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A thermo-kinetic model base study on natural gas HCCI engine
response to different initial conditions

Homogenous Charge Compression Ignition (HCCI) combustion is a promising concept to reduce engine emmisions
and fuel consumption. In this paper, a thermo-kinetic single zone model is developed to study the operation characteri-
stics of a natural gas HCCI engine. The model consists detail chemical kinetics of natural gas oxidation including 325
reactions with 53 chemical species, and is validated with experimental results of reference works. Then, the influence of
parameters such as manifold temperature/pressure, and equivalance ratio on incylinder temperature/pressure trends,
start of combustion and heat release rate is studied. These results are explained in detail to describe the engine perfor-
mance thoroughly.
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Termokinetyczny model silnika HCCI zasilanego gazem ziemnym
wykorzystujacy rézne warunki poczatkowe

Zaletq silnikow wysokopreznych o spalaniu homogenicznym (HCCI) jest mozliwos¢ zmniejszenia emisji zwigzkow
toksycznych i zuzycia paliwa. W artykule przedstawiono termokinetyczny jednostrefowy model silnika HCCI zasilanego
gazem ziemnym. Model zawiera 325 reakcji chemicznych utleniania i jest skorelowany z wynikami doswiadczalnymi uzy-
skanymi w innych badaniach. Przeanalizowano wplyw na prace silnika takich parametrow, jak: temperatura i cisnienie
dolotu, wspotczynnik nadmiaru powietrza w cylindrze, zmiana temperatury i cisnienia w cylindrze oraz poczqtek zaptonu

Termokinetyczny model silnika HCCI zasilanego gazem ziemnym....
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i szybkos¢ wywiqzywania sie ciepta. Opisano rezultaty doswiadczen i ich wphyw na prace silnika.

Stowa kluczowe: HCCI, modelowanie termokinetyczne, gaz ziemny

1. Introduction

The main concept of Homogenous Charge Compression
Ignition (HCCI) engines was firstly represented by Onishi
et al. [1] in 1979 for two stroke engines. They figured out
that compressing a homogenous fuel/air mixture up to auto-
ignition limit, would significantly reduce engine emissions
and fuel consumption. This idea was named as Active
Thermo-Atmospheric Combustion (ATAC) and rapidly
developed by Noguchi et al [2]. They showed the advantages
of this idea for part-load conditions. Najt et al [3] used this
concept in four stroke engines and finally in 1989 Thring
[4] named it as HCCI. The HCCI combustion process essen-
tially involves a premixed fuel/air mixture that is inducted
into the cylinder at equivalence ratios that can vary from
0.2 to 0.5 [5]. Once within the cylinder, the homogenous
fuel/air charge is compressed until ignition commences.
Ignition leads to a very rapid combustion phase were all
heat is released approximately in 5—15°. This rate of heat
release is controlled with a highly diluted mixtures using
air or exhaust gas residual (EGR). The HCCI concept af-
fords the use of elevated compression ratios (approximately
17-20:1), unlike in SI engines, which are susceptible to
knock. The combination of lean burning and high expan-
sion ratios contributes to high thermal efficiencies that can
approach 45% [6]. HCCI engines have demonstrated very
low emissions of oxides of nitrogen (NO,) and particulate
matter (PM), as well as high thermal efficiency at part load.

1. Wprowadzenie

Glowne zatozenia koncepcji silnikow HCCI (Homo-
genous Charge Compression Ignition) dla silnikow dwu-
suwowych zaprezentowano w 1979 r. w pracy Onishiego
iin. [1]. Opisano w niej ograniczenia stosowania tej metody,
jednoczesnie zwrdécono uwage na mozliwos¢ redukceji emi-
sji zwigzkow szkodliwych i zmniejszenia zuzycia paliwa.
Ide¢ te nazwano aktywnym termicznym spalaniem ATAC
(Active Thermo-Atmospheric Combustion) i rozwini¢to ja
w pracach Noguchiego i in. [2]. Przedstawili oni zalety
takiego rozwigzania dla cze$ciowych obcigzen silnika.
Rozwiazania tego uzyt Najt [3] w 1989 r. w odniesieniu do
silnikow czterosuwowych, a Thring [4] nazwat je HCCIL.
Proces spalania HCCI wykorzystuje wstepnie wymieszane
paliwo z powietrzem — mieszanina ta jest wprowadzona do
cylindra w proporcji mogacej si¢ zmienia¢ od 0,2 do 0,5 [5].
W cylindrze homogeniczna mieszanina paliwa i powietrza
jest sprezana az do chwili zaptonu. Zapton prowadzi do
bardzo szybkiej fazy spalania, ktora trwa w przyblizeniu
5-15° OWK. Szybko$¢ wywiazywania si¢ ciepta jest stero-
wana gldwnie przez rozcienczenie paliwa powietrzem lub
przez stopien recyrkulacji spalin. W silnikach HCCI mozna
wykorzystywa¢ duze stopnie sprezania (okoto 17-20), w
przeciwienstwie do silnikow o ZI, ktdre sa podatne na spala-
nie stukowe. Polaczenie mieszanek ubogich i duzych stopni
rozpr¢zania przyczynia si¢ do uzyskania wysokich warto$ci
sprawnosci cieplnej, wynoszacej 45% [6]. Silniki HCCI
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However, there are some difficulties in applying HCCI
combustion to internal combustion engines. Ignition timing
control and homogenous mixture preparation are the main
difficulties of HCCI engines [7].

Natural gas fuel exhibits minimal mixture preparation
requirements, and is chemically very stable. It is well suited
to the HCCI combustion concept. Natural gas exhibits a rela-
tively simple molecular structure, which reacts to yield far
less intermediate compounds as well as a low carbon to hy-
drogen ratio (1:3.87) that results in reduced harmful exhaust
gas emissions. Its high ignition resistance when coupled with
lean fuel/air mixtures affords the use of elevated compression
ratios without pre-ignition of the charge [6].

Engine simulation studies have been used to explore the
HCCI concept in an engine environment. The simulation
can be held under several methods which are described and
compared in [8]. Each method of HCCI engine simulation
has its own advantages/disadvantages and is selected by the
requirements of the user. Hosseini et al [9] used a single-
zone model with detailed chemical kinetics to control the
combustion phenomena in an HCCI engine fueled with n-
heptane. Shahangian et al [10] also used the same model to
investigate the characteristics of a DME-fueled HCCI engine.
Orlandini et al [11] developed a multi-zone model with re-
duced chemical kinetics by linking MATLAB® environment
to CHEMKIN® code in order to study the auto-ignition of
HCCI engines. Numerical studies of Grenda [11] on charge
stratification for the combustion control of HCCI engines
were carried out by a CFD model. Gharabaghi et all [13]
used the RICARDO® 1-D code to investigate a turbocharged
HCCI engine. Kongsereeparp and Checkel [14] also pre-
sented their new approaches to define the initial conditions
for multi-zone HCCI models.

This paper introduces a zero-dimensional single zone
model considering detailed chemical kinetics in order to
study on the operational and combustion characteristics of
a natural gas HCCI engine. High computational speed, ap-
propriate precision for calculating parameters such as start
of combustion (SOC) and in cylinder temperature/pressure
trends are the main reasons of using this model. In the next
chapter, the developed model is described. This model is
validated with experimental results of the references. The
final chapters include the results on engine performance and
combustion characteristics.

2. Thermo-Kinetic Modeling of HCCI engine

As mentioned before, a zero-dimensional single zone
model is developed in this paper to study the characteristics
of a natural gas HCCI engine. The model assumptions can
be described as below:

— the engine is a four-stroke HCCI one

— only the closed cycle form IVC to EVO is mentioned in
the model

— the whole combustion chamber is defined as a uniform
temperature/pressure zone

— all the components in the combustion chamber are treated
as perfect gas

charakteryzujg si¢ bardzo niewielka emisjg tlenkow (NO, ) i
czastek statych (PM), a jednoczesnie wysoka sprawnoscig na
obcigzeniach czg$ciowych. Jednakze wystepuja trudnosci w
zastosowaniu systemu HCCI w silnikach spalinowych. Ste-
rowanie czasem spalania i homogenicznym przygotowaniem
mieszaniny sg gldownymi trudnosciami w dziataniu silnikow
wykorzystujacych system spalania HCCI [7].

Gaz ziemny jako paliwo charakteryzuje si¢ bardzo ma-
tymi wymaganiami odno$nie do przygotowania mieszaniny
palnej, a jednoczesnie jest chemicznie niezmienny. Jest
bardzo dobrym paliwem do silnikow HCCI. Gaz ziemny ma
prosta budowe czasteczkows. Jednoczesnie maty stosunek
wegla do wodoru (1:3,87) sprawia, ze uzyskuje si¢ zmniej-
szenie emisji zwigzkow szkodliwych spalin. Jego duza
odporno$¢ na spalanie stukowe podczas spalania mieszanek
ubogich pozwala na stosowanie wysokich stopni sprezania
bez obawy przedwczesnego zaplonu [6].

Badania silnika wykorzystujacego system HCCI prze-
prowadzono w celu zweryfikowania jego oddziatlywania
na $rodowisko. Badania symulacyjne prowadzono kilkoma
metodami, ktore opisano i porownano w [8]. Kazda metoda
symulacji silnika HCCI jest obarczona korzysciami lub wa-
dami i moze by¢ dowolnie wybrana przez uzytkownika.

Hosseini i in. [9] uzyli jednostrefowego modelu z row-
naniami reakcji chemicznych do opisu zjawiska zaptonu w
silniku HCCI zasilanego n-heptanem. Shahangian i in. [10]
uzyli tego samego modelu — zmiana polegata na zastoso-
waniu innego paliwa — DME. Orlandini i in. [11] rozwingli
wielostrefowy model do symulowania samozaptonu w
silniku HCCI ze zredukowanymi reakcjami chemicznymi
przez polaczenie srodowiska MATLAB® ze $rodowiskiem
CHEMKIN®. Symulacje numeryczne prowadzone przez
Grenda [11] dotyczace stratyfikacji tadunku w silniku
HCCI wykorzystywaty model CFD. Gharabaghi i in. [13]
wykorzystywali model RICARDO® 1-D do badania turbo-
dotadowanego silnika HCCI. Kongsereeparp i Checkel [14]
prezentowali nowe rozwigzanie do definiowania warunkow
poczatkowych dla wielostrefowego modelu silnika HCCI.

W artykule przedstawiono zerowymiarowy jednostrefo-
wy model wykorzystujacy reakcje chemiczne w celu scha-
rakteryzowania spalania w silniku HCCI zasilanego gazem
ziemnym. Znaczna szybkos$¢ i doktadnos¢ w obliczaniu
parametrow, m.in. poczatku zaptonu (SOC), temperatury
i ci$nienia w cylindrze sg gldwnymi powodami wykorzy-
stywania tego modelu. Model bedzie doktadnie opisany w
nastgpnym rozdziale. Zweryfikowano go dos§wiadczalnie —w
ostatnim rozdziale zawarto wyniki uzyskanych parametrow
operacyjnych i charakterystyk procesu spalania.

2. Termokinetyczny model silnika HCCI

Wspomniany zerowymiarowy jednostrefowy model,
prezentowany w artykule, wykorzystano do badania silnika
HCCI zasilanego gazem ziemnym. Model wymagat naste-
pujacych zatozen wstepnych:

— czterosuwowy silnik HCCI
— rozpatrywany jest zamknigty cykl: od zamknigcia zaworu
dolotowego do otwarcia zaworu wylotowego
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— blow-by is neglected

— the fuel/air mixture in IVC is completely homogenous

— the heat transfer to cylinder wall is calculated by Woschni
model.

For exact study on combustion phenomena, detail chemi-
cal kinetics has been considered in the model. The GRI30
[15] mechanism used in this paper includes 325 primary
reactions with 53 chemical species. As this mechanism cov-
ers the reactions of methane, ethane and propane oxidation
and also the extended Zeldovich mechanism to calculate
NO, emissions, it is suitable for investigation on natural
gas combustion.

3. Governing the equations

In a zero-dimensional model, the whole combustion
chamber is considered as the control volume. Then, the
energy conservation equation is solved for this zone. Figure
1 shows the terms of energy conservation equation in this
system.

The energy conservation equation can be described as,

(1

Equation (1) can rewritten for the mixture of several
chemical species as,

5Q—5W =dU

NS
3Q—-PdV =mdu + mz udy;

i=1

2

As Q is only due to heat transfer to cylinder wall and the
mixture is a perfect gas,

N

=mC d—T+mZui%

dq_pdv
Y dt

3
dt dt @

By separating the temperature terms, the first differential
equation of the model can be obtained,

1(dg _dV) <
S _pEr |-
dT_V[dt dtj P2

il
dt pC

dy,
b dt

“4)

v

This equation describes that the in cylinder temperature
changes, originate from two sources:
— energy transfer through system border
— changes in system chemical composition

The mass conservation equation is the next frame that
should be considered after the energy conservation. The mass
conservation equation in chemical reacting systems is defined
as the conservation of chemical elements. The rate of mole
fraction changes of chemical species can be computed as,

dy; _ Mo,

& p ©)

Equation (5) should be written for every chemical compo-
nent and these set of equations must be solved simultaneously
with equation (4). A detailed chemical kinetic mechanism is

— w catlej objetosci zaplonu zdefiniowana jest jednolita
temperatura i ci$nienie

— czynnikiem roboczym jest gaz doskonatly

— brak przedmuchow

— mieszanina paliwowo-powietrzna od chwili zamknigcia
zaworu dolotowego jest homogeniczna

— wymiana ciepta ze $ciankami cylindra odbywa si¢ z wy-
korzystaniem modelu Woschniego.

W celu doktadnego zbadania procesu spalania, w modelu
rozwazono kinetyke reakcji chemicznych. Model GRI30[15]
uzyty w badaniach zawiera 325 najwazniejszych reakcji z
53 specjalnosci chemicznych. Poniewaz mechanizm ten
wykorzystuje przemiany metanu, etanu oraz utleniania pro-
panu do obliczen emisji tlenkow azotu uzyto rozszerzonego
modelu Zeldowicza.

3. Opis réwnan

W zerowymiarowym modelu cata komora spalania jest
rozwazana jako jednorodna objetos¢. Wtedy rownanie zacho-
wania energii jest rozwigzywane dla tej strefy. Na rysunku
1 przedstawiono warunki rownania zachowania energii w
rozpatrywanym systemie.

Control Volume

Heat Transfer to‘
Cylinder Wall

1

Work Done

Fig. 1.Control volume in a zero-dimensional single zone model

Rys. 1. Rozpatrywana objetos¢ w zerowymiarowym jednostrefowym
modelu

Rownanie zachowania energii jest zapisane jako (1).

Rownanie (1) moze by¢ zapisane dla mieszaniny sub-
stratow jako (2).

Poniewaz Q jest cieplem przekazywanym do $cianek
cylindra i mieszanina jest gazem doskonalym, zatem mozna
zapisac (3).

Pierwsze rownanie rézniczkowe otrzymano po rozdzie-
leniu zmiennych zaleznych od temperatury — réwnanie (4).
Rownanie to opisuje zmiang temperatury spowodowana
przez:

— przeptyw energii
— zmiang sktadu chemicznego.
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needed to determine the production/consumption rate of each
chemical component. A primary reaction in the mechanism
can be written as,

aA+bB  cC (6)

The Mass Action rule explains that the reaction rate in
each direction depends on that side reactants' concentration
and their stoichiometric coefficients. So the reaction rate in
the forward direction is,

RR; :kf[A]a [B]b )
And for the backward direction,
RR, =k, [C]° (®)
So the total reaction rate can be defined as,
RR =k [A]'B]" -k, [c]° ©)

Symbol [A] means the molar concentration of the com-
ponent A, and the rate constant k would be determined by
Arrhenius relation [16],

-E
k=A, TPexp —= 10
Ar XI{R Tj (10)

u

Each mechanism consists some primary reactions which
are either simple or with third body. A simple primary reac-
tion can be assumed as,

N, N,
Zoyk,isi: Zl)”k,isi i=1,2,...,N, (11)
k-1 =]

For each simple primary reaction, the reaction rate equa-
tion turns to,

Ns v Ns o ;
RRi zkf,ig:[l[sk]l)k:l _kb,ig[sk] . (12)

Some primary reactions need a third body to be done. As
the concentration of the third body would effect the reaction
rate, it differs from equation (12) and should be written as,

ioyk,isi +TB. iouk,isi +TB

k=1 k=1

(13)

The third body concentration includes the concentrations
of all species due to their enhance factor. So the reaction rate
for these type of primary reactions is,

NS
RR; = [Zak,i [TBk]j><
jm} . g . ) (14
(kf,ipl [Sk ]Dk'l _kb,ig[sk ]U - j

Rownanie zachowania masy jest nastgpnym rownaniem
mogacym mieé zastosowanie po rownaniu zachowania
energii. ROwnanie zachowania masy reagujacych substan-
cji chemicznych jest zdefiniowane jako rdwnanie sumy
zachowania masy poszczegdlnych jej reagentow. Szybkosc¢
zmiany udzialu substancji chemicznej moze by¢ obliczona
jako (5).

Roéwnanie (5) powinno by¢ zapisane dla kazdego sktad-
nika osobno i rozwigzane rownoczesnie z rOwnaniem (4).

Do okreslenia szybkosci produkcji/zuzywania poszcze-
gblnych sktadnikow wymagana jest znajomos¢ kinetyki
reakcji chemicznych. Ogdlny mechanizm reakcji moze by¢
zapisany jako (6).

Reguta mechanizmu masowego mowi, ze szybkos¢
reakcji w kazdym kierunku zalezy od stezenia reagentow
i statych szybkosci reakcji. Szybko$¢ reake;ji ,,do przodu”
opisana jest wzorem (7), a szybkos¢ reakc;ji ,,do tytu” — (8).
Reakcja wynikowa jest zdefiniowana jako (9).

Symbol [A] oznacza udziat molowy sktadnika A, a stata szyb-
kosci reakeji k okreslona jest wzorem Arrheniusa [16] (10).

Kazdy mechanizm sktada si¢ z gtdéwnych reakcji, ktore
albo sg jawne, albo wymagaja sktadnikow dodatkowych?
(TB — third body). Gtowna reakcja moze zosta¢ zapisana
jako (11).

Dla kazdej gtdéwnej reakcji, rownanie szybkosci reakcji
opisane jest wzorem (12).

Niektore glowne reakcje wymagaja obliczenia dodat-
kowego sktadnika TB. Poniewaz obliczenie jego wymaga
znajomosci szybkosci reakcji, rozni si¢ wige od rownania
(12) 1 powinno by¢ napisane jako (13).

Stezenie TB zawiera wigc stezenia wszystkich wchodza-
cych w jego sktad czynnikéw. W zwigzku z tym szybkosc¢
glownej reakcji mozna zapisac jako (14).

Wspbtezynniki moga by¢ obliczone wedtug roznych
zrodet, np. wielomianéw NASA [17]. W zwiazku z tym
szybkos¢ produkcji/zuzycia kazdego sktadnika chemicznego
moze by¢ obliczona jako (15).

Do catosciowego rozwigzania zagadnienia potrzebne
jest jeszcze jedno rownanie — oprocz znanych juz rownan
rozniczkowych zmiany temperatury i masy — jest nim
réwnanie (16), opisujace szybko$¢ zmian objetosci komory
spalania i wywodzi si¢ ono z klasycznej teorii silnikow
spalinowych [18].

Zdefiniowanie dg/dt zwykle wymaga przyjecia modelu
wymiany ciepta Woschniego, ale dzigki znacznej szybkosci
spalania w silnikach HCCI, w badaniach uzyto zmodyfi-
kowanej zaleznos$ci, okreslonej w [19]. Zmodyfikowany
model opisany jest zalezno$cia (17), gdzie wspodtczynnik
przewodzenia ciepta jest zdefiniowany jako (18).

4. Weryfikacja modelu

Dane dos$wiadczalne postuzyly do weryfikacji zapropo-
nowanego w artykule zerowymiarowego jednostrefowego

! Sktadnik reakcji, ktory nie bierze bezposredniego udziatu w wymianie
molekularnej, ale doprowadza do osiggni¢cia poziomu energetycznego
czasteczki poddawanej procesowi molekularnemu lub do reakcji kombi-
nowanej pomi¢dzy atomami lub rodnikami (przyp. thum.).

COMBUSTION ENGINES, No. 1/2009 (136)

93



Modelling&simulation/Modelowanie i symulacja

Termokinetyczny model silnika HCCI zasilanego gazem ziemnym....

The coefficients can be obtained from different sources
like NASA polynomials [17]. So the production/consumption
rate of each chemical component can be calculated as,

W, = 0Kk — U ki
D= (15)

Now, we need another differential equation beside
temperature and species masses to enclose our differential
equations system. This equation defines the rate of changes
in combustion chamber and would be found in classic engine
texts [18] as below,

r,—1

V:Vc[1+ [R+1—cose— R2—sin26jj (16)

For defining dq/dt, we usually use Woschni heat transfer
model but due to rapid combustion period of HCCI engines,
a modified relation [19] has been used in this paper. This
modified model describes,

d—q:hA(T—TW) 17
dt
Where the convection heat transfer coefficient is,
h =129.8B 2P T 0% (2258, + () )*
(18)

_ -4 VdTr _
f(p)=3.34x10 > ¢P-r,..)

rr

4. Model Validation

Experimental data from referenced works has been used
to validate the developed zerodimensional single zone model.
Two engines with different geometry and operational con-
ditions have been tested to ensure the model accuracy. The
engines' geometry is shown in table 1, and table 2 indicates
the engines' operational conditions.

Figure 2 shows the pressure trend in engine no.l. The
experimental results are derived from reference [6].

As shown in figure 2, the model can predict the op-
erational conditions of an HCCI engine with appropriate
accuracy. Figures 3 and 4 which are the model results for
engine no. 2 and compared with experimental data in refer-
ence [20] also show the same accuracy. Similar to all zero
dimensional models, the pick cylinder pressure/temperature
is higher that the experimental results, and also occur earlier.
This is because of:

— The homogeneity of combustion chamber is the main
assumption of single zone models. But in real cases, there
are some in-homogeneities in air/fuel mixture at [IVC and
also during the engine strokes, the near-wall areas has
lower temperature because of heat transfer to cylinder
wall.

— HCCI combustion occurs in short period, low temperature
and high pressure. So, a fraction of fuel enters the crevices
and do not ignite. As the single zone models neglect the
crevices, there would be a difference between model and
real operation.

modelu. Do weryfikacji wykorzystano dwa silniki o réznych
wymiarach geometrycznych i parametrach eksploatacyjnych.
Wymiary geometryczne zaprezentowano w tab. 1, a w tab. 2
zamieszczono podstawowe parametry operacyjne.

Table 1. Geometry of tested engines

Tabela 1. Parametry geometryczne silnikow uzytych do weryfikacji

Engine No. 1 Engine No. 2
Name/nazwa Volvo TD 100 Caterpillar 3500
Bore/srednia [mm] 120.65 170
Stroke/skok [mm] 140 190
Rod length/dlugosé 260 350
korbowodu [mm]
Compression ratio/ 19.8 17
stopien sprezania
IVC (ABDC) 13 20
EVO (BBDC) 39 40
Speed/predkosé 1000 1500
obrotowa [rpm]

Table 2. Operational conditions of tested engines

Tabela 2. Parametry operacyjne badanych silnikow

Engine No.1 Engine No.2

Inlet manifold pressure/cisnie- 1 2
nie w kolektorze dolotowym
[bar]
Equivalence ratio/wspotczynnik 0.3 0.3
rownowaznosci
Cylinder wall temperature/tem- 400 375
peratura scianek cylindra [K]
Fuel/paliwo 99% Methane 100% Methane

+ 1% Propane

Na rysunku 2 pokazano zmiany cisnienia w cylindrze
dla silnika opisanego numerem 1. Wyniki do$wiadczalne
zaczerpnigto z pozycji [6].

100 ----- i s pocecs fPoceoc R g

i| — Simulation
s B S S S o S B L M
P R 0 S O O

70

60

50

40

Pressure (bar)

30

1}
300 310 320 330 340 350 360 370 380 380 400 410 420
CAATDC

Fig. 2. Pressure trend versus crank angle in engine no. 1

Rys. 2. Zmiana cisnienia w cylindrze jako funkcja kgta obrotu watu
korbowego (silnik nr 1)
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Single zone models are widely used because of their high
calculation speed, exact prediction of SOC and accurate de-
termination of NO_[6, 8, 10 and 20]. For comparison studies,
the relative changes are significant so the global inaccuracy
of the model could be neglected and the zero-dimensional
single zone models are well suited for this purpose [21]. So
due to the target of this paper, the developed model can be
used without any problems.

160
140
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80

Pressure (bar)
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Fig. 3. Pressure trend versus crank angle in engine no. 2

Rys. 3. Zmiana cisnienia w cylindrze jako funkcja kqta obrotu watu
korbowego (silnik nr 2)

5. Results and discussions

The developed code has been run several times to inves-
tigate the influence of different parameters on operational
characteristics of an HCCI engine. At first, the influence of
inlet air/fuel temperature has been studied. This work was
done for engine no. 1 with 1 bar initial pressure, 0.3 equiva-
lence ratio and 99% methane + 1% propane fuel. The initial
temperature was changed form 400 K to 600 K in 4 steps.
The results are shown in figure 5. The primary reaction rates
will increase when the initial temperature is higher so the
combustion occurs earlier. But it should be mentioned that
the increased initial temperature will decrease volume and
thermal efficiency and also the amount of entering fuel. So
it will lead to decreasing output power.

The best SOC timing depends on several parameters but
totally the best time is just before TDC. Figure 6 shows the
influence of a more limited range of initial temperature on
SOC. The conditions are like figure (3) but the temperature
changes from 380 K to 470 K in 7 steps.

At initial temperature of 380 K, the combustion did not
occur, but increasing the temperature to 395 K would start
the combustion. In this case, SOC occurs after TDC. SOC
occur 3—5 CAD earlier with every 15 K increase in initial
temperature. Although the best SOC depends on several
parameters but in this special case, we can conclude that the
best initial temperature is 410 K because SOC occurs just
before TDC and the maximum pressure is higher than other
cases. The maximum value of in cylinder pressure directly
increase the engine output power.

Na podstawie zaprezentowanego przebiegu zmian ci-
$nienia w cylindrze (rys. 2) zaproponowany model dobrze
odzwierciedla parametry operacyjne silnika HCCI. Przebiegi
zmiany ci$nienia (rys. 3) i temperatury (rys. 4) w cylindrze,
ktére sag wynikiem symulacji dla silnika nr 2, poréwnano z
doswiadczalnymi danymi z [20]; ukazuja one podobna do-
ktadnos$¢ do uzyskanej dla silnika nr 1. Podobne do wszyst-
kich zerowymiarowych modeli uzyskane warto$ci ci$nienia
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Fig. 4. Temperature trend versus crank angle in engine no. 2

Rys. 4. Zmiana temperatury w cylindrze jako funkcja kqta obrotu watu
korbowego (silnik nr 2)

i temperatury w cylindrze sg wyzsze od doswiadczalnych, a
jednoczesnie wystepuja dla wezesniejszego potozenia kato-
wego watu korbowego. Gtdwne powody tego stanu, to:

— jednorodnos¢ sktadu mieszaniny w komorze spalania jest glow-
nym zatozeniem jednostrefowego modelu; w rzeczywistych
warunkach wystepuje niejednorodnosé¢ sktadu powietrze/pa-
liwo po zamknigciu zaworu dolotowego, jak rowniez podczas
ruchu tloka, obszary przyscienne maja nizsza temperature z
powodu przeplywu ciepta do Scianek cylindra;

— spalanie nast¢puje szybko, w niskiej temperaturze i przy
wysokim cis$nieniu; pod wplywem efektu szczelinowego
nie jest zapalana niewielka ilo$¢ paliwa; poniewaz jedno-
strefowe modele nie uwzgledniajg tego efektu, wystepuja
roéznice miedzy modelem a rzeczywistg pracg silnika.

Jednowymiarowych modeli spalania uzywa si¢ z powodu
duzej szybkosci obliczen, precyzyjnego okreslania poczatku

spalania oraz doktadnego szacowania emisji tlenkéw azotu [6,

8, 10, 20]. Do celéw pordwnawczych z powodzeniem moga

by¢ stosowane zerowymiarowe modele jednostrefowe [21].

5. Wyniki i ich analiza

Wyniki badan sprawdzano kilkakrotnie w celu zbadania
wplywu réznych parametrow na warunki pracy silnika
HCCI. Pierwszym badanym parametrem byt wptyw tem-
peratury mieszaniny powietrza na wlocie do silnika. Ba-
dania wykonano dla silnika nr 1 z ci§nieniem poczatkowym
wynoszacym 1 bar, stosunkiem paliwo—powietrze wyno-
szacym 0,3 oraz sktadem paliwa — 99% metanu i 1%
propanu. Temperatura poczatkowa byla zmieniona od
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Fig. 5. The influence of initial temperature on pressure trend and SOC
in engine no. 1

Rys. 5. Wplyw poczqtkowej temperatury na wartos¢ cisnienia i poczqtek
spalania (silnik nr 1)

Methane (CH,) is the main component of natural gas. In
general terms, low temperature oxidation of methane is initi-
ated by the generation of hydroperoxy radical via reaction,

(19)

The hydroperoxy radical is stable at low temperatures
but the methyl radical is quickly decomposed in a chain
propagating reaction [22]. So the chemical progress is usu-
ally quantified with hydroperoxy radical generation, which
is plotted in figure 7. This figure is plotted for two cases:
1) no combustion (initial temperature of 380 K)

2) combustion (initial temperature of 410 K)

In "combustion" case, the mole fraction of hydroperoxy
radical increases immediately but the trend for "no combus-
tion" case is so low and totally because of isentropic increase
of temperature via volume change.

CH, +0, — CH, +HO,

A e R [ e iiuiduiutuir fettutututir el bt vt ittt

— To = 380K, without combustion
=== To = 410K, combustion just before TDC

HO2 Mole Fraction

360

365
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Fig. 7. Comparison between hydroperoxy mole fraction changes
for combustion and no combustion cases in engine no. 1

Rys. 7. Porownanie udziatu molowego uwodnionego rodnika dla przy-
padku ze spalaniem i bez spalania (silnik nr 1)
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Fig. 6. The influence of limited range of initial temperature on maximum
value of pressure and SOC in engine no. 1

Rys. 6. Wplyw poczqtkowej temperatury na maksymalng wartosé
cisnienia i poczqtek spalania (silnik nr 1)

400 do 600 K w 4 punktach. Wyniki pomiaréw pokazano
na rys. 5. Szybko$¢ reakcji zwigcksza si¢ wraz ze wzro-
stem temperatury, a jednocze$nie wczesniej nastepuje
samozapton. Nalezy jednak zaznaczy¢, ze przy wzroscie
temperatury poczatkowej zmniejsza si¢ obje¢tos¢, maleje
réwniez wspotczynnik przejmowania ciepta i ilos¢ dopro-
wadzonego paliwa. Prowadzi to takze do zmniejszania
uzyskiwanej mocy.

Najlepszy poczatek spalania zalezy od kilku parametrow,
ale optymalny znajduje si¢ tuz przed GMP. Na rysunku 6
pokazano wplyw poczatkowej temperatury na poczatek
spalania. Warunki przeprowadzenia testu sg podobne do
tych z rys. 3, lecz zmiany temperatury wykonano od 380
do 470 K w 7 punktach.
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Fig. 8. The influence of initial pressure on temperature trend and SOC
in engine no. 2

Rys. 8. Wplyw poczqtkowego cisnienia dolotu na zmiane temperatury
w cylindrze (silnik nr 2)
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The pressure of inlet air/fuel mixture is another effective
parameter on HCCI engine operation. It could be adjusted
by engine turbo-charging. Figure 8 shows the influence of
intake pressure in SOC in engine no. 2 with initial tempera-
ture of 420 K and equivalence ratio of 0.3. As shown in the
figure, initial pressure of 1 bar do not lead to combustion
and by increasing the intake pressure the combustion will
appear. The most interesting fact is that, the initial pressure
changes do not affect on the maximum value of the in cyl-
inder temperature.

Totally, HCCI engines are lean-burn engines due to
their combustion concept, for instance, equivalence ratio
of natural gas HCCI engines is in the order of 0.3. The
influence of equivalence ratio is plotted in figure 9. This
study has been done for engine no. 2 with initial tempera-
ture of 420 K. In lower equivalence ratios, SOC occurs
earlier but with lower temperature peak value. Increasing
fuel concentration delays SOC but increase the maximum
temperature/pressure. This increasing is good only for
a limited range because extreme high temperature/pres-
sure will lead to mechanical damages to engine. In higher
equivalence ratios (eg. 0.7), the combustion do not occur
because the temperature and pressure are not appropriate
for auto ignition of this rich mixture.
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Fig. 9. The influence of equivalence ratio on temperature trend and SOC
in engine no. 2

Rys. 9. Wplyw stosunku rownowaznosci na wzrost temperatury i poczqtek
spalania (silnik nr 2)

6. Conclusion

The results of this study can be summarized as below:

— zero-dimensional single zone model can predict SOC of
HCCI engine with appropriate accuracy. Although it has
a little error in defining some parameters but it is suitable
for comparision studies

— the model developed in this paper can predict HCCI ope-
rational characteristics with appropriate accuracy

— initial temperature of inlet air/fuel mixture has an effec-
tive rule on combustion trend of HCCI engine. SOC will
occue earlier with increasing initial temperature. When

W temperaturze poczatkowej 380 K zapton nie nastapit,
ale wzrost temperatury do 395 K powoduje wystapienie
zaplonu. Wtedy poczatek spalania nastgpuje po GMP. Po-
czatek spalania nastepuje 3—5° OWK wczesniej przy zwigk-
szaniu temperatury poczatkowej o kazde 15 K. Pomimo ze
optymalny poczatek spalania zalezy od kilku parametréw,
w przeprowadzonych badaniach okreslono, ze najlepsza
poczatkowa temperatura to 410 K, gdyz poczatek spalania
nastepuje tuz przed GMP, a uzyskiwane ci$nienie jest wyzsze
niz w innych przypadkach. Maksymalna warto$¢ ci$nienia
w cylindrze bezposrednio zwigksza moc silnika.

Metan (CH,) jest glowng czgScig skltadowa gazu ziem-
nego. Ogolnie, niska temperatura utleniania metanu jest
inicjowana zgodnie z reakcja (19).

Uwodniony rodnik jest staty w niskich temperaturach,
lecz rodnik metylu szybko jest rozkladany w procesie rozpo-
czynajacym reakcje [22]. Ten chemiczny proces jest zwykle
zwigzany z tworzeniem uwodnionych rodnikow (rys. 7). Na
rysunku tym wyznaczono dwa przebiegi:

— bez spalania (poczatkowa temperatura 380 K)
— ze spalaniem (poczatkowa temperatura 410 K).

Dla przypadku ,,ze spalaniem”, udzial molowy uwod-
nionego rodnika wzrasta bardzo gwattownie, natomiast dla
przebiegu ,,bez spalania” — udzial molowy jest na niskim
poziomie.

Cisnienie dolotu mieszaniny powietrza i paliwa jest
kolejnym efektywnym parametrem wptywajacym na prace
silnika HCCI. Zaleznos$¢ ta mogtaby by¢ wykorzystana do
silnikéw dotadowanych. Na rysunku 8 przedstawiono wptyw
ci$nienia dolotu na poczatek spalania dla silnika nr 2 z po-
czatkowa temperaturg 420 K i przy stosunku rownowaznos$ci
0,3 (paliwo/powietrze). Przy ci$nieniu poczatkowym wyno-
szacym | bar spalanie nie wystepuje, zwigkszenie ci$nienia
dolotu powoduje zapoczatkowanie spalania. Interesujace
jest, ze zmiana ci$nienia dolotu nie powoduje zmiany mak-
symalnej temperatury wystepujacej w cylindrze.

Silniki HCCI spalajace ubogie mieszanki moga by¢ za-
silane gazem ziemnym przy stosunku paliwa do powietrza
wynoszacym 0,3. Wpltyw zmian tej warto$ci ma maksymalng
temperature spalania pokazano narys. 9. Badania przeprowa-
dzono dla silnika nr 2, z poczatkowa temperaturg mieszanki
wynoszaca 420 K. Przy matych stosunkach rownowaznosci
paliwa do powietrza, poczatek zaptonu nastgpuje wezesniej,
ale z nizszg maksymalng temperaturg spalania. Zwigkszajac
koncentracj¢ paliwa, opdznia si¢ poczatek zaptonu, lecz
zwigksza si¢ maksymalna temperatura i ci$nienie spalania.
Wzrost tych warto$ci mozna stosowa¢ w ograniczonym za-
kresie, nie dopuszczajac do mechanicznego (lub cieplnego)
uszkodzenia silnika. Dla duzych stosunkow réwnowaznosci
(powyzej 0,7) zapton mieszaniny nie nastgpuje, poniewaz
nie ma warunkéw do jej samozaptonu.

6. Wnioski

Podsumowanie wynikéw badan:

— zerowymiarowy jednostrefowy model mozna wykorzystac¢
do okreslenia poczatku spalania w silniku HCCI z wyma-
gana doktadno$cia; mozna jednoczesnie wykorzystaé ja
do porownywania wybranych parametrow,
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SOC occurs before TDC, increasing initial temperature
would lead to decreasing in peak value of in cylinder
temperature

—rapid incresing of hydroperoxy (HO,) is a quantitive device
for predicting SOC

— SOC will occur earlier with increasing inlet pressure but
there would no significant changes in temperature peak
value near TDC

— the best opeartional conditions of HCCI engines happen
in lean-burn cases

— the combustion process of a natural gas HCCI engine
will disappear by increasing the equivalence ratio above
a limited range.

Artykut recenzowany

— za pomoca modelu rozpatrywanego w artykule przewidy-
wano z duzg doktadnosciag parametry pracy silnika

— poczatkowa temperatura dolotu mieszaniny powietrza i
paliwa ma wpltyw na spalanie w silniku HCCI; pocza-
tek spalania wystepuje wcze$niej w miarg zwigkszania
poczatkowej temperatury dolotu; gdy poczatek spalania
wystepuje przed GMP, wzrost temperatury dolotu powo-
duje zmniejszanie maksymalnej temperatury spalania

— gwaltowny wzrost rodnika HO, jest miernikiem wystgpie-
nia poczatku spalania

— poczatek spalania wystepuje wezesniej w miarg zwigk-
szania ci$nienia dolotu, ale nie wnosi zadnych zmian w
maksymalnej temperaturze spalania

— najlepsze warunki pracy silnikow HCCI wystepuja dla
mieszanek ubogich

— spalanie w silniku HCCI zasilanym gazem ziemnym
zanika przy zwigkszaniu stosunku réwnowazno$ci poza
zakres zapalno$ci mieszanki.

Nomenclature/Oznaczenia

area/obszar

enhance factor of third body/wspdtczynnik wzostu TB
arrhenius coefficient/wspotczynnik Arrheniusa
bore/srednica

specific heat in constant volume/ciepto wiasciwe przy statej
objetosci

activation energy/energia aktywacji

convection heat transfer coefficient/konwekcyjny wspotczynnik
przejmowania ciepla

counter/licznik

counter/licznik

backward reaction rate constant/stata szybkosci reakcji “do
tytu”

forward reaction rate constant/stafa szybkosci reakcji “do
przodu”

molar weight of component i/masa molowa sktadnika i
mass/masa

number of reactions/numer reakcji

number of species/numer sktadnika

pressure/cisnienie

motoring Pressure/cisnienie sprezania

reference pressure at [IVC/cisnienie odniesienia przy zamknie-
ciu zaworu dolotowego

heat/ciepto

heat transfer to cylinder wall/cieplo przekazane do scianek
cylindra

rod length/cranks radius ration/dfugos¢ korbowodu
universal gas constant/uniwersalna stata gazowa

. compression ratio/stopien sprezania

RR, backward reaction rate/szybkos¢ reakcji “do tytu”

RR, forward reaction rate/szybkos¢ reakcji “do przodu™

RR, rate of reaction i/szybkos¢ i-tej reakcji

S, component i/skfadnik i

Sp average piston speed/srednia predkosé tloka

T temperature/temperatura
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NI
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S

T reference temperature at IVC/temperatura odniesienia przy

zamknieciu zaworu dolotowego

cylinder wall temperature/temperatura scianki cylindra

third body/sktadnik dodatkowy

U internal energy/energia wewnetrzna

u  specific internal energy/jednostkowa energia wewnetrzna

u.  specific internal energy of component i/jednostkowa energia

wewnetrzna sktadnika i

volume/objetosé

clearance volume/objetos¢ komory spalania

displacement volume/pojemnosc skokowa

reference volume at IV C/objetos¢ odniesienia przy zamknieciu

zaworu dolotowego

V', stoichiometric coefficient of component i in forward direction
of reaction k/stechiometryczny wspotczynnik sktadnika i dla
reakcji k “do przodu”

V" stoichiometric coefficient of component i in backward direction

of reaction k/stechiometryczny wspotczynnik sktadnika i dla

reakcji k “do tylu”

work/praca

mole fraction of component i/udziat molowy sktadnika i

arrhenius coefficient/wspotczynnik Arrheniusa

cranck angle/kgt obrotu watu korbowego

density/gestos¢

production(consumption) rate of component i/ szybkos¢ pro-

dukcji (zuzywania) skladnika i

a

<<<<

e o™ «

Abbrevations/Skroty

ABDC after bottom dead center/po dolnym martwym punkcie

ATAC Active Thermo-Atmospheric Combustion/aktywny zapton
termiczny

ATDC after top dead center/po gornym martwym punkcie

BBDC before bottom dead center/przed dolnym martwym punktem

CA  crank angle/stopien obrotu

CFD Computational Fluid Dynamics/komputerowa dynamika
plynow
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DME
EGR
EVO
GRI
HCCI

di-methyl ether/eter dimetylowy

exhaust gas residual/udziat gazow spalinowych

exhaust valve opening/otwarcie zaworu wylotowego

Gas Research Institute/Instytut Badawczy Gazow
homogenous charge compression ignition/samoczynny
zapton tadunku homogenicznego

IVC  inlet valve closing/zamkniecie zaworu dolotowego
NO_  oxides of nitrogen/tlenki azotu
PM  particulate matter/czgstki state

SI spark ignition/zapton iskrowy
SOC  start of combustion/poczqtek spalania
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