکانیزم دماي پیش ي  بیشینهمقدار 

GRI 3.0  دما را  ي  بیشینهاي مقدار  مرحله 10مطابقت دارد. اما مکانیزم

کند. این در حالی است که روند تغییرات  بینی می تا حدي کمتر پیش

ها است. علت اختلاف  دما بر حسب زمان مشابه نتایج سایر مکانیزم

ها با  ها و واکنش تر گفته شد مربوط به حذف گونه همانطور که پیش

کمتر از مکانیزم کامل است. به عبارتی حذف برخی اولویت اهمیت 

هاي اشباع نشده از مکانیزم واکنش کامل  ها از جمله هیدروکربن گونه

  شود.  دما می ي  بیشینهها و در نتیجه کاهش  باعث کاهش شدت واکنش
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اشتعال ترسیم شده با استفاده از  تأخیرمنحنی زمان  -1شکل 

  و کاهش یافته کامل هاي مکانیزم
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اشتعال ترسیم شده با استفاده از  تأخیرمنحنی زمان  -2شکل 

  و کاهش یافته کاملهاي  مکانیزم
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استفاده از منحنی زمان تأخیر اشتعال ترسیم شده با  -3شکل 

  و کاهش یافته هاي کامل مکانیزم
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منحنی زمان تأخیر اشتعال ترسیم شده با استفاده از  -4شکل 

  کاهش یافته و هاي کامل مکانیزم

  

  
و  کاملهاي  منحنی دماي ترسیم شده با استفاده از مکانیزم -5شکل 

  کاهش یافته

  

ي بعدي که از اهمیت بیشتري نیز برخوردار است، کاهش  نکته

ها و  خود با کاهش واکنش ي  بیشینهزمان رسیدن دما به مقدار 

مشاهده  5هاي مکانیزم واکنش است. همانطور که در نتایج شکل  گونه

خود در منحنی مربوط به  ي  بیشینهشود، زمان رسیدن دما به مقدار  می

خود در  ي  بیشینهز زمان رسیدن دما به مقدار مکانیزم کامل بیشتر ا

است. به همین ترتیب هر چه قدر  GRI 3.0منحنی مربوط به مکانیزم 

هاي مکانیزم کمتر باشد، یا به عبارتی  ها و گونه که تعداد واکنش

کمتر است. این    بیشینهمکانیزم کوچکتر باشد، زمان رسیدن به دماي 

مکانیزم واکنش کوچکتر باشد، به مفهوم آن است که هر چه قدر 

سازي کمتر خواهد بود و این هدف اصلی از کوچک سازي  سرعت شبیه

  ها است. یا کاهش مکانیزم

اي و  مرحله 10اگر چه مقدار کمی انحراف میان نتایج مکانیزم 

سازي به کمک این مکانیزم  ها وجود دارد، اما سرعت شبیه سایر مکانیزم

  ست و از این جهت ارزشمند است.ها ا کمتر از سایر مکانیزم

بر حسب  OHو  Hهاي  منحنی کسر مولی گونه 7و  6هاي  شکل

  بیشینهها داراي یک مقدار  دهند. هر یک از منحنی زمان را نشان می

هاي مهم و  ها، که از گونه ي این گونه است. به عبارتی مقدار اولیه

ست و با شروع آیند، صفر ا هاي فعال در احتراق به شمار می رادیکال

خود رسیده و سپس تا مقدار نهایی خود  ي  بیشینهاحتراق به مقدار 

  شوند. مصرف می

جا آن است که زمان رسیدن کسر مولی  ي قابل توجه در این نکته

خود تقریباً با زمان رسیدن دما به مقدار  ي  بیشینهها به مقدار  این گونه

ي دو  که در یک رابطه دهد و این نشان می خود برابر است ي  بیشینه

منجر به افزایش دما شده و از  OHو  Hهاي فعال  طرفه، افزایش رادیکال

 OHو  Hهاي  طرف دیگر افزایش دما منجر به افزایش تولید گونه

  گردد. می

 ي  بیشینهدهد که مقدار  نشان می 7و  6هاي  نتایج شکلهمچنین 

یافته هاي کاهش به دست آمده با مکانیزم OHو  Hهاي  کسر مولی گونه

مطابقت دارد که  کاملمکانیزم  حاصل شده ازبا دقت خوبی با مقدار 

این موضوع نیز دقت بالا و عملکرد مناسب روش کاهش مکانیزم ارائه 

  دهد. شده در پژوهش حاضر را نشان می
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ترسیم شده با استفاده از  Hي  منحنی کسر مولی گونه -6شکل 

  و کاهش یافته کاملهاي  نیزممکا

  

  
ترسیم شده با استفاده از  OHي  منحنی کسر مولی گونه -7شکل 

  و کاهش یافته کاملهاي  مکانیزم

  

 Hي  دما، کسر مولی گونه ي  بیشینهزمان رسیدن به مقدار  8شکل 

سازي احتراق با استفاده از  در شبیه OHي  و کسر مولی گونه

دهد. همانطور که پیداست در هر یک  نشان میهاي مختلف را  مکانیزم

دما با  ي  بیشینهزمان رسیدن به مقدار  ،هاي مورد استفاده از مکانیزم

خود  ي  بیشینهبه مقدار  OHو  Hهاي  زمان رسیدن کسر مولی گونه

 کمی دمابه این موضوع اشاره شده بود. نیز تر  پیشتقریبا برابر است. 

. رسد خود می ي  بیشینهمختلف به مقدار  هاي زودتر از کسر مولی گونه

، هم بیشینهپس از رسیدن دما به مقدار  ،دهد که احتراق این نشان می

ها مرتباً در حال تولید یا مصرف هستند و مقدار  چنان ادامه دارد و گونه

خود حاصل  ي  بیشینهاز رسیدن دما به مقدار  بعدها  گونه ي  بیشینه

در این جا آن است که زمان رسیدن به  ي قابل توجه نکتهشود.  می

سازي با  در شبیه OHو  Hهاي  دما و کسر مولی گونه ي  بیشینهمقدار 

سازي در  کاهش زمان شبیه تر، کمتر است. استفاده از مکانیزم کوچک

ها است که در  ترین هدف در کاهش مکانیزم عین داشتن دقت بالا مهم

  این پژوهش به دست آمده است.

  
دما و کسر مولی  ي  بیشینهنمودار ستونی زمان رسیدن به  -8شکل 

 OHو  Hي  ها گونه
  

سازي با  تر نتایج، مقدار خطاي نتایج شبیه براي بررسی بهتر و دقیق

نشان داده شده است. این  9هاي مختلف در شکل  استفاده از مکانیزم

دما و کسر  ي  بیشینهخطا در واقع بیانگر اختلاف نسبی میان مقادیر 

هاي  سازي با استفاده از مکانیزم در نتایج شبیه OHو  Hهاي  مولی گونه

  است. کاملکاهش یافته و مکانیزم 

سازي  شود، مقدار خطاي شبیه مشاهده می 9همانطور که در شکل 

درصد است.  4اي در حدود کمتر از  مرحله 100و  195هاي  در مکانیزم

درصد با  4نیز اختلاف نسبی در حدود کمتر از  GRI 3.0مکانیزم 

مکانیزم اي با  مرحله 10دارد. اختلاف میان نتایج مکانیزم مکانیزم کامل 

باشد. این مقدار اگر چه  درصد می 12به طور میانگین در حدود کامل 

هاي کاهش یافته بیشتر است، اما بسیار  نسبت به خطاي سایر مکانیزم

مرحله یا واکنش است و  10مکانیزم شامل فقط ارزشمند است زیرا این 

هاي احتراقی با معادلات سنگین و زمان بر مورد  سازي تواند در شبیه می

استفاده قرار گیرد. این مکانیزم از دیدگاه آموزشی نیز با اهمیت است. 

نشان داده شده  1اي اکسیداسیون متان در جدول  مرحله 10مکانیزم 

 است.
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دما و  ي  بیشینهدرصد خطاي نسبی در مقدار نمودار ستونی  -9شکل 

  OHو  Hي  ها کسر مولی گونه

  

 اي اکسیداسیون متان مرحله 10مکانیزم  -1 جدول

No Reaction 
  *ضرایب شدت واکنش

A   B Ea 
R1 H+CH4↔CH3+H2 6.60×1008 1.620 10840.0 
R2 O+CH3↔H+CH2O 5.06×1013 0.000 0.0 
R3 OH+CH3↔H+CH2OH 1.65×1011 0.700 -284.0 
R4 OH+CH3↔CH2+H2O 5.60×1007 1.600 5240.0 
R5 H+CH2OH↔H2+CH2O 2.00×1013 0.000 0.0 
R6 OH+CH2↔H+CH2O 2.00×1013 0.000 0.0 
R7 H+CH2O↔HCO+H2 5.74×1007 1.900 2742.0 
R8 HCO+M↔H+CO+M 1.87×1017 -1.000 17000.0 
R9 OH+CO↔H+CO2 4.76×1007 1.228 70.0 

R10 CH2+CO2↔CO+CH2O 1.40×1013 0.000 0.0 
* k=ATBexp(-Ea/RT) 

  

نشان داده شده  9آنالیز مسیر واکنش اکسیداسیون متان در شکل 

 Hشود، متان در برخورد با رادیکال فعال  است. همانطور که مشاهده می

) CH2O( دیفرمالدهبه  O) و سپس در برخورد با رادیکال CH3به متیل (

به  OHشود. متیل همچنین در برخورد با رادیکال فعال  تبدیل می

ي خود در  شود که هر یک به نوبه تبدیل می CH2و  CH2OHهاي  گونه

 دیفرمالدهشوند.  هاي فعال به فرمالدهید تبدیل می برخورد با رادیکال

) و پس از آن فورمیل HCOبه فورمیل ( Hال سپس در برخورد با رادیک

شود.  ) تبدیل میCOدر برخورد با جسم سوم به منوکسید کربن (

منوکسید کربن در نهایت به محصول نهایی اکسیداسیون متان یعنی 

شود. در یک باز ترکیب، دي اکسید  ) تبدیل میCO2دي اکسید کربن (

 شود. کربن به منوکسید کربن نیز تبدیل می

 

  
  اي اکسیداسیون متان مرحله 10دیاگرام مسیر واکنش  -9شکل 

   

  گیري نتیجه - 4

اکسیداسیون متان شامل مکانیزم کامل این پژوهش به کاهش در 

سازي  کمینهعنصر با استفاده از روش  6گونه از  230واکنش و  1359

هاي کاهش یافته به ترتیب  سازي پرداخته شد. مکانیزم خطاي شبیه

باشند. نتایج مهم به دست  مرحله واکنش می 10و  100، 195داراي 

  آمده به شرح زیر است:

 اي در  مرحله 100و  195ي  هاي کاهش یافته خطاي نتایج مکانیزم

درصد است و نتایج  4کمتر از مکانیزم کامل مقایسه با نتایج 

  دارد. کاملهاي کاهش یافته مطابقت خوبی با مکانیزم  مکانیزم

 اي در مقایسه با  مرحله 10ي  زم کاهش یافتهخطاي نتایج مکانی

درصد است. اما روند نتایج تطابق  12 وددر حدمکانیزم کامل 

  دارد. کاملخوبی با نتایج مکانیزم 

 اي منجر به کمترین زمان  مرحله 10ي  مکانیزم کاهش یافته

زمان  سازي فرایند احتراق متان در راکتور همگن گردید. شبیه

هاي کاهش یافته بزرگتر، بیشتر است.  نیزمسازي براي مکا شبیه

 است.مکانیزم کامل سازي مربوط به  بیشترین زمان شبیه

  دهد که مطابقت  اشتعال نشان می تأخیرترسیم منحنی زمان

هاي کاهش یافته وجود  و مکانیزممکانیزم کامل خوبی میان نتایج 

اشتعال  تأخیرافزایش دما و فشار منجر به کاهش زمان  دارد.

 گردید.

 دهد که متیل،  آنالیز مسیر واکنش اکسیداسیون متان نشان می

هاي میانی مهم هستند که در برخورد با  فرمالدهید و فورمیل گونه

ي واکنش منجر به تولید  هاي فعال در نهایت در زنجیره رادیکال

 شوند. محصول نهایی یعنی دي اکسید کربن می

 هاي مهم  زمان رسیدن گونهH  وOH  خود  ي بیشینهبه مقدار

هر  خود برابر است. ي بیشینهتقریباً با زمان رسیدن دما به مقدار 

چه قدر مکانیزم مورد استفاده بزرگتر باشد، دما و کسر مولی 

رسند و این به معنی  خود میي  بیشینهها دیرتر به مقدار  گونه

  سازي احتراق است. طولانی شدن زمان شبیه
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  نمادها - 5

 تصارات مورد استفاده در روابط و معادلاتخم و افهرست علائ

  .استبه شرح زیر  حاضر پژوهش

  نمادها:

 )sزمان ( �

  )g/mole( غلظت �

n تعداد نقاط زمانی  

m ها ي گونه تعداد مجموعه  

k شدت واکنش ثابت  

T ) دماK(  

A ) ضریب پیش نماییm3/kmole,s(  

B ضریب ثابت  

Ea انرژي اکتیواسیون )J/kmole(  

R ) ثابت جهانی گازهاJ/mole.K(  

  علائم یونانی:

  خطا �

  زیرنویس:

i ي  گونهi 

j ي   گونهj 
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