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 Various LNG mixtures primarily consist of methane and smaller amounts of other alkanes, which, 
despite their similarities, can exhibit different combustion phenomena. This study investigates 
the effect of LNG composition on ignition delay time and the likelihood of knocking. To this end, 
a C0-C4 kinetic model was developed based on a recently published methanol model, with the 
addition of C2-C4 sub-models. Eleven standard LNG mixtures were then simulated and studied 
under various experimental conditions at equivalence ratios of ϕ = 0.4 and 1.2. The results show 
good agreement with experimental data for high and intermediate temperatures (T ≥ 1000 K). 
The model outputs were also compared with the performance of two other well-established 

detailed models; the model developed in this study provides more successful predictions . Finally, 

the formation pathway of combustion products was investigated using rate of production analysis. 
As demonstrated, two distinct regimes—high-temperature and low-temperature—are identified 
for the combustion of each fuel component. At high temperatures, all fuel components undergo 
direct decomposition into small species and radicals, followed by combination with oxygen. At 
low temperatures, for methane, the formation of C2H6 from the methyl radical (CH3) is very 
significant, and the cascade hydrogen abstraction process is an effective mechanism in the 
continuation of the combustion pathway. This also applies to larger fuel components, rather than 
direct combination with oxygen. 
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Introduction 

Recent decades have witnessed technological progress in gas liquefaction processes, enabling the 
intercontinental export of natural gas (NG) through worldwide maritime networks. Nowadays, numerous countries 
acquire liquefied natural gas (LNG) as a primary energy source for both industrial applications and residential use. 
LNG is generated through multiple rounds of cooling and compression applied to NG blends, lowering their 
temperature to -160 oC [1].  
The characteristics of LNG mixtures—including calorific value, physicochemical properties, and combustion 
behavior—are heavily dictated by the original NG composition prior to liquefaction. Various LNG blends 
predominantly consist of methane (79–99%), accompanied by minor quantities of C2-C5 alkanes and occasionally 
nitrogen [1, 2]. Even with their substantial methane fraction, the overall combustion characteristics of these blends 
can deviate notably from those of pure methane or even standard natural gas. In other words, the influence of larger 
hydrocarbons on LNG combustion may exceed what their low molar proportions would imply. Consequently, 
within practical combustion devices such as internal combustion engines, LNG blends may perform differently 
from CH4 and compressed natural gas (CNG), particularly in terms of thermal efficiency, exhaust emissions, and 
knock resistance [3]. The latter aspect holds special significance owing to its harmful impact on engine hardware, 
along with associated environmental consequences and efficiency losses.  
According to established standards, the anti-knock properties of various LNG mixtures can be rated based on their 
methane content, analogous to the octane numbering system for gasoline. This metric is referred to as the methane 
number (MN), defined as the volumetric share of methane in a CH4/H2 reference blend spanning 0 to 100. Pure 
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methane is assigned as MN100, whereas pure hydrogen receives MN0 [3]. The original methodology for 
calculating MN in LNG mixtures was introduced by AVL in 1971 [4], and later refined by MWM (Motoren Werk 
Mannheim) [5] in 2015 to accommodate heavier hydrocarbons up to C4 as well as the effect of N2 [6]. The latest 
initiative toward standardizing LNG blends has come from TUB (Technical University of Braunschweig), which 
examined how iso- and normal butane and pentane affect the MN across various LNG mixtures [7].  
Multiple mixtures defined by the aforementioned standards exist, differing from one another in both composition 
and reported MN. Nevertheless, they can all be categorized into three categories of MN70, 74, 80 according to the 
TUB and MWM algorithms. Table 1 compiles these mixtures (with hydrocarbon chain lengths up to C4), together 
with their compositions, corresponding MN values, and estimated higher heating values (HHVs). All 11 mixtures 
exhibit HHVs within comparable ranges, despite having distinct compositions and MN numbers. In some 
instances, such as Mix1, Mix6, and Mix7, despite compositional differences that are nearly negligible (around 
1%), their MN values vary considerably. This observation points to the fact that varying higher hydrocarbon 
species, even at small concentrations, can markedly alter the overall ignition behavior. Whenever MN and 
resistance to knocking come under discussion, the auto-ignition characteristics and ignition delay time (IDT) 
become essential factors to take into account. 
 

Table 1. The standard LNG mixtures with their compositions, declared MN number and the HHV. 

)3HHV (MJ/m 
MN 

(TUB, MWM) 2N  10H4C-i  10H4C-n  8H3C  6H2C  4CH  Mixtures  

40.3 80 0.5   1.84 5.83 91.83 Mix 1 
40.48 80 0.5    10.1 89.4 Mix 2 
39.02 80 0.5    5.0 94.5 Mix 3 
40.43 80 0.5   5.0  94.5 Mix 4 
40.45 74 0.5 1.45 1.45   96.6 Mix 5 
41.4 74 0.5 1  1.81 5.78 90.91 Mix 6 
41.12 74 0.5  1 1.81 5.78 90.91 Mix 7 
41.26 74 0.5 0.5 0.5 1.81 5.78 90.91 Mix 8 
42.5 70 0.5 2  1.80 5.71 89.99 Mix 9 
41.94 70 0.5  2 1.80 5.71 89.99 Mix 10 
42.22 70 0.5 1 1 1.80 5.71 89.99 Mix 11 

Methodology  

The kinetic model developed in this work is based on the most recent C0-C1 chemistry from Technische 
Universität München (TUM) [8] and Slavinskaya et al. (2023) [9] for CH3OH oxidation. This base mechanism 
comprises 74 species and 510 reactions, optimized through a genetic algorithm (GA) that minimized the feasible 
model parameter set based on deterministic uncertainty of reaction rate coefficients (40 active parameters). The 
base model has been successfully validated against shock-tube ignition delay time (IDT) data, laminar flame 
speeds, and species concentration profiles from plug flow reactors (PFRs). C2-C3 chemistry was incorporated from 
the acetylene model of Slavinskaya et al. [10], while sub-mechanisms for iso- and normal butane, including key 
reaction classes, were adopted from the NUIG 1.1 mechanism [11]. The final combined mechanism consists of 89 
species and 754 reactions. Fig. 1 illustrates the model's performance for a test case of stoichiometric CH4 
combustion at high temperature (1400 K) and atmospheric pressure, in comparison with the well-known GRI-
Mech3.0 model [12], highlighting the enhanced role of methanol-related species. 
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Figure 1. Species rout diagram for CH4 combustion in homogenous reactor in T=1400 K, 
P=10 bar, ϕ =1 depicted by: a) current mechanism b) GRI 3.0 detailed mechanism. 

Results and Discussion 

The 11 standard LNG mixtures (Table 1) were subjected to simulate the experimental ignition delay time (IDT) 
data from Refs. [2,3] under conditions of T = 850–1450 K, ϕ= 0.4 and 1.2, and P = 10, 20, and 40 bar. Simulations 
were performed using CHEMKIN-PRO software [13] with a constant-volume calorimetric bomb reactor, without 
incorporating the experimental pressure profile. 
The present model demonstrates generally consistent performance across a wide range of conditions for all three 
methane number (MN) groups, capturing trends well in both low-temperature (LT) and high-temperature (HT) 
regimes. Model accuracy improves notably at T > 1200 K. At lower temperatures (T < 1000 K), some discrepancy 
with experimental values appears, though overall trends remain consistent. The present model demonstrates better 
predictability across all IDT ranges than the NUIG and LLNL [14] mechanisms, especially in the LT regime. Fig.2 
presents data for Mix1–Mix4 (MN80), with IDT measurements in both LT and HT ranges, along with simulation 
results from the present model and linear regressions. The LT and HT data trends for individual mixtures differ 
from one another, exhibiting distinct gradients in the two thermal zones. 

 

  
(b)  

  
(a)  

Figure 2. IDT data collection from ST and RCM of [2, 3] in lean condition ϕ=o.4 for a) MN80: Mix 1-4, P= 20 bar at HT, 
LT; b) MN 75: Mix5-8, P= 10 bar at HT.  The filled dots show simulation results and the red lines illustrates the linear 

regression of the overall simulation results. 
 
Also, the route analysis was conducted based on the Species Rate of Production (ROPAD) from the simulation 

results of the Mix11 at HT and LT in order to understand the detailed working chemistries from the fuel 
contributions until the end combustion products. It is shown that, at the LT, cascading dehydrogenation is the main 
influencing scheme. For methane, it starts after formation of C2H6, and C2H4 from methyl radicals. This behavior 
is observed for all other fuel contributions as well, particularly for i-C4H10, where the fuel tends to decompose only 
through dehydrogenation steps. At HT, the methanol and by C2H2 sub-chemistries become important, where it is 
mainly controlled by interactions among small species. 
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Conclusions 

A kinetic model was successfully developed for standard LNG mixtures based on their auto-ignition behavior. 
The 11 LNG mixtures of Table 1 were classified according to their knocking resistance (methane number per 
MWM and TUB standards). Their IDT data were experimentally measured under various conditions in ST and 
RCM apparatuses of [2,3].  

The present model is based on an optimized CH3OH mechanism (C0-C1) [8, 9], merged with a C2-C3 model 
[10] and key reaction classes for C4 chemistry from NUIG [11]. For all MN groups, simulations showed consistent 
agreement with measurements, particularly at T > 1200 K. Within the LT zone, the data trends were successfully 
captured by the new model. Compared with NUIG and LLNL mechanisms, the present model demonstrates better 
reliability and accuracy. The ROPAD analyses for all 5 fuel components of Mix11 revealed the main reaction 
pathways to CO2. At low temperatures, H-abstraction and cascading dehydrogenation play key roles, especially 
for i-C4H10. At high temperatures, direct decomposition into small species and subsequent recombination steps 
become dominant. 
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  هاي اشتعال خودكار و بر مبناي محتوي متان داده 
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  اطلاعات مقاله    چكيده 
آلكان  LNGهاي مختلف  مخلوط از ساير  مقاديري  و  متان  تشابهات،  عمدتاً شامل  وجود  با  كه  ها هستند، 
بر زمان تأخير اشتعال و    LNGدهند. در اين مطالعه تأثير تركيب  هاي احتراقي متفاوتي را بروز ميپديده

بر مبناي مدل انتشار    C4-0Cاحتمال بروز كوبش بررسي شده است. بدين منظور، يك مدل سينتيكي با ابعاد  
مونيخ   صنعتي  دانشگاه  در  همكاران  و  نويسنده  توسط  متانول  اخير  مدلTUMيافته  افزودن  با  هاي  ، 

سپس    4C-2Cزيرمجموعه   است.  يافته  توسعه  آن  استاندارد    ١١به  مختلف    LNGمخلوط  شرايط  در 
آمده  اند. نتايج بدستسازي و مطالعه قرار گرفتهمورد شبيه  ϕ=0.4, 1.2ارزي  هاي همآزمايشگاهي و در نسبت

است. اين   T≥1000 Kهاي آزمايشگاهي، براي شرايط دماهايي بالا و ميانيحاكي از همخواني مطلوب با داده
بيني  نتايج با عملكرد دو مدل جامع ديگر نيز مقايسه شده است، كه مدل توسعه يافته در اين پژوهش پيش

مسير تشكيل فرآوردهتري را فراهم ميموفق نيز  پايان  برمبناي تحليل نرخ تشكيل  كند. در  هاي احتراق، 
هاي دما بالا و دما پائين براي احتراق هر  مورد بررسي قرار گرفته و دو رژيم متفاوت در بازه  ROPADها  گونه

به   بالا، همه اجزاي سوخت تحت تجزيه مستقيم  دماهاي  اجزاي سوخت شناسايي شده است. در  يك از 
هاي كوچك، و سپس تركيب با اكسيژن قرار دارند. در دماهاي پائين، در مورد متان مطابق  ها و راديكالگونه

اي (آبشاري)  بسيار پر رنگ است، و سپس فرآيند هيدروژن زدايي مرحله  3CHاز راديكال متيل    6H2Cتشكيل  
بزگتر سوخت نيز به جاي تركيب   ادامه مسير احتراق است. اين موضوع در مورد اجزاي  سازوكار موثر در 

 كند. مستقيم با اكسيژن صدق مي
 

  نوع مقاله   
 مقاله پژوهشي 

   تاريخچه مقاله
  ٠5/١١/١٤٠٤تاريخ دريافت: 
  ٢٦/١٢/١٤٠٤تاريخ بازنگري: 
  ٠5/٠١/١٤٠5تاريخ پذيرش: 
 ٠٨/٠١/١٤٠5تاريخ انتشار: 

  ها: كليدواژه 
   عي ما يع ي طب گاز

  اشتعال خودكار 
 احتراق  كي نتيس يسازمدل 

 

  قدمه  م

  كرده   جاديا  يعيطب  گاز  يجهان   تجارت  و  نيتأم  رهيزنج  در  نياديبن  يتحول  ر،ي اخ  يهادهه  يط  گاز  يساز ع يما  يفناور  در  يفن  يهاشرفت يپ
  امكان   ،يعيطب  گاز  نيسنگ  و  سبك  ياجزا  يجداساز   و  ،يساز فشرده  ،ياچندمرحله   يسردساز   يندهايفرآ  بهبود  با  هاشرفت يپ  نيا.  است
  د ي تول  به  منجر  كه  نديفرآ  نيا .  اندكرده   فراهم  را  گرادي سانت  درجه  -١٦٢  حدود  نييپا  اريبس  يدماها  در  عي ما  حالت  به)  NG(  يعيطب  گاز  ليتبد
  ش ي افزا  برابر  ٦٠٠  حدود  تا)  فاز  رييتغ  و  يسازفشرده   يواسطه   به (  را  يعيطب  گاز  يانرژ  يچگال  تنهانه   شود،ي م)  LNG(  عيما  يعيطب  گاز

  ر ي نظ  ،ييايدر  ونقلحمل   يهارساخت يز  قيطر  از  را  ياقارهن يب  اسيمق  در  آن  ياقتصاد  و  منيا  انتقال  و  يساز ره يذخ  امكان  بلكه  دهد،يم
  ي مهم   نقش  و  شده  مطرح  يانرژ   يجهان  بازار  ي اصل  اركان  از  يكي  عنوانبه  امروزه  LNG  جه، ينت  در.  است  ساخته   فراهم  ژه،يو  يتانكر   يهايكشت

  ]. ١[  كنديم  فايا  يسنت  لوله  خطوط  به  يوابستگ  كاهش  و  سوخت،  نيتأم  تيامن  ،يانرژ   منابع  يبخشتنوع  در
  به  زين ييايدر يشناورها و ييهوا يموتورها  جمله از  احتراق، نديفرآ بر يمبتن يانرژ  ليتبد يهاستميس از ياريبس در عيما يعيطب گاز
  گاز  يسازعيما نديفرآ از حاصل يهابيترك  جمله از ، يعيطب گاز يمحتو  يهابيترك انواع از استفاده. است كرده دايپ كاربرد سوخت عنوان

  تر نييپا  ليتما  و  موتور  بهتر  كاركرد  ايمزا  نيا  نيترمهم   از  دارد؛  همراه  به  را  ييايمزا  يداخل  احتراق  يموتورها  در)  LNG  يهامخلوط(  يعيطب



 
  ٦  ) ١٤٠٥( ١، شماره ١٩سوخت و احتراق، دوره   محمدمهدي محمودي راد ،مهدي عباسي

 
  انواع   از  شتريب  غالباً  هاسوخت   نيا  اكتان  معادل  عدد  گريد  يعبارت  به.  است  متعارف  يهاسوخت   ريسا  به  نسبت  ١بروز پديده كوبش   به  آن

  در  و احتراق، محفظه طول تواند ي م يداخل احتراق يموتورها در LNG كاربرد نكهيا علاوه به. شودمي ي ابيارز نيبنز مانند عيما يهاسوخت 
  ر ينظ  تر،  نيسنگ  متعارف  يهاسوخت   ريسا  با  سهيمقا  در  CO  و  CO2  انتشار  زين  يطيمحست يز  منظر  از.  دهد  كاهش  را  آن  حجم  جهينت

  و  بهتر  يحرارت  يدار يپا  ،MJ/kg  55-50  حدود  در  بالا  يانرژ  يچگال   ن،يهمچن.  ابديي م  كاهش  يا ظهح ملا   قابل  شكل  به  مازوت  و  ليگازوئ
  انتخاب  در  مهم  عامل  دو.  استنموده   ليتبد  يداخل  احتراق  يموتورها  در  استفاده  يبرا   مناسب  ينيگزيجا  عنوان  به  را  سوخت  نيا  كمتر،  نهيهز

  است   سوخت  لوگرميك  هر  از  استخراج  قابل  يانرژ   زانيم  دهندهنشان  اول  عامل.  هستند  سوخت  يچگال  و   سوخت  ژهي و  يانرژ  مناسب،  سوخت
  ي سوخت   ارزش  يدارا   كمتر،  حجم  و  جرم  واحد  در  كه  يسوخت  ،يكل  طوربه.  كندي م  مشخص  حجم  واحد  در  را  سوخت  يانرژ  دوم،  عامل  و

  انتخاب  بر  ياديز  ر يتأث  و  دارد  تياهم  هايكشت  و  وهايلكوموت  خودروها،  مانند  ييكاربردها  در  ژهيو  به  موضوع  نيا.  است  ترمطلوب   باشد،  يبالاتر
  كه  يتياهم  حائز  نكته.  دهدي م  نشان  خودروها  در  استفاده  مورد  متداول   يهاسوخت   انواع  يبرا   را  عامل دو  نيا  ريمقاد  ١جدول  دارد  سوخت

  مانند (  شونديم  متوقف  يطولان  مدت  به   كه  ييخودروها  يبرا   مناسب  سوخت  عنوان  به  LNG  از  استفاده  كه  است  نيا  شود  گرفته  نظر  در  ديبا
.  شود  سوخت  يجيتدر  ريتبخ  به  منجر  تواندي م  يطولان  يهاتوقف  را يز  شود،ينم  هيتوص)  يشهر   درون  نقل  و  حمل  ناوگان  و  يسوار   يخودروها 

  ن يا  از  استفاده  يبرا   ديترد  جاديا  باعث  دارند،  مكرر  توقفات  و  دارند  تردد  شهر  در  كه  يليوسا  در  سوخت  ن يا  از  استفاده  موضوع،  نيا  به  توجه  با
  . است  شده  هيتوص  ني گزيجا  سوخت  عنوان  به  نيسنگ  يخودروها  در  عيما  يعيطب  گاز  از  استفاده  علت  نيهم  به].  ٢[  شودي م  سوخت

  ي انرژ   يچگال  اما  است،  زليد  و  نيبنز  يهاسوخت   حد  در  و  يخوب   به  LPG  و  LNG،  CNG  يحرارت  ارزش   شود،ي م  مشاهده  كه  طورهمان
  يكي.  باشديم  زليد  و  نيبنز درصد  ٦٠  حدود  LPG  و   LNG  در   و  است   زليد  و   نيبنز  از  ترنييپا  يتوجه  قابل طوربه  CNG  در   هاسوخت   نيا

  به (  يعيطب  گاز  گالن  كي  يانرژ  يمحتوا   نيب  توجه  قابل  تفاوت  ن،ي سنگ  يخودروها   ژهيو  به  گازسوز،  يخودروها   نهيزم  در  موجود  مشكلات  از
 كنند، ي م  استفاده  هاسوخت   نيا  از  كه  ييخودروها  شيمايپ  قابل  مسافت  زانيم  در  تفاوت  به  منجر  كه  است  زليد  گالن  كي  و)  CNG  خصوص

  . شوديم
  انتخاب   در  رگذاريتأث  عوامل  عنوان  به  امروزه  زين  سوخت  يزيتم  و  هانده يآلا  انتشار  زاني م  سوخت،  ژهيو  يانرژ  و  يانرژ  يچگال  بر  علاوه

  ي استانداردها   رانهيسختگ  الزامات  از  كمتر  يحت  سوز  LNG  يموتورها  يهانده يآلا  انتشار  زانيم.  است  گرفته  قرار  توجه  مورد  اري بس  سوخت
EURO-VI  استاندارد  الزامات  تيرعا  به  قادر  يسخت  به  يزليد  نيسنگ  يخودروها   كه  يحال  در.  باشديم  EURO-VI  گر، يد  يسو  از.  هستند  

  ي زل يد  يخودروها   از  كمتر  سوز  LNG  يخودروها  از  ٥و استالدهيد   ٤، فرمالدهيد ٣، بوتادين٢بنزن   مانند  ييهادروكربن يه  ي كل  انتشار  زانيم
  از .  دهديم  كاهش  را  يآلودگ  از  يناش  يهاي مار يب  درمان  يهانهيهز  بالقوه  طوربه   و  شودي م  هوا  تيفي ك  بهبود  به  منجر  موضوع  نيا.  است

.  باشد   توجه  قابل  جيرا  يهاسوخت   ريسا  به  نسبت  آن  يمنيا  زاني م  تا  شده  باعث  عيما  يعيطب  گاز  خاص  يهايژگيو  ،يمنيا  نظر  نقطه٦
  مهم ( يآب منابع و خاك يآلودگ به نيبنابرا شود،يم ريتبخ سرعت به نشت صورت در و بوده رخورندهيغ و يرسميغ LNG جيرا يهابيترك
  .  دشوينم  منجر)  ييايدر  يترابر   و  نقل  و  حمل  يهاستميس  يبرا 

.  است  تروژنين مانند گريد يگازها  و كربن اتم پنج تا كي يدارا  كه سبك يهادروكربن يه انواع از متشكل يعيطب گاز مختلف باتيترك
 يعيطب  گاز  بيترك.  دارد  شود،ي م  انجام  آن  يبررو   كه  يفرآور  نديفرآ  و  ياستخراج  منبع  به  يبستگ  يتاحد   دهنده  ليتشك  يگازها  بيترك
 درصد  در  تفاوت  آن  علت  كه  باشدي م  متفاوت  شوديم  منتقل  لوله  خط  با  كه)  NG(  ي عيطب  گاز  خود   يحت  اي  و  متان  با  LNG  عيما
  از   ير يجلوگ  منظور  به  كه  هستند  5C-3C  شامل  هادروكربن يه  نيا   معمولاً.  است  آن  يگاز   يهاي افزودن  ر يسا  و  دهندهل يتشك  يهادروكربن يه

به روش مايع  از  ديبا  هامبدل   يهالوله   انسداد  و  جامد  فاز  ليتشك سازي و فناوري مورد  تركيب گاز طبيعي كاسته شوند. همچنين، بسته 
استفاده گسترده از گاز طبيعي مايع،    با وجود  شود.سازي به تركيب گازي اضافه مي استفاده، بعضاً نيتروژن نيز جهت كنترل بهتر فرآيند مايع 

سازي گاز  فشرده و تعداد مراحل    هاتوليد و همچنين روش   أشده است. به علت تفاوت در مبدهاي احتراقي آن هنوز كمتر شناخته ويژگي
  است. دهنده  هاي تشكيل هايي با درصدهاي متفاوت از هيدروكربن طبيعي، گاز طبيعي مايع داراي مخلوط 

 

 
1 Knock 
2 Benzene, C6H6  
3 Butadien, C4H6  
4 Formaldehyde, CH2O 
5 Acetaldehyde, CH3CHO 

 



  ٧  هاي استاندارد گاز طبيعي ... مدلسازي سينتيك و تحليل مسير احتراق مخلوط

 

  ]٣[متداول يهاسوخت انواع سوخت يسوخت و چگال ژهيو يانرژ سهيمقا -١جدول
Table1- Comparison of specific energy and energy density of various common fuel  [3] 

Specific Energy 
MJ/kg  

Energy Density  
MJ/L 

Fuel  

46.08  34.2  Gasoline 
45.36  38.16  Diesel 

50  8.28  CNG @ 200 bar 
50  21.2  LNG 
46  24.57  LPG 

 
تواند باعث بروز تغييرات زيادي در رفتار احتراقي و بروز  دهنده ميهاي حتي اندك در اجزاي تشكيل نكته لازم به ذكر اينكه وجود تفاوت 

  LNG  يهامخلوط   تيفيكدهد.  هاي متفاوت در حين فرآيند سوختن شود كه در نتيجه عملكرد سيستم احتراقي را تحت تاثير قرار مي پديده 
دارد.    يبستگ  يساز ع يما  ندي از فرآ  شيپ  يعيگاز طب  بيشدت به تركبه   يو رفتار احتراقيي  ايميو ش  يكي زيف  يهايژگيو  ،ياز نظر ارزش حرارت

  رند يگيدر بر م  زيرا ن  تروژنين   ي و حت  5Cتا    2C  يهااز آلكان   ي كم  ري) هستند و مقاد79-%99عمدتاً شامل متان (  LNGمختلف    يهابيترك
اندك ه  يبا وجود درصد بالا.    [4 ,1] ا  ي، رفتار كل5C–2(C(  ترني سنگ  يهادروكربن يمتان و سهم  تفاوت    توانديها ممخلوط   ني احتراق 

 LNG  يكل  يراقبر رفتار احت  5C–2C  ياجزا   يواقع  ريتأث  گر،ياشته باشد. به عبارت دد  (CNG)1كسري   يحت  ايبا متان خالص    يتوجهقابل
  باشد.   بيها در تركآن  ياز سهم مول  شيممكن است ب

و   ي ندگيسطح آلا  ،ياز نظر بازده حرارت  LNGممكن است رفتار    ،ياحتراق داخل  يمانند موتورها  يواقع  ياحتراق  يهاستميدر س  ن،يبنابرا
علاوه بر اثرات    رايبرخوردار است، ز  يا ژه يو  تيمقاومت در برابر كوبش از اهم  يژگيمتفاوت باشد. و  CNG  اي  4CHا  ب  مقاومت در برابر كوبش

  .گذارديم  ريآن تأث  يبر سلامت موتور و راندمان كل  ماًيمستق  ،يطيمحستيز
موتور    يهاشگاه يها در آزمامتان و رفتار آن   زاني معمولاً بر اساس م  LNGمختلف    يهابيكوبش در ترك  يژگي اساس استانداردها، و  بر

  كسر   يدهنده كه نشان  شودي ستفاده ما  2MNاز عدد متان    نهيزم  ني. در انيبنز  يمشابه با شاخص عدد اكتان برا   شود،ي م  يبندمرجع طبقه
خالص برابر    دروژنيه  يو برا   100متان خالص برابر    ياست. عدد متان برا   0-100در محدوده    2H/4CHمتان در مخلوط مرجع    يحجم

مشابه با مخلوط مرجع    يرفتار كوبش  انگريبا عدد متان معادل مشخص كرد كه ب  تواني را م  ي. هر مخلوط گاز [5]  شودي صفر در نظر گرفته م
CH₄/H₂  عدد است.   نبا هما  

الگوريتم عدد متان   .[6]  در يك موتور آزمايشي تحت شرايط مشخص انجام شد ١٩٧١در سال  LNGهاي عدد متان گيري اولين اندازه 
3AVL   اما هاي انجام شده در يك دستگاه آزمايش تعريف شدبراي آزمايش از معايب الگوريتم    ،  اين است كه مقادير غيرقابل    AVLيكي 

بيشتر   هايتوسعه بيشتري يافته تا هيدروكربن   ٤MWMتوسط   AVLالگوريتم  .شودرا شامل نمي N)2 (و نيتروژن C)5 (پوشي پنتانچشم 
وسط  ت  ٢٠١٦اي استفاده شده و در سالبه طور گسترده   MWM  را به طور متفاوتي بررسي كند. روش   2Nبگيرد و تأثير    و بزرگتري را دربر

5EUROMOT  هاي بيشتري براي بهبود روش  تلاش.  [7]  تپذيرفته شده اسAVL    گزارش   [9]و گيسكينگ   [8]آندرسنتوسط محققاني مانند
 . شده است

هاي  و عدد متان نمونه   AVLتوسط    تعريف شده  MNرا معرفي كرد كه بر اساس   6DGC آندرسن الگوريتم مركز فناوري گاز دانمارك
را در    4C  يي با ابعاد حداكثرهاهمچنين تنها هيدروكربن   DGCكند. الگوريتم  اثر محاسبه مي گازهاي بي اختلاط با  بدون    مختلف را با و  يگاز

توسط دانشگاه    LNG  يهابيترك  ياستانداردساز  يها براتلاش  نيدتر يجد  .كندمياثر محسوب  گازهاي بي  به عنوان  2Nو    2COگيرد و  نظر مي 
  ي بررس   LNGمختلف    يهابيبر عدد متان ترك  ٩و پنتان   ٨بوتان   زويو ا  -نجام شده است كه در آن اثر نرمالا  7TUB  آلمان گيونشواآبر  ينف

ا  بر  .]٦[  دش از نظر ترك  فيتعر  LNGاستاندارد    بيترك  نيمطالعات، چند  نياساس  كه  است  با    يياي ميش  بيشده  متان  عدد    گر يكديو 
  ي بنددسته  MN = 70, 74, 80ي عدد متان اصل يدر سه بازه  MWMو  TUB يهاتميها بر اساس الگورآن  يحال، همه نياند. با امتفاوت 

جدول  شونديم اجز  هابيترك  نيا  ٢.  با  ترك4Cتا    يدروكربنيه  يا را  با  همراه  و  بي،  متناظر  متان  عدد  بالايي  درصدها،  ارزش    حد 

 
1 Compressed Natural Gas 
2 Methane Number 
3 Anstalt für Verbrennungsmotoren 
4 Motoren-Werke Mannheim 

  كند. هاي قدرت جايگزين در اروپا فعاليت مييك انجمن غيرانتفاعي است كه به نمايندگي از توليدكنندگان موتورهاي احتراق داخلي و سيستم 5
6 Danish Gas Technology Center 
7 Technische Universität Braunschweig 
8 Normal & iso-butane (n/i- C4H10) 
9 Pentane (C5H12) 



 
  ٨  ) ١٤٠٥( ١، شماره ١٩سوخت و احتراق، دوره   محمدمهدي محمودي راد ،مهدي عباسي

 
قرار دارد،    يمشابه  يدر محدوده   باًيتقر  بيترك  ١١هر    يبرا  HHVكه اگرچه مقدار    دهدينشان م  جينتا  .كنديخلاصه م  (HHV)1 يحرارت

 و  Mix1  ،Mix6يهابيدر عدد متان شود؛ مانند ترك  يمنجر به تفاوت قابل توجه  تواندمي)  %1(در حدود    بياندك در ترك  يهااما اختلاف 
Mix7اشتعال و    ري مس  ير يطور چشمگبه   تواننديم  ب،يسهم كم در ترك  رغمي عل  تر،ن يسنگ  يهادروكربن يكه ه  دهدي موضوع نشان م  ن. اي

 دهند.    ريياحتراق را تغ  يرفتار كل

  

  [10] هاني آبالا يارزش حرارت وشده سازنده، عدد متان اعلام يهمراه با درصد اجزا LNGاستاندارد  يهابيترك  -٢جدول  
Table 2- Standard LNG compositions along with the percentage of constituent components, the declared methane number, 

and their higher heating value (HHV) [10] 

HHV (MJ/m3) 
MN 

(TUB, MWM) 
N2 i-C4H10 n-C4H10 C3H8 C2H6 CH4 Mixtures 

40.3 80 0.5   1.84 5.83 91.83 Mix 1 

40.48 80 0.5    10.1 89.4 Mix 2 
39.02 80 0.5    5.0 94.5 Mix 3 
40.43 80 0.5   5.0  94.5 Mix 4 
40.45 74 0.5 1.45 1.45   96.6 Mix 5 
41.4 74 0.5 1  1.81 5.78 90.91 Mix 6 

41.12 74 0.5  1 1.81 5.78 90.91 Mix 7 
41.26 74 0.5 0.5 0.5 1.81 5.78 90.91 Mix 8 
42.5 70 0.5 2  1.80 5.71 89.99 Mix 9 

41.94 70 0.5  2 1.80 5.71 89.99 Mix 10 
42.22 70 0.5 1 1 1.80 5.71 89.99 Mix 11 

  
شود و به طور مشابه نيز  عدد متان با توجه به مشابهتي كه با عدد اكتان دارد، اصولاً معياري براي تعيين احتراق خودكار نيز محسوب مي 

شود. به همين دليل ممكن است، انواع تركيبات رايج حتي با وجود داشتن عدد متان يكسان، ارزش  نجيده ميس  ٢موتور در شرايط آزمايش 
ها از جمله زمان تاخير اشتعال در شرايط مختلف آزمايش با يكديگر متفاوت شود. نتايج آزمايشگاهي  حرارتي متفاوت باشند و رفتار احتراقي آن

، با وجود مشابهت بين  (T<1000K)و دماهاي پايين    (T≥1000 K)دهد كه در دماهاي بالا  دست آمده در مطالعات اخير نشان ميبه
 ,Mix1هاي  مخلوط  تواند بسيار با يكديگر متفاوت باشد. مانندمخلوط متفاوت، عدد متان آنها ميدهنده در دو  هاي تشكيلتركيب هيدروكربن 

Mix8  3اشتعال    ريزمان تأخهاي  ها و همچنين داده)، اما عدد متان آن٢هاي نسبتاً مشابه دارند (جدول  كه تركيب(IDT)   در دماهاي پائين
توانند  هاي مختلف با وجود داشتن عدد متان يكسان، مي ب). همچنين ديده شده است كه تركيب-١به طور محسوس متفاوت است (شكل

IDT    متفاوت داشته باشند، مانندMix1, Mix2  د)، و بالعكس، باداشتن  -١(شكلMN  يكسان وIDT     نزديك به هم، در تركيب هيدروكربني
برابر كوبش، لازم است رفتار احتراق    يهنگام بررس   ن،يبنابراج).  -١(شكل  Mix5, Mix6متفاوت هستند، مانند   عدد متان و مقاومت در 

  ي بررس  براي  ي)و چه تئور  ش آزماي  (چهاز مطالعات    يموضوع، تنها تعداد محدود  نيا  تيا وجود اهمب  .رديگ  رارمورد توجه ق  زنيخودكار و  
خودكار  احتراق  است.  LNGمختلف    يهابيركت  ٤رفتار  شده  مي   انجام  تفاوت  اين  بروز  علت  هيدروكربن  كه  وجود  كل    4Cتواند  در  و 

  دهنده اين تركيبات باشد. هاي سنگين تشكيلهيدروكربن 

 
1 Higher heating value 
2 Engine Experiment 
3 Ignition Delay Time 
4 Auto-ignition 



  ٩  هاي استاندارد گاز طبيعي ... مدلسازي سينتيك و تحليل مسير احتراق مخلوط

 

   
 (a)                                                                                 (الف)

 
  (b)                                                                               (ب)

 
  (c)                                                                                   (ج)

 
  (d)                                                                                (د)

  Mix1,Mix6هاي : الف) تركيب [5 ,4] احتراق ريتأخ زمان با متان عدد انطباق ي بررسيبرا آمده دستبه  تايج آزمايشگاهين -١ شكل
با وجود داشتن تركيب مشابه، عدد متان   Mix1, Mix8هاي مشابه هستند؛ ب) تركيب IDTداراي تركيب و عدد متان متفاوت، ولي روند 

 ,Mix1نزديك دارند؛ د)  IDTتركيب متفاوت، ولي عدد متان و  Mix5, Mix6هاي متفاوتي در دماهاي پائين دارند؛ ج) تركيب IDTو 

Mix2 هاي متفاوت و عدد متان يكسان، اما تركيبIDT [10] متفاوت دارند.  

Figure 1 -Experimental data obtained in order to evaluate consistence between MN and IDT for certain LNG Mixtures [4, 

5]: a) Mix1, Mix6 are different in compositions and MNs, showing similar IDTs; b) Mix1, Mix8 have similar compositions, 
but different MNs, and IDTs at lower temperatures; c) Mix5, Mix6 are different in compositions, but similar in MN and 

IDTs; d) Mix1, Mix2 have same MN but different compositions and IDTs [10]. 

 

   شده  منتشر تاكنون  ي هاپژوهش بر يمرور

هاي گاز طبيعي مايع تعداد  است، اما در مورد مخلوط   تاكنون در مورد گاز طبيعي و متان مطالعات عملي و نظري متعددي انجام شده 
با توجه به نو بودن كاربرد صنعتي آن به   LNGهاي گازي  سازي مخلوط هاي منتشر شده در زمينه مطالعات آزمايشگاهي و مدل پژوهش 

 شده در اين زمينه را خواهيم داشت.   بسيار محدود است، كه در ذيل مروري بر مطالعات انجام

) براي مطالعه احتراق  RCM(  ٣سازي سريع ) و يك ماشين فشرده ST(  ٢ي شوك يك سري آزمايش در تجهيزات لوله   ١والابوني و همكاران 
استاندارد  مخلوط  محدوده    2N/12H5C-i/12H5C-n/10H4C-i/10H4C-n/8H3C/6H2C/4CHاز  مخلوطي  كه    LNGهاي  در  بودند، 

T=850-1450 K    فشارهاي  وP=20, 40 bar  ارزيهاي همو در نسبت  ϕ=0.4, 1.2    انجام دادند. همچنين، نتايج تجربي با استفاده از دو
  مخلوط    ١١شامل بررسي خاصيت اشتعال    ٤. مطالعه اخير توسط شو و همكاران [1]  سازي شدهاي شيميايي شبيهمكانيسم واكنش 

 
1 Vallabhuni et al., 2018 
2 Shock Tube 
3 Rapid Compression Machine 
4 Shu et al., 2020 
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  هاي مورد استفاده.روش اهداف و و همراهبه  LNGشده در زمينه احتراق انجام عملي و عددي هايخلاصه پژوهش  -٣جدول 

Table 3- Summary of experimental and numerical studies conducted in the field of LNG combustion, along with the 
objectives and methods used. 

Objectives Method of Study Reference 
IDT measurement of 2 LNG mixtures, 

.5containing C  
Experimental 
ST, RCM 
P=20, 40 bar 
T=850-1450 
ϕ= 0.4,1.2  

Vallabhuni et al., 2018 [1] 

Auto-ignition behavior of 11 LNG 
mixtures, with hydrocarbon size of C1-C5 
and MN70-80. 

Experimental 
ST, RCM 
P=20, 40 bar 
T=870-1550 
ϕ= 0.4,1.2 

Shu et al., 2020 [5] 

Auto-ignition behavior of various LNG 
hydrocarbons and  5C-1C , withturesixm

methane content of MN70-80. 
 
 
 

Development of reaction mechanism for 
LNG based on the IDT measurements, 
and finding the correlation between MN 
and auto-ignition tendency.  

Experimental 
ST, RCM 
P=20, 40 bar 
T=850-1550 

   ϕ= 0.4,1.2 

 
Numerical 
Chemical Kinetic Model for 
LNG 

Nadiri et al., 2021 [4] 

  
در  MN50-90با  2Hو  4CHو پنج مخلوط مرجع حاوي فقط  MN70-80با عدد متان از ء ᘻشکᘮل دهنده  حاوي پنج جز LNGمختلف 

-K١5٢5ي ، و در دماهاP=10, 20, 40 barسازي سريع در فشارهاي ) و يك ماشين فشرده1HPSTفشار بالا (  در ي شوكتجهيزات لوله 

٧٠٨T=  1.2 ,0.4=ارزي  و دو نسبت همϕ   2ها نيز برحسب الگوريتم  ط بررسي شد. عدد متان مد نظر مخلوMWM    [5]تعيين شده است  .
دهند.  نشان مي  MN 80پذيري بالاتري نسبت به مخلوط با  به وضوح واكنش  MN 70با    LNGهاي  ها حاكي از اين است كه مخلوطنتايج آن

پذيري مخلوط حاوي اتان بيشتر است و در نتيجه  ، نشان داده شد كه واكنش MN 80هاي مختلف با  همچنين در تجزيه و تحليل مخلوط
، مطالعات عددي به طور  LNGهاي  شود. جداي از تحقيقات تجربي معدودي از مخلوط تمايل به ضربه بالاتر حين كاركرد موتور ايجاد مي

  انجام شده است.   5Cها تا  هاي شيميايي جامع براي آلكانگسترده براي ساخت مكانيسم واكنش 
هاي آزمايشگاهي قابل مشاهده است. احتراق  توجهي در دماهاي متوسط و پائين بين مدلسازي انجام شده و داده اختلاف قابل   با اين حال،

) وجود دارد،  xNOبايست تمايل كمتري به انتشار اكسيدهاي نيتروژن () از حيث اينكه در دماهاي پائين اصولاً مي 3LTCدر دماي پايين (
) است  HCCI(  ٤حائز اهميت است. يك مثال قابل توجه از كاربرد احتراق در دماي پايين، مفهوم موتور پيشرفته احتراق تراكمي شارژ همگن 

تواند راندمان حرارتي  مي HCCI. فرآيند احتراق در موتور [11] كندهواي فشرده براي انجام احتراق تميز استفاده مي -كه از مخلوط سوخت
موتور احتراق تراكمي را نيز به طور محسوس كاهش دهد. با اين حال، يكي از موانع اصلي براي    ٥PMو    xNOرا بهبود بخشيده و تشكيل  

.  [12] دشواري در كنترل مرحله احتراق است كه عمدتاً بر دانش شيمي احتراق خودكار مخلوط سوخت و هوا متكي است  HCCIتحقق  
، علي الخصوص با  LNGموتور با سوخت  HCCIبيني وضعيت كار براي پيش  LNGبنابراين، يك مكانيسم قابل اعتماد براي احتراق خودكار 

 رسد. ضروري به نظر مي LTC هاي موجود در پيشبيني احتراق در شرايطتوجه به ضعف عمومي مدل 

 IDTsو    MNsاست كه يك مدل سينتيك شيميايي براي كشف ارتباط بين    [4]  ٦آخرين پژوهش ارائه شده، متعلق به نديري و همكاران 
آن  كردند.  مقايسهايجاد  نتايج مدل ها  ميان  آزمايش اي  و  احتراق مخلوط سازي  آلكان   LNGهاي  هاي  حاوي  و    2Nو    5C-1Cهاي  مختلف 

و   P=10, 20 , 40 barدر فشارهاي   T= 850-١55٠ Kيي  در محدوده دما  عدد متان معينبا    2Hو    4CHهاي مرجع حاوي تنها  مخلوط 
مختلف    LNGهاي  مخلوط  IDTسازي  ها قابليت خوبي در شبيهيافته آنانجام دادند. مدل جديد توسعه   ϕ=0.4, 1.2هاي هم ارزي  نسبت

دهد. چنانچه شرح  خلاصه اي از مطالعات اخير به همره روش و شرايط مطالعه، به همراه اهداف و نتايج را نمايش مي  ٣جدول    نشان داد.

 
1 High Pressure Shock Tube 
2 Maximum Weight Matching 
3 Low temperature combustion 
4 Homogeneous charge compression ignition 
5 Particulate Matters 
6 Nadiri et al., 2021 
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غير از پژوهش اخير  متمركز هستند و به  LNGداده شد، تنها تعداد محدودي از اين پژوهشها برروي مطالعات تجربي و مدل سازي احتراق  
توسعه نيافته است. دو پژوهش آزمايشي ديگر،    LNGهاي احتراق  ، هيچ مدل سينتيكي ديگري مختص مطالعه ويژگي [4]  نديري و همكاران

اند تا  استفاده كرده   2LLNL  [14]و    1NUIG  [13]هاي احتراقي جامع مانند  نيز از مدل   [5]، و شو و همكاران  [1]  يعني والابوني و همكاران
  LNGهاي  هاي مرتبط با احتراق تركيب سازي عددي پديده هاي تجربي خود را مقايسه كنند، بدون آنكه مدلي سينتيكي ويژه براي شبيهداده 

و بررسي    LNGهاي  بنابراين، هداف اصلي اين تحقيق توسعه و اعتبارسنجي يك مدل سينتيكي اختصاصي براي احتراق تركيب  توسعه دهند.
شامل اجزاي    ١شده در جدول  معرفي  LNGتركيب    ١١شود. بدين منظور،  هاي شيميايي مؤثر بر فرآيند اشتعال خودكار منظور ميمكانيسم

 اند. سازي و ارزيابي مدل مورد استفاده قرار داده شده منظور شبيهها، بههاي مربوط به زمان تأخير اشتعال آن و داده   4Cحداكثر تا  

  يكينتيس مدل توسعه  و احتراق يمدلساز

  معادلات حاكم بر رآكتور احتراقي

و به صورتي   ٧يا فشار ثابت  ٦در حجم   ٥و يا كامل  ٤آميختگي جزئيبا هم  ،٣آل و به صورت همگن طور ايده رآكتورهاي تحقيقاتي احتراق به
رآكتورهاي مورد استفاده براي سنجش زمان تأخير اشتعال به صورت بسته عمل كرده و  شوند.  كه با محيط تبادل حرارتي ندارند فرض مي

  :                           [15 ,10]  كنند. براي اين نوع رآكتورها، معادله پايستگي انرژي به شكل زير برقرار استدر حجم ثابت كار مي

𝑄 −̇ 𝑊̇ = 𝑚
𝑑𝑢

𝑑𝑡
     )١( 

  با توجه به صفر بودن كار مرزي در فرآيند حجم ثابت، شكل نهايي معادله بقاي انرژي به صورت زير در خواهد آمد: 
𝑄̇

𝑚
=

𝑑𝑢

𝑑𝑡
   )٢( 

  :[15 ,10]  باشدكه انرژي داخلي به صورت كميتي شدتي و براساس مقدار ماده (تعداد مول مواد) قابل تعريف مي

𝑢 =
𝑈

𝑚
=

1

𝑚
෍ 𝑁௝𝑢ത௝

௝

௝ୀଵ

 )٣( 

  باشند. ام مي jتعداد مول براي گونه    jNانرژي متوسط دروني و    𝑢ത௝كه 
بر حسب مجموع   𝑢ها و توليد محصولات است، مشتق زماني انرژي دروني دهندهواكنش  مصرفبا توجه به اينكه فرآيند احتراق، شامل 

  :  [15 ,10]  تغييرات مول هر جز مولي مواد درگير در واكنش قابل بيان است
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شيميايي با افزايش ناگهاني دما همراه است، تغييرات انرژي دروني هر جزء بر اساس    انرژيهمچنين در طي فرآيند سوختن، آزاد شدن  
  شود: تغييرات دمايي به صورت زير تعريف مي

𝑑𝑢ത௝

𝑑𝑡
=

𝜕𝑢ത௝

𝜕𝑇

𝑑𝑇
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به صورت زير تعريف    j[X[و غلظت مولار    Vنيز بر حسب حجم رآكتور  jNمول هر جزء    تعدادبا توجه به محيط گازي و فرض حجم ثابت،  
  شود: مي

 
1 University of Galway 
2 Lawrence Livermore National Laboratory 
3 Homogeneous  
4 Partially Stirred Reactor (PaSR) 
5 Perfectly Stirred Reactor (PSR) 
6 Iso-choric 
7 Iso-baric 
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𝑁௝ = 𝑉ൣ𝑋௝൧ )٦ ( 

  بنابراين، مشتق زماني تغييرات مقدار هر جز به صورت زير بازنويسي خواهدشد: 
𝑑𝑁௝

𝑑𝑡
= 𝑉

𝑑ൣ𝑋௝൧

𝑑𝑡
 )٧( 

  : [15 ,10]  برابر است با  𝜔̇௝كه براساس تعريف تغييرات غلظت جزئي با پتاسيل شيميايي،  
𝑑ൣ𝑋௝൧

𝑑𝑡
= 𝜔̇௝ )٨( 

  ، اين معادله در انتها به شكل زير بازنويسي خواهد شد: ٤معادله  در رابطه    ٨و    ٧  با جايگذاري روابط
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ௗ்مقدار  

ௗ௧
مي   رابطه   توانرا  جايگذاري  اينكه    فوقبا  فرض  با  و  انرژي  پايستگي  معادله  𝑊̇ در  = با  بر حسب  0 شده  مبادله  انرژي 

  ها (اجزا) و ظرفيت گرمايي معادل در حجم ثابت را به دست آورد. ، پتانسيل شيميايي، تغييرات غلظت گونه (گرما)محيط
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  باشد: دما نسبت به زمان برابر معادله زير مي   تغييراتآل آدياباتيك  اي شرايط ايده همچنين بر
𝑑𝑇
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=
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تواند بر حسب آنتالپي و ظرفيت  آل گازي مي با توجه به اين نكته كه انرژي دروني و ظرفيت گرمايي ويژه در حجم ثابت براي شرايط ايده 
)، تغييرات دما بر حسب زمان در نهايت به صورت زير بر حسب آنتالپي و ظرفيت  ١٣و    ١٢گرمايي ويژه در فشار ثابت تبديل شود (معادلات  

  : [15 ,10]  ) است١٤شود، كه برابر با معادله (گرمايي ويژه در فشار ثابت بيان مي 
𝑢ത௝ = ℎത௝ − 𝑅௨𝑇 )١٢( 
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  آيد:  مي   بدستي گاز كامل  ي نرخ تغييرات فشار سيستم نيز از رابطه محاسبه 

𝑃𝑉 = ෍ 𝑁௝𝑅௨𝑇

௝

 )١5( 

𝑉
𝑑𝑃

𝑑𝑡
= 𝑅௨𝑇

𝑑 ∑ 𝑁௝௝

𝑑𝑡
+ 𝑅௨ ෍ 𝑁௝

𝑑𝑇

𝑑𝑡
௝

 )١٦ ( 

  شود: ) و تغييرات فشار بر حسب غلظت مولي و پتانسيل شيميايي رابطه زير حاصل مي ١٦) درمعادله (٨) و (٣قرار دادن روابط (  با
𝑑𝑃
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  :[15 ,10]  شوندمعادلات بدست آمده براي دما و فشار به صورت عددي و با شرايط اوليه معلوم به صورت زير حل مي
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𝑇(𝑡 = 0) = 𝑇଴ )١٨( 

𝑃(𝑡 = 0) = 𝑃଴ )١٩( 

[𝑋௝](𝑡 = 0) = [𝑋௝]଴   )٢٠( 

 

  احتراق  كينتيس  مدل يتوسعه

رود و از اين حيث، شناخت سازوكار احتراقي آن براي  به شمار مي   LNGي  دهنده جزء اصلي تشكيل  4CHطور كه اشاره شد، متان  همان
. متان با ساختار مولكولي منحصر به فرد چهار وجهي  هاي مختلف كاركرد حائز اهميت ويژه استدر بازه   LNGهاي  ي احتراق تركيبمطالعه
، داراي دماي اشتعال بالا و سرعت شعله كم است و در بخارهاي شيميايي بدون واكنش است. تحقيقات گسترده  C-Hهاي پيوند بزرگ  و انرژي 

ها براي  هاي شيميايي متان انجام شده است، و بنابراين رفتار احتراقي آن تا حد خوبي شناخته شده است. در اولين تلاش در زمينه سينتيك
مكانيسم احتراق متان را تا  ، 2C-1Cهاي  هاي احتراق برخي از سوخت در بررسي سينتيك [16]١شناسايي و مدلسازي احتراق متان، كافمن 

ها به عنوان الگوي احتراق  توسعه داد، كه تا مدت  ها)ها و راديكال مياني و نهايي (شامل مولكول   ٣ي شيمياييگونه  ٢5با    ٢واكنش عنصري   ٧5
سازي شده  هاي محاسباتي، چندين گروه تحقيقاتي در ايجاد مكانيزم سينتيك بهينهبا توسعه بيشتر زيرساخت   پذيرفته شده مطرح بود. ديرتر

گذاري  پايه  [18 ,17]  ٤سازي فرنكلاخ و همكارانش هاي بهينه كه بيشتر بر اساس تكنيك  Mech-GRIاند. مدل سينتيكي  متان همكاري داشته 
باز  به صورت منبع  اين مدل  هاي  شود، كه بسياري از اين مراحل در مكانيزم قابل دسترسي است و به طور پيوسته بروز مي  ٥شده است. 

  وجود دارد.   COو    2Hاكسيداسيون  
براي    [20 ,19]  ٧و همكاران  ، كه اسلاوينسكايا٦خيمون  يمتعلق به دانشگاه فن  1C–0C  شده  بروز   يمياز شدر پژوهش پيش رو،    كه 

  م يسمكانتوسعه يافته است، براي مدلسازي سينتيك احتراق متان بهره گرفته شده است.    هيعنوان مدل پابه  (CH₃OH)متانول    سوختن
  تم يبر الگور  يخودكار مبتن  ي سازنهيابزار به  كي  قيوده و از طرب  واكنش  5١٠  و  گونه  ٧٤شامل  ي شيميايي موجود در اين مدل  هاواكنش 

  ي ها ربوط به واكنش م   (RRCs)9نرخ واكنش  بيدر ضرا  يقطع  يهاتيقطعبا هدف كاهش عدم   تميالگور  نيشده است. ا  مينظت  (GA)  ٨كيژنت
  پارامتر فعال) به كار گرفته شده است.   ٤٠مهم (

آرام    در برابر سرعت شعله  نيلوله شوك، همچن  يهاش يآمده از آزمادسته ب  اشتعال  ريزمان تأخ  يهادر برابر داده   تيحاصل با موفق  مدل
كاررفته در به  3C–2C  يميش  بخش  قرار گرفت.  يورد اعتبارسنجم  (PFRs)  ١١يستوني پ  انيجر  يها در راكتورها گونه   يغلظت  يهاليپروف  و ١٠

  توسعه داده شده است.   [21]و همكاران    اسلاوينسكايا  لنيمدل حاضر، بر اساس مدل است
بايست اين زير مجموعه  نياز است. بدين منظور مي  4Cكم  هاي گاز طبيعي مايع به مدلي با ابعاد دستبراي مدل كردن سوختن مخلوط 

يافته و به مدل اصلي اضافه شوند. اين امر با توجه به هاي مياني مربوط توسعه هاي ترموشيميايي گونههاي شيميايي به همراه ويژگيواكنش 
داده  و  انجام شده  پذيرفته هستند  براي گونه الگوهاي واكنشي كه عموماً  نياز  مورد  ترموشيميايي  داده هاي  از  مياني  در  هاي  هاي مندرج 

برگرفته و گردآوري شده است.     NUIG 3.0زمي از مكانهاي مختلف، به ويژه  هاي سينتيكي پذيرفته براي هيدروكربن و ساير مدل   ١٢ها داده مبنا
  واكنش است.   ٧5٤گونه و    ٨٩شامل    يي در مجموعمدل نها
  CH)4 (متان يومترياز احتراق استوك يحالت آزمون فرض كيدر  GRI Mechدر مقايسه با مدل پايه  ، عملكرد مدل حاضر2شكل  در

هاي نهايي  در آن مسيرهاي موثر بر تشكيل فرآورده كه    ،نشان داده شده است  كيدر فشار اتمسفر  و   (T=1400 K)بالا  ير محدوده دما د
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نقش  آيد، تمايز دو مدل در تعداد مسيرهاي موثر و همچنين  شوند. چنانچه بر ميرا از مبدا سوخت (متان) برجسته مي  2CO, COاحتراق  
 متان در مكانيسم جديد است. احتراق    نديوابسته به متانول در فرآ  يهاگونه تر    پررنگ

  

   
 (a)                                                                                                            (الف)

 
  

 
  

 (b)                                                                                                       (ب)

با استفاده از الف)  ϕ =1و    P=10 barو  T=1400 Kدر رآكتور اختلاط همگن در  4CHنمودار مسير واكنش دما بالا براي احتراق  -٢شكل
  . GRI 3.0.  [10]مكانيسم توسعه يافته ب) مكانيسم جامع  

Figure 2- Species rout diagram for CH4 combustion in homogenous reactor in T=1400 K, P=10 bar, ϕ =1 depicted by: a) current 
mechanism b) GRI 3.0 detailed mechanism [10]. 

  سازي  نتايج شبيه

پژوهش  مرور  پيشين  بخش  در  شد،  چنانچه  اشاره  شده  انجام  عمده هاي  داده بخش  از  اندازه اي  به  معطوف  آزمايشگاهي  گيري  هاي 
گاز طبيعي مايع   تفاوتي ازهاي متركيببا هاي دمايي و فشاري مختلف باشد كه در بازهميها با عدد متان احتراق و ارتباط آن هاي مشخصه 

  ي شگاهيآزما  يهاداده   اغلب اين  اند.گيري شده اندازه   مختلف  ارزيهاي هم و اكسيدكننده (عمدتاً هوا) در نسبت   دهنده)(مقدار متان تشكيل 
هاي  اند. در اين تحقيقات مشخصه افتد، پرداخته معمولاً در شرايط كاركرد در موتور خودرو اتفاق مي  احتراق كه يهامشخصه   يريگبه اندازه 

  ها ش يآزما  ني. ا)٣(جدول    اندشده   يريگاندازه    ST , RCM مانند  يمتفاوت   تجهيزات  مختلف و با استفاده از  يو فشار  ييدما  يدامنهاحتراقي با  
 هستند.  و عدد متان  ١شتعال ا  ريزمان تأخ  يي همچونهاشامل داده 

از مراجع   شتعالهاي تجربي زمان تأخير اسازي داده براي شبيه ١ شده در جدول داده تركيب نشان   ١١تر اشاره شد، گونه كه پيش همان
سنجي مدل  ، به منظور صحت ا  P=10, 20, 40 bar، و فشارهاي  ϕ=0.4, 1.2ارزي  ، نسبت همT=850–1450 Kدر بازه دمايي    ]٣,  ٢[

  انجام ثابت  در شرايط حجم    ٢در بلوك رآكتور بمبي و    ]١١[  PRO-CHEMKINافزار  از نرم   يسازهيشب   براي  استفاده شدند.  توسعه يافته
افزار داده شده است. منتخبي  پروفيل زماني فشار به عنوان ورودي به نرم  RCMگيري در تجهيزات هاي اندازه سازي داده . براي شبيه اندشده 

  . اندبندي شده ها طبقهآن (MN) اند كه بر اساس عدد متاننشان داده شده   ٤و    ٣هاي  در شكل  اين نتايج  از
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 (a)               (الف)                                                                   

 
 (b)                                                                                      (ب)

  
  (c)                    (ج)                                                                    

(د)                                                                   
(d)  

  
  (e)                  (هـ)                                                                      

(و)                                                                      
(f)  

بالا و  يدما يدر نواح  بيترت، بهRCMو  ST يهاش ي، مربوط به آزما]٣, ٢[احتراق از منابع  ريزمان تأخ يهاداده يسازهيشب -٣شكل 
و در نسبت  P=10,20 barدر فشارهاي  Mix1-Mix10تركيبات  LNGشده، براي مخلوطهاي استاندارد  قيرق طيدر شرا نييپا يدما

(خط  LLNL) و مدل ني چ نقطه اهي(خط س NUIG.، خط سبز)، مدل p.wپژوهش ( نيدر ا افتهيمدل توسعه نيب سهيمقا  .ϕ=0.4ارزي هم
  خط) انجام شده است.نقطه يخاكستر

Figure 3- Simulation of IDTs from ST and RCM experiments of [2, 3] in HT and LT rages, of the diluted mixtures of 
standard LNG Mix1–Mix10, at P = 10, 20 bar and ϕ = 0.4. A comparison is made between the model developed in this 

study (p.w., green line), the NUIG model (black dashed line), and the LLNL model (gray dash-dotted line). 
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   (a)                       (الف)                                                               

  (b)                                   (ب)                                                                 

  
  (c)                    (ج)                                                                     

  
  (d)                               (د)                                                                     

 يبالا و دما يدما يدر نواح  بيترت، بهRCMو  ST يهاش ي، مربوط به آزما]٣, ٢[احتراق از منابع  ريزمان تأخ يهاداده يسازهيشب -٤شكل
.  ϕ=1.2ارزي و در نسبت هم P=10,20 barدر فشارهاي  Mix2,6,8تركيبات  LNGشده، براي مخلوطهاي استاندارد  قيرق طيدر شرا نييپا

خط)  نقطه ي(خط خاكستر LLNL) و مدل نيچنقطه اهي(خط س NUIG.، خط سبز)، مدل p.wپژوهش ( نيدر ا افتهيمدل توسعه نيب سهيمقا
  انجام شده است.

Figure 4-Simulation of IDTs from ST and RCM experiments of [2, 3] in HT and LT rages, of the diluted mixtures of standard 
LNG Mix2,6,8, at P = 10, 20 bar and ϕ = 1.2. A comparison is made between the model developed in this study (p.w., green 

line), the NUIG model (black dashed line), and the LLNL model (gray dash-dotted line). 
  

ها در نواحي  عملكرد مدل حاضر در بازه وسيعي از شرايط براي هر سه گروه از اعداد متان، به طور كلي سازگار است. روند تغييرات داده 
، دقت مدل افزايش  T>1200 Kويژه در دماهاي بالاتر از  به خوبي توسط مدل بازتوليد شده است. به (HT) و دماي بالا (LT) دماي پايين

ها كه كند، اگرچه روند كلي دادههاي تجربي افزايش پيدا مي ، اختلاف ميان مقادير مدل و داده T<1000 Kتر از  يابد. در دماهاي پايينمي
 . ماندها سازگار باقي ميگيري بيني كرده است تقريباً با اندازه مدل پيش 

با اين حال مدل حاضر كمترين انحراف را    K-T=850 950ويژه در بازه دمايي  اند، بهرا نشان داده   ١برآورد پائين هر سه مدل سطحي از  
،  شده اند گيري دازه ان (ϕ=1.2)هاي غني براي مخلوط  و  RCM تجهيزات در دماي پايين هايكه داده  ييجادارد. شايان ذكر است كه از آن

ها، مدل حاضر كمترين ميزان اختلاف را با  ). در ميان آن٤هاي تجربي دارند (شكل در مقايسه با داده ٢برآورد سازي اندكي بيشنتايج شبيه
 .مقادير تجربي نشان داده است

 زمان تأخير احتراق هايبيني بهتري در كل بازه دادهوان پيشت   LLNLو  NUIG  هاي جامعمدل به طور كلي، مدل حاضر در مقايسه با  

  شود.  ديده مي  ترواضح  (LT) ويژه در محدوده دماي پاييندارد. اين برتري به
 

 
1 Underestimation 
2 Overestimation 
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و دو مدل جامع   .P.W، توسط مدل توسعه يافته  LNGهاي منتخب خطاي مطلق شبيه سازي نقاط آزمايشگاهي و مخلوط  -٤ جدول
  و شرايط آزمايشگاهي. MNو به تفكيك عدد متان  NUIG , LLNLديگر 

Table 4- Mean Absolute Percentage Error (MAPE) of the simulation results by the developed model P.W., and two other 
models of NUIG, LLNL for the selected experimental points, separated due to the experimental conditions and MN. 

MAPE (from experimental data) Experimental 
Apparatus 

Operational 
Condition Mix/ MN 

Thermal 
Condition LLNL NUIG P.W. 

20% 16% 23% ST ϕ=0.4 , P= 10 bar Mix 1/ MN 80 

HT 

28% 50% 33% RCM ϕ=1.2 , P= 20 bar Mix 1/ MN 80 

32% 29% 21% ST ϕ=0.4 , P= 10 bar Mix 4/ MN 80 

66% 60% 28% ST ϕ=0.4 , P= 10 bar Mix 5/ MN 74 

33% 69% 34% ST ϕ=1.2 , P= 10 bar Mix 6/ MN 74 

40% 31% 13% ST ϕ=0.4 , P= 10 bar Mix 8/ MN 74 

40% 31% 13% ST ϕ=1.2 , P= 10 bar Mix 8/ MN 74 

40% 79% 45% RCM ϕ=0.4 , P= 10 bar Mix 10/ MN 70 

48% 43% 24% RCM ϕ=1.2 , P= 20 bar Mix 1/ MN 80 
LT 

42% 45% 29% RCM ϕ=0.4 , P= 20 bar Mix 10, MN 70 

 
  

 
  (a)                          (الف)                                                              

   
  (b)                                 (ب)                                                             

   
 (c)                          )                                                                  ج(

  
 (d)                                         )                                                        (د

، ]٣, ٢[از منابع  RCM  و ST يهاشياز آزما، ٨٠ با عدد متان Mix8تا  Mix1 يهامخلوط ياحتراق برا ريزمان تأخ يهاداده -٥ شكل
اند. نقاط پر شده يردآور گ   ,١.٢ϕ=0.4هاي هم ارزي و نسبت يبرا P=10, 20 barهاي در هر دو بازه دمايي بالا و پايين، در فشار

  هستند.  يسازهيشب يكل جينتا يِخط تقريب انگريو خطوط قرمز ب دهنديرا نشان م يسازهيشب جيتوپر) نتا يهارهي(دا
Figure 5- IDT data collection for Mix1-Mix8 with MN80, 75 from ST and RCM of [4, 5] in both HT and LT ranges, at P=10, 

20 bar, and ϕ=0.4, ϕ=1.2 conditions.  The ϐilled dots show simulation results and the red lines illustrates the linear 
regression of the overall simulation results. 
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براي مدل پيش رو، به همراه دو مدل جامع ديگر را نست    ٤و٣ي اشكال  ميزان خطاي مطلق متوسط در نقاط شبيه سازي شده   ٤جدول  

يافته در شود، ميزان خطاي مطلق مدل توسعه دهد. چنانچه برداشت ميو شرايط دمايي ارائه مي  MNگيري، به تفكيك عدد به ميزان اندازه 
بالا   پائين    HTدر هر دو شرايط دماي  شرايط دماي  به دو مدل ديگر كمتر است. ميزان متوسط    LTو  نقاط    MAPEنسبت  در تمامي 

است.    %37 , %46به ترتيب    NUIG , LLNLكه براي  است، در حالي   %26براير با    (.P.W)براي مدل توسعه يافته    HTگيري در  اندازه 
  است.   NUIG, LLNLبراي    %45 , %44براي مدل پيش رو و به ترتيب    %27اين ارقام به ترتيب    LTبراي دماهاي پائين  

هاي مختلف كاركرد  را در وضعيت   MN80,75هاي مختلف با اعداد متانهاي آزمايشگاهي براي تركيبتجميع داده  5نمودارهاي شكل  
دهد. چنانچه از اين آن با مدل كنوني را نشان مي  ١سازي و تقريب خطي به همراه نتايج شبيه  ϕ 1.2 , 0.4=ارزيهاي هماز جمله در نسبت

دهند. همچنين، در شرايط معين، رفتار نسبتاً مشابهي را ارائه مي  Mix4تا    Mix1هاي  ، در مجموع تركيبMN80آيد، براي  نمودارها بر مي 
بيني زمان تأخير اشتعال با دقت مطلوب به لحاظ تقريب عددي  سازي با مدل كنوني نيز در اغلب موارد قادر به پيش تقريب خطي نتايج شبيه

هستند نيز، مجدداً مشاهده شده و تأييد    MN75كه داراي عدد متان    Mix8تا    Mix5هاي  و شيب داده است. اين وضعيت براي تركيب
 شود.  مي

  سازي  نتايج شبيه
  يي ايميش  يهاواكنش   ياصل  يآمده انجام شد تا روندهادست به   يسازهيشب  جير اساس نتاب  (ROPAD)2ها  گونه   دينرخ تول  يهاليتحل
  گروههاي   تنوع  نيشتريه بك   Mix11يبرا  هاليتحل  نيا  د.شون   نيي تع  ييغالب از سوخت تا محصولات نها  يواكنش  يرهايشده و مس  ييشناسا

با استفاده    و  P=20 barو فشار    LT, HT  ييدمارژيم  در دو  ϕ=1.2 ارزي  نسبت هم  در  ،دارد  را در ميان ساير تركيبات استاندارد  يدروكربنيه
عنوان  به  CH)4(براي متان  را  ليتحل جينتا ٦ شكل   اند.نجام شده ا  Reaction Workbenchو ماژول  ]١١[ PRO-CHEMKINافزار از نرم 

شده   معرفي  استاندارد  تركيبات  جزء  شرايط  دهديم  شينما  LNGمهمترين  در  آن  در  كه   ، LTهيدروژن ا رهيزنج  يها واكنش زدايي ي 
غاز  آ  CH₃)• (ليمت  يهاكال يز رادا   (C₂H₄)لنيو ات  (C₂H₆)اتان  ليپس از تشك  ياره ي زنج  يهاواكنش  نيا  هستند.  غالب  ريمس ٣اي مرحله 

  . شونديم

 

  (a)          (الف)                                                                                       

  
 

  

  (b)(ب)                                                                                        

ب)دماي  HTدر الف) دماي بالا  ϕ=1.2 , P=20 bar در شرايط  Mix11براي جزء متان در تركيب  ROPADها  تحليل نرخ تشكيل گونه -٦شكل
  . LTپائين 

Figure 6- ROPAD analysis for CH4 fraction of Mix11 ignition at ϕ=1.2 and P=20 bar and (a) HT, (b) LT. 
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  (a)     (الف)                                                                        

 
  (b)                            (ب)                                                                            

ب)دماي  HTدرالف) دماي بالا  ϕ=1.2 , P=20 bar در شرايط  Mix11براي جزء اتان در تركيب  ROPADها  تحليل نرخ تشكيل گونه -٧شكل
 . LTپائين 

Figure 7- ROPAD analysis for C2H6 fraction of Mix11 ignition at ϕ=1.2, P=20 bar, and (a) HT, (b) LT. 

  

  

  (a)         (الف)                                                                     
  

    (b)                            (ب)                                                                       

 HTدرالف) دماي بالا  ϕ=1.2 , P=20 bar در شرايط  Mix11براي جزء پروپان در تركيب   ROPADها تحليل نرخ تشكيل گونه-٨شكل
 . LTب)دماي پائين 

Figure 8- ROPAD analysis for C3H8 fraction of Mix11 ignition at ϕ=1.2, P=20 bar and (a) HT, (b) LT. 
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     (b)(ب)                                                                                   (a)(الف)                                                                           

 HTالف) دماي بالا  ϕ=1.2 , P=20 bar در  Mix11براي جزء بوتان خطي در تركيب  ROPADها تحليل نرخ تشكيل گونه-٩شكل
 . LTب)دماي پائين 

Figure 9- ROPAD analysis for n-C4H10 fraction of Mix11 ignition at ϕ=1.2 , P=20 bar, and (a) HT, (b) LT. 

  

  
  (a)     (الف)                                                                         

  
   (b)                                        (ب)                                                    

  HTالف) دماي بالا  ϕ=1.2 , P=20 bar در  Mix11براي جزء ايزو بوتان در تركيب  ROPADها تحليل نرخ تشكيل گونه -١٠شكل 
 . LTب)دماي پائين 

Figure 10- ROPAD analysis for i-C4H10 fraction of Mix11 ignition at ϕ=1.2, P=20 bar, and (a) HT, (b) LT. 
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كوچك مانند    يهاكنش گونهبرهمسپس  و    ليمت  هاي كوچكتر، تا تشكيل راديكالها و گونه به راديكال   هيتجز  ريبالا، مس  يدما   طيدر شرا
2CH  ،HCO  ،CH    وO2CH  ط يحال، در شرا  نيبا ا .شودي مشاهده م  زيسوخت ن  ياجزا  ريسا  يروند برا   ني. اكنديم  دايپ  يشتريب   تياهم  

HT2  ي هاواكنش  ريتأثتحت  ريمس  ني، اH2C  خطي  بوتان  يبرا  .رديگيقرار م  C₄H₁₀)-(n  ،  شرايط  در    هاريمساينLT    آن تفاوت    ايزوبوتانبا
به از    ليتمااين راديكال به نوبه خود  كه    ،شوديم  C₄H₉•  ليآغاز شده و منجر به تشك ندروژيه  شيجدا هاي  واكنش با  اين مسيرها  دارد؛  

  ). ٧دارد (شكل    C₂H₃)•(  لينيوراديكال    و  (C₂H₄)  لنيات  بهدست دادن مجدد هيدروژن و تشكيل اولفين، و سپس تجزيه  

  گيري  نتيجه 

ها  هاي موجود در منابع شناسايي و بر اساس مقاومت آن از داده C₄ هايي تاشامل هيدروكربن  LNG در اين پژوهش، يازده تركيب مختلف
ها  اين تركيب هاي زمان تأخير اشتعالبندي شدند. داده ) دسته٢جدول ( TUB و MWM عدد متان، مطابق با استانداردهاي در برابر كوبش

 . ]٣,  ٢[د  انبررسي شده  هاي لوله شوك و محفظه واكنش رفت و برگشتيصورت تجربي تحت شرايط مختلف كاري در دستگاه به

سينتيكي با توانايي مناسب براي پيشبيني رفتار احتراق خودكار است. چنانچه اشاره شد،   تر اين پژوهش متمركز بر توسعه مدل بخش بيش 
  ] ١٠[از اسلاوينسكايا و همكاران   3C–2C  بنا شده و با مدل 1C–0C يهاراي واكنش ب  ]٩[ متانولاين مدل بر مبناي شيمي اخير براي احتراق  

هاي كليدي در  هاي تعيين سرعت واكنش است كه ثابت   واكنش  5١٠گونه و    ٧٢  شامل  1C–0Cي  ت. مدل زيرمجموعه شده اسسازي  يكپارچه 
زمان تاخير    هاي تجربيداده سازي با  سنجي اين مدل با مقايسه نتايج شبيه سازي شده و صحت اين مدل، با استفاده از الگوريتم ژنتيك بهينه

و    JSRهاي  گيري شده در راكتورهاي اصلي اندازه گونه هاي غلظت  پروفايل   همچنين  و،  ي شوكلوله تجهيزات  گيري شده در  اشتعال اندازه 
PFR  3ي مدل  از آنجا كه اين مدل داراي اندازه   شده است.  انجامC   ها، به مدلي با ابعاد  سازي احتراق برخي از مخلوطاست، و براي مدل
افزوده شده استبراساس الگوهاي پذيرفته   4Cي  نياز است، مدل زيرمجموعه   4Cكم  دست  اين مدل  به  هاي  كنش وا.  شده توسعه يافته، و 

    برگرفته شده است.  ]٧[ NUIG ز مدلبه اين بخش نيز ا  كليدي مربوط
انجام شده است. براي اين    ٣هاي آزمايشگاهي مذكور در جدول  سازي عددي با داده ي نتايج شبيهسنجي اين مدل، با مقايسه صحت

تركيب مختلف    ١١، با محوريت بررسي زمان تأخير اشتعال براي  LNGهاي آزمايشگاهي موجود مربوط به احتراق  اي از داده منظور، مجموعه 
كه   Mix1-Mix4هاي  هستند. تركيب  MN=70, 75, 80ها براساس استاندارد داراي سه بازه عدد متان  شناسايي شده است. اين تركيب 

متان   عدد  هيدروكربن   ٨٠داراي  فاقد  از  هستند،  بزرگتر  تركيب   3Cهاي  متان    Mix11-Mix5هاي  هستند؛  عدد  داراي    ٧5-٧٠با 
ϕ   يارزهم   يهانسبت و با    P= 10, 20, 40 barي فشارها، در  K-T=850 1450يي  در محدوده دماهستند. اين دادها    4Cهاي  هيدروكربن 

  . رد مطالعه قرار گرفتندمو  1.2 ,0.4=
)، نتايج حاصل شده حاكي از انطباق بالاي مدل توسعه  4Cهستند (محتواي هيدروكربني كوچكتر از    MN80هايي كه داراي  براي تركيب

اند. در مقايسه با دو مدل  گيري شده اندازه   STها نيز در تجهيزاتاست. اغلب اين داده  T>1200 Kهاي آزمايشگاهي، به ويژه در  يافته، با داده
  MAPE). مقايسه ميزان  ٤و٣دهد (شكل  هاي آزمايشگاهي نشان ميمرجع ديگر، در مجموع مدل اخير دقت و هماهنگي بيشتري با داده 

ارائه شده است، كه گوياي عملكرد دقيقتر مدل توسعه يافته در اين پژوهش در مقايسه با دو مدل ديگر   ٤براي اين سه مدل نيز در جدول 
  است.    LT, HTدر هر دو شرايط دمايي    LNGدر شرايط مختلف كاركرد و در تركيبات مختلف  

گيري  اندازه   RCMها در تجهيزات  يابد. اغلب اين سري داده ها كاهش ميي مدل ، دقت عملكرد كليه LT (T<1000 K)در دماهاي پايين
ها  بايد حدود عدم قطعيت بيشتري براي آن گيري غالباً مي گيري، به لحاظ دقت اندازه شوند، كه با توجه به ابعاد و فيزيك تجهيزات اندازه مي

ها  حال، نتايج حاصل از مدل كنوني، نسبت دو مدل مرجع ديگر تطابق بهتري به لحاظ دقت عددي و شيب داده . با اين[22]  منظور نمود
  دهد.نشان مي 

هاي  بيني مدل كنوني و داده هاي بزرگ هستند، انطباق نسبي پيش كه داراي هيدروكربن   MN70-75هايي با عدد متان  براي تركيب 
ها بالاست. در دماي پايين نيز به  دقت پيشبيني  T>1200 K، در دماهاي  MN80هاي  آزمايشگاهيديده شده است. به خصوص، نظير تركيب 

يابد. همچنين لازم به ذكر اينكه، مدل كنوني قابليت  شود كه ميزان متوسط خطاي مدل دراين محدوده افزايش مي طور مشابه مشاهده مي 
ارزي و در فشارهاي مختلف از خود نشان  هاي دماي پايين در شرايط مختلف نسبت همبهتري نسبت به دو مدل جامع ديگر در توصيف داده

  دهند.  مي
هاي  سازي در دماي بالا و پايين با شيب يكسان است، كه در هماهنگي خوبي با داده نكته قابل توجه در اين بين، تقريب خطي نتايج شبيه

هاي سنگين هستند، وجود چنين الگويي قابل انتظار است. اما  كه فاقد هيدروكربن  MN80هاي داراي  آزمايشگاهي قرار دارد. براي تركيب 
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)، اين الگوي خطي با  MN75شوند (براي تركيبات داراي  تر، كه موجب كاهش عددي متان نيز ميهاي حاوي اجزاي سنگينبراي تركيب

شيمي احتراق    3Cهاي بزرگتر از  ). دانستن اين الگو از اين جهت مهم است كه، هيدروكربن 5شيب ثابت مجدداً مشاهده شده است (شكل  
محسوس است، كه    T<1000 Kخصوص در دماهاي پايين  دارند. اين تفاوت به  3C-0Cمتفاوتي نسبت به شيمي اجزاي كوچك موسوم به  

شود كه اين الگو و يا  ي دمايي ميهاي زمان تغيير احتراق در اين بازه و يا تغيير شيب داده  ١موجب بروز الگوهايي مانند ضريب دمايي منفي
  ديده نشده است.    LNGهاي  اثراتش در مورد اين تركيب

انجام   تركيROPAD تحليلبا  پنج جزء سوختي  متنوعMix11 ببراي  عنوان  ابعاد ومحتواي هيدروكربني، به  لحاظ  به  تركيب    ترين 
هاي اصلي واكنشي در شرايط  . اين تحليل براي درك مكانيسمشدندشناسايي   CO₂ مانند  مسيرهاي اصلي از سوخت تا محصولات نهايي

به درمختلف،  بررسي  نتايج    است.  اهميت  حائز  LT, HTشرايط    ويژه  ناحيهاين  در  كه  داد  پايين نشان  واكنش دماي  زنجيره ،  اي  هاي 
تأييد    4Cهاي بزرگتر نظير  در مسير واكنش اجزاي سوخت دارند. اين موضوع به خصوص در مورد هيدروكربن  نقش كليدي  زداييهيدروژن 

و    OO-R.هاي پروكسي  هاي مستقيم تركيبي با اكسيژن و تشكيل راديكال شود. اين درحاليست كه در اين محدوده دمايي اثر واكنشمي
زدايي است كه الگوي پذيرفته شده براي  شود و بيشتر فرآيند اشتعال تابع الگوهاي واكنشي هيدروژن ديده نمي  OOH-.Rهيدروپروكسي  

هستند. اين مسئله نشانگر اين است كه با توجه به مقادير بالاي محتوي متان، در اثر شروع    3Cهاي بزرگتر از  دماهاي بالا براي هيدركربن 
هاي مربوط  واكنش ي  ها، دماي اوليه اشتعال براي شروع زنجيرهزودتر واكنشهاي سوختن متان، و آزاد شدن انرژي اوليه ناشي از اين واكنش 

  دهد. ها را تحت تأثير قرار ميافزايش يافته، و الگوي اكلي اشتعال آن   C3C ,4به اجزاي بزگتر مانند  
بيشتر توسط  و  هاي كوچكتر قرار دارد  ها و گونه اجزاي اصلي سوخت به راديكال   مستقيم  يهيتجزمسير اشتعال تحت تأثير  بالا،    يدما   در

مشاهده    زيسوخت ن  ياجزا   ريسا  يروند برا  ني. اقرار دارد  O2CHو    2CH  ،HCO  ،CHمانند  هاي كوچك  هاي تركيبي گونهالگوي واكنش 
ي ديده  زدايي مرحله اين مسير اندكي تفاوت دارد، و همچنان در دماهاي بالاتر نيز اثر هيدروژن  (i-C₄H₁₀) بوتانايزو  يبرا . هرچند شوديم

با ساير اجزا كه شكل خطي دارند،    ٢بوتان و اثر ممانعت فضاييتوان در ساختار متفاوت مولكولي ايزو )، كه علت آن را مي١٠شود(شكل  مي
  دهد.  اي به واكنش پذيري را كاهش مي دانست، كه تمايل ساختارهاي شاخه 
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