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Для расчёта эмиссии канцерогенных полициклических ароматических углеводородов камерами 
сгорания авиационных газотурбинных двигателей разработана кинетическая модель «А17», 
отличающаяся новыми блоками элементарных химических реакций окисления углеводородных 
соединений и синтеза полициклических ароматических углеводородов. Результаты валидации 
модели показали удовлетворительное согласование с экспериментальными данными и 
возможность её применения для описания процессов горения в камерах сгорания 
газотурбинных двигателей. Проведён обзор и численное исследование для 14 суррогатов 
(модельных топлив) авиационного керосина, горение которых может быть описано с помощью 
модели «А17». Моделирование стабилизированного пламени предварительно подготовленной 
смеси показало эффективность суррогатов Drexel, Liu, su4, UM1, прогнозы которых 
удовлетворительно согласуются с экспериментальными данными и обеспечивают ожидаемые 
уровни концентрации полициклических ароматических углеводородов. Расчёты показывают 
зависимость концентрации наиболее канцерогенного полициклического ароматического 
углеводорода – бенз(а)пирена и отношения основных продуктов горения СО2/Н2О от молярной 
массы топлива. Для экспериментально определённого значения молярной массы керосина ТС-1 
наименьшее отклонение (до 0,25%) демонстрируют суррогаты su4 и UM1. По причине 
наилучшей прогностической способности для времени задержки воспламенения, нормальной 
скорости распространения пламени, продуктов пиролиза и горения суррогаты su4 и UM1 могут 
быть выбраны для расчёта эмиссии канцерогенных полициклических ароматических 
углеводородов камерами сгорания авиационных газотурбинных двигателей. 

Суррогат керосина; кинетическая модель горения керосина; полициклические ароматические 
углеводороды; бенз(а)пирен 
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Введение 

Горение углеводородных топлив в камерах сгорания (КС) авиационных газотур-
бинных двигателей (ГТД) и силовых установок сопровождается эмиссией загрязняю-
щих веществ, среди которых особую опасность представляют сажистые частицы и 
предшествующие им канцерогенные полициклические ароматические углеводороды 
(ПАУ), состоящие из нескольких ароматических колец с общей парой атомов углерода. 
Негативное влияние ПАУ на живые организмы было темой многих научных исследо-
ваний и их мутагенное воздействие было неоднократно доказано. По этой причине гос-
ударственные организации и ведущие предприятия устанавливают предельно допусти-
мые концентрации ПАУ в рабочей зоне и окружающей среде, продуктах питания и т.д. 
Наиболее канцерогенным ПАУ считается состоящий из пяти ароматических колец 
бенз(а)пирен (БП). В связи с этим он был выбран как индикатор канцерогенной актив-
ности среды, а вклад других ПАУ был ранжирован с использованием коэффициентов 
токсической эквивалентности. 

Удельный выброс БП с отработавшими газами для авиационных ГТД 

БП 50...450мкг кгEI   топлива, что значительно выше, чем для двигателей внутреннего 

сгорания ( БПEI  1…110 мкг/кг) и теплоэнергетических котлов ( БПEI  0,1…9 мкг/кг) 

[1]. Необходимость применения углеводородных топлив в транспортном секторе и 
энергетике сохранится ещё многие десятилетия, поэтому снижение выбросов ПАУ и 
сажи на этапе проектирования и совершенствования КС авиационных ГТД является 
важной экологической и инженерной задачей, решение которой требует тщательного 
анализа внутрикамерных процессов. 

Процессы испарения и горения авиационного керосина являются актуальной те-
мой современных исследований. Состав керосина зависит от марки, сырья и произво-
дителя, его точный химический состав определить невозможно и в вычислениях ис-
пользуют модельные топлива (суррогаты), состоящие из нескольких хорошо изученных 
компонентов. В результате исследований последних десяти лет были разработаны сур-
рогаты для решения конкретных задач, однако универсального модельного топлива на 
данный момент не существует. При этом влияние компонентного состава суррогатов 
керосина на эмиссию канцерогенных ПАУ ранее не исследовалось. 

Концентрации канцерогенных ПАУ в пламени невелики, а механизмы их образо-
вания зависят от температуры, давления и концентраций многих химических веществ. 
По этой причине прогнозирование ПАУ в КС авиационных ГТД возможно только при 
одновременном использовании моделей газовой динамики и детальной химической ки-
нетики. Однако прямое численное моделирование (DNS) КС ГТД остаётся крайне ре-
сурсоёмким даже для современных суперкомпьютерных технологий, в связи с чем для 
определения концентраций вредных веществ используют математические модели опи-
сания термохимического состояния (кинетические реакторы), параметры и последова-
тельность которых определяют из трёхмерного CFD расчёта. Точность реакторного 
прогнозирования зависит от состава модельного топлива, достоверного представления 
отдельных зон КС соответствующими кинетическими реакторами, а также полноты и 
точности используемой кинетической модели. 

Кинетические модели роста ПАУ учитывают сотни веществ и тысячи реакций. 
Существующие на данный момент кинетические модели горения перспективных сур-
рогатов керосина не содержат БП в отличие от некоторых моделей горения природного 
газа. При этом, ввиду разнообразия всех возможных взаимодействий, многие механиз-
мы реакций в полной степени не изучены и являются предметом современных исследо-
ваний.  
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Учитывая изложенное, целью настоящей работы является разработка кинетиче-
ской модели горения и выбор соответствующих суррогатов авиационного керосина для 
прогнозирования эмиссии БП камерами сгорания авиационных ГТД. 

 
Кинетическая модель горения суррогатов керосина 

Для прогнозирования эмиссии БП при сжигании перспективных суррогатов керо-
сина в настоящей работе была разработана новая кинетическая модель. Построение мо-
дели – сложный процесс, требующий большого числа теоретических и эксперимен-
тальных исследований. Поэтому при разработке моделей обычно используют уже 
имеющиеся прототипы. В данной работе в качестве прототипов для дальнейшей моди-
фикации были приняты модели Ю. Ванга (JetSurf 2.0), И. Ранзи (POLIMI) и И.В. Чечета 
[2 – 4]. Совершенствование прототипов осуществляется поэтапно посредством полуав-
томатизированных алгоритмов слияния, анализа и редуцирования программных паке-
тов Chemkin [5] и Kintech Workbench [6]. После каждой модификации модели прово-
дится её валидация для ряда компонентов по таким параметрам как время задержки 
воспламенения и нормальная скорость распространения пламени. 

В результате проведённого анализа формируемая кинетическая модель была рас-
ширена реакциями образования ПАУ из работ Г. Бланкуарта, Ю. Ванга, А. Раджа, 
Н.А. Славинской [7 – 10], а также результатами исследований, проводимых в Самар-
ском университете. Большое значение для механизмов роста ПАУ имеют реакции от-
рыва водорода. Высокоточным методом G3(MP2,CC) квантовой химии были исследо-
ваны реакции H отрыва от хризена и БП распространёнными в пламени радикалами Н, 
СН3, ОН, С3Н3 [11]. 

В работах М. Френклаха и А.М. Мебеля [12] был предложен механизм образова-
ния зародышей сажистых частиц за счёт димеризации ПАУ с образованием мостико-
вых «E-bridge» химических связей. Данный механизм был исследован для взаимодей-
ствия нафталина и аценафтилена. Результаты G3(MP2,CC) вычислений позволяют 
моделировать образование в пламени аценафто(1,2-a)аценафтилена – ПАУ, способного 
продолжать поверхностный рост и участвовать в зарождении сажистых частиц [13; 14]. 

Пятичленные циклы в составе ПАУ широко распространены и наблюдаются экс-
периментально. В связи с этим было проведено исследование преобразований пяти-
членного цикла в составе циклопентафенантрена за счёт реакции отрыва водорода и 
присоединения ацетилена (НАСА механизм). Результаты G3(MP2,CC) вычислений по-
казали, что доминирующий механизм зависит от концентраций реагентов, а также по-
зиции отрываемого водорода [15]. 

Пара-, орто- и мета-ксилолы присутствуют в составе многих топлив нефтяного 
происхождения и являются компонентами суррогатов авиационного топлива. Однако 
существующие модели не учитывают структуру изомеров. Поэтому были проведены 
G3(MP2,CC) исследования реакций окисления ксилолов и рассчитаны скорости отрыва 
водорода от метильной группы различными радикалами, образующимися в процессе 
горения: Н, С3Н5, С2Н5, СН3, С2Н3, С3Н3, НО2. При горении образуются различные кис-
лородсодержащие соединения, такие как спирты, альдегиды, кетоны и другие. Одним 
из самых важных веществ, образующихся при сжигании углеводородного топлива, яв-
ляется кетен (CH2CO). По этой причине было выполнено исследование реакций кетена 
с радикалами ОН, СН2 и СН3 [16 – 18]. 

С учётом проведённых исследований была разработана кинетическая модель 
«А17» из 374 веществ и 2719 реакций. Модель была валидирована по эксперименталь-
ным данным для времени задержки воспламенения и нормальной скорости распростра-
нения пламени углеводородов, составляющих суррогаты керосина. Расчёты времени 
задержки воспламенения удовлетворительно согласуются с экспериментальными зна-
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чениями ведущих лабораторий мира [1]. Для нормальной скорости распространения 
пламени использованы собственные результаты, полученные на экспериментальной 
установке Heat Flux для н-декана, бензола, метилциклогексана и бутилциклогексана [1]. 
Погрешность экспериментального метода не превышает 1см с . Результаты модели-
рования показывают, что модель «А17» имеет погрешность в пределах 15% для вычис-
лений зависимости нормальной скорости распространения пламени углеводородов 

 LS , используемых в модельных топливах, от коэффициента избытка топлива ( ) 

(рис. 1), что является удовлетворительным показателем для современных кинетических 
моделей. 
 

а б 
Рис. 1. Результаты расчётно-экспериментального исследования зависимости нормальной скорости 

распространения пламени  LS  декана (а); метилциклогексана (б)  

от коэффициента избытка топлива ( )  
 

Количество экспериментальных данных для концентраций ПАУ в пламени в из-
вестной литературе ограничено. Валидация модели проведена по данным из работы 
М. Касталди для горения смеси С2Н4-O2-Ar [19]. Представленные на рис. 2 результаты 
показывают, что разработанная модель «А17» позволяет определять конечные концен-
трации предшествующих бенз(а)пирену ПАУ над плитой горелки с максимальным от-
клонением до 50%, что является отличным показателем для современных кинетических 
моделей. 

Результаты расчётно-экспериментальных исследований показали возможность 
применения разработанной модели «А17» для прогнозирования эмиссии бенз(а)пирена 
как индикатора присутствия канцерогенных ПАУ в продуктах сгорания. 

 

а б 
Рис. 2. Результаты прогнозирования концентрации ПАУ в пламени подготовленной  

этилен-кислород-аргоновой смеси (21,3% C2H4; 20,9% O2; 57,8% Ar (моль)) при атмосферном давлении 
от высоты над горелкой (x). Опытные данные из работы М. Касталди [19] 
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Выбор суррогата керосина для расчёта эмиссии ПАУ 

В результате проведённого анализа выбрано 14 вариантов модельного топлива 
для последующей валидации. Суррогаты Liu [20] и UM1 [21] разработаны с учётом мо-
лярной массы топлива, отношения атомов Н/С, цетанового числа и порогового индекса 
сажеобразования. Суррогаты Самарского университета su1, su2, su3, su4, su10, su11 
[22; 23], а также Lindstedt [24] и Dean [25] дополнительно учитывают плотность и кон-
центрации химических компонентов. Surrogate A, B, C [26] и Drexel [27] сформированы 
для описания самовоспламенения и погасания ламинарного диффузионного пламени.  

Моделирование стабилизированного над горелкой пламени керосина француз-
ской марки TR0 из работы [28] (2,95% TR0; 28,64% O2; 68,41% N2 (моль); 473Т  K, 

1Р  атм), показало эффективность суррогатов Drexel, Liu, su4, UM1. Проведённый об-
зор не выявил экспериментальных данных для концентраций ПАУ в модельном пламе-
ни предварительно испарённого керосина. Однако существующие экспериментальные 
данные для других топлив (гептан, этилбензол, додекан, продуктов пиролиза угля) по-
казывают, что в случае стабилизованного при схожих условиях пламени конечная кон-
центрация пирена может достигать 0,1…40 ppm и выше [1]. Ожидаемый уровень кон-
центрации БП представлен на рис. 3, а и может быть достигнут при использовании 
суррогатов Drexel, Liu, su4, UM1 и su1, которые также удовлетворительно описывают 
отношение конечных концентраций основных продуктов горения 2 2CO H O  (рис. 3, б) 

[1]. Расчёты показывают, что концентрация БП и отношение основных продуктов горе-
ния зависят от молярной массы топлива. Для экспериментально определённого значе-
ния молярной массы керосина ТС-1 наименьшее отклонение (до 0,25%) демонстрируют 
суррогаты su4 и UM1 [1]. Численное исследование времени задержки воспламенения и 
нормальной скорости распространения пламени керосина Jet-A и керосина RP-3 пока-
зало, что суррогаты Surrogate A, B, С, Drexel, UM1, su1 и su4 наилучшим образом опи-
сывают массивы экспериментальных данных [1]. По причине наилучшей прогностиче-
ской способности для рассмотренных характеристик суррогаты su4 и UM1 (табл. 1) 
могут быть выбраны для расчёта эмиссии канцерогенных ПАУ камерами сгорания 
авиационных ГТД [1].  
 

 
а б 

 
Рис. 3. Расчётная зависимость: 

а – конечной концентрации бенз(а)пирена для различных суррогатов от молярной массы топлива; 
б – отношения концентрации конечных продуктов 2 2CO H O  (моль)  

для различных суррогатов от молярной массы топлива.  
Ожидаемый уровень эмиссии ПАУ выделен штриховкой.  

Экспериментально определенные значения обозначены прямыми линиями [1] 
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Таблица 1. Состав суррогатов авиационного керосина (мольные доли, %) 

№ Суррогат Н-декан Н-додекан Изоцетан Метилциклогексан Тетралин Толуол 

1 su4 49,87 – 12,84 15,3 21,99 – 

2 UM1 – 38,63 14,8 23,39 – 23,18 
 
 

Заключение 

В результате проведённого исследования разработана и валидирована кинетиче-
ская модель «А17» из 374 веществ и 2719 реакций для математического описания 
процессов горения керосина ТС-1 с образованием ПАУ в КС авиационных ГТД, 
отличающаяся новыми блоками химических реакций окисления углеводородов и 
синтеза ПАУ. Разработанная модель удовлетворительно описывает нормальную 
скорость распространения пламени углеводородов, используемых при разработке 
суррогата авиационного керосина (отличие от экспериментальных зависимостей не 
более чем на 15%) и время задержки воспламенения. 

Проведено численное исследование для 14 суррогатов авиационного керосина, 
горение которых описывается с помощью разработанной модели «А17». Основными 
параметрами, характеризующими керосин ТС-1, были приняты отношения основных 
продуктов горения 2 2CO H O  и экспериментально определённое значение молярной 

массы. Показано, что для прогнозирования эмиссии БП камерами сгорания авиацион-
ных ГТД следует использовать суррогаты su4 и UM1. Эти же суррогаты могут быть 
применены для моделирования горения керосина Jet-A. Для керосина RP-3 предлагает-
ся суррогат Liu.  

 
Исследование выполнено при финансовой поддержке РФФИ в рамках научного 

проекта №20-38-90241. 
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To calculate the emission of carcinogenic polycyclic aromatic hydrocarbons by the combustion 
chambers of aircraft gas turbine engines, the A17 kinetic model has been developed, characterized by 
new blocks of elementary chemical reactions of hydrocarbon compounds oxidation and synthesis of 
polycyclic aromatic hydrocarbons. The results of model validation showed satisfactory agreement with 
the experimental data and the possibility of applying the model to describe combustion processes in 
gas turbine engine combustion chambers. A review and numerical study was carried out for 14 
surrogates (model fuels) of aviation kerosene, the combustion of which can be described using the A17 
model. Simulation of stabilized flame of a previously prepared mixture showed the effectiveness of 
Drexel, Liu, su4, UM1 surrogates, the predictions for which agree satisfactorily with the experimental 
data and provide the expected levels of concentration of polycyclic aromatic hydrocarbons. The 
calculations show the dependence of the concentration of the most carcinogenic polycyclic aromatic 
hydrocarbon – benzo(a)pyrene, and the ratio of the main combustion products CO2/H2O on the molar 
mass of the fuel. For the experimentally determined value of the molar mass of kerosene TS-1, the 
smallest deviation (up to 0.25%) is demonstrated by the su4 and UM1 surrogates. Due to the best 
predictive capability for the ignition delay time, normal flame propagation speed, pyrolysis and 
combustion products, the su4 and UM1 surrogates can be chosen to calculate the emission of 
carcinogenic polycyclic aromatic hydrocarbons  from aircraft gas turbine engine combustion chambers.  

Kerosene surrogate; kerosene combustion kinetic model; polycyclic aromatic hydrocarbons; 
benzo(a)pyrene 
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