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１ まえがき  

近年，欧州や日本において急速に普及が進む直噴ガ

ソリン車は，従来のポート噴射ガソリン車と比べて，

低燃費化が可能である一方ですすを含むPM粒子状物

質を多く排出する。欧州では2017年以降にPM排出個数

(PN)を6×10¹¹[個/km]に制限する等，大幅な規制強化を

行う。そこで，GPF(Gasoline Particulate Filter)等の

PM除去フィルターの装着が検討されているが，燃費

を数%悪化させてしまうという問題がある。そのため、

PM除去フィルターの装着なしに今後の排出規制に対

応することが望まれている。燃費向上だけでなく開発

コストや開発期間短縮の面から考えても，計算負荷が

低く予測精度の高いモデルの開発が求められていると

考えらえる。 

本研究では，詳細反応モデル2,3)および簡略化反応モ

デル4)を用いて，従来検討が十分行われていないガソリ

ンサロゲート燃料に関するすす計算を実施し，実験値

と比較する事で両モデルの特徴を明らかにした。計算

では，衝撃波管を用いて新規取得されたすす生成実験（ト

ルエン・イソオクタン・ノルマルヘプタンからなる3成分

混合ガソリンサロゲート燃料の熱分解条件）を

CHEMKIN-PROの0次元計算および粒子計算にモーメン

ト法を用いることによって再現計算を実施した。 

 

 

２ 計算方法 

詳細反応モデルにはKAUSTのRajら 2)の気相反応モデ

ルを使用した。このモデルでは，7環の PAHであるコロ

ネンまでの PAH 成長反応が詳細に記述されている。核

化・表面反応にはWangら 3)によるモデルを使用した。図

1に示すピレンからコロネンまでの PAHをすす粒子前駆

体として扱い，8 種の PAH 同士による 36 通りの核化反

応が考慮されている。詳細反応モデルは，化学種 231， 

気相反応 1350，核化・表面反応 55が考慮されたものとな

る。 

 簡略化反応モデルにはAnら 4)の気相反応モデルを使用
した（以降 P.AN モデル）An らのモデルでは，Raj らの
機構に基づいてモデルの簡略化と反応の修正が行われて
おり 4 環のピレンまでの PAH 成長反応が考慮されてい
る。そのため，Wangらのモデルをベースに，ピレン同士
による核化反応1通りを考慮した。簡略化反応モデルは，
化学種 85，気相反応 232，核化・表面反応 11が考慮され
たものとなる。 

以下の式は，すす粒子計算で用いられる基礎方程式で

ある。なお，式(1)の核形成項は，36通りの核化反応が考

慮された場合を示しており，簡略化反応モデルでピレン

同士の核化反応のみが考慮された計算では，核形成項は
1

2
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(𝑖 = 2~∞) 

𝑁𝑖は粒子の数密度，𝛼𝑃𝐴𝐻は PAH 同士の衝突頻度，

[PAH𝑘,𝑙]は PAH濃度，𝛽𝑖,𝑗は粒子同士の衝突頻度，𝑘𝑠は表

面成長速度，𝑆は粒子の表面積をｒｒ表す。上記の基礎方

程式は無限個の微分方程式であるため，本研究では式(3)

のモーメントを定義することによって，無限個の微分方

程式を数学的に有限個のモーメント方程式に変換して粒

子計算を行うモーメント法を使用した。 

𝑀𝑟 = ∑(𝑚𝑖)𝑟

∞

𝑖=1

𝑁𝑖               (3) 

 モーメント法より得られる0次モーメント（r = 0）では

全てのサイズを含んだ粒子の数密度，1次モーメント（r = 

1）では単位体積中における粒子全体の炭素原子数が表さ

れる。本研究では5次モーメントまでを考慮し計算を行っ

た。1次モーメントの値と初期の燃料中に含まれる炭素原

子数の割合により，すす生成量を表すsoot yieldを算出し

た。ここで，soot yieldは計算値と実験値を比較する際の1

つの指標となる。 

 

図 1 8種のすす粒子前駆体 
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3 計算結果 

 衝撃波管を用いた 3 成分混合ガソリンサロゲート燃料

のすす生成実験 5)を CHEMKIN-PRO によって再現した。

実験条件は表 1 の通りである。表 1 の組成は，SIP 制御

チーム PM グループで提案された 5 成分実験用 PM 模擬

燃料（イソペンタン 45%・ノルマルヘプタン 10%・イソ

オクタン 20%・トルエン 10%・1,2,4-トリメチルベンゼン 

15% ）を仮想的に CFD用の燃料とするために，イソペン

タンを低沸点のイソオクタンとして，1,2,4-トリメチルベ

ンゼンを高沸点のトルエンとして扱ったものである 6)。

試験気体はガソリンサロゲート燃料をアルゴンガスで

1%に希釈している。計算では，温度領域を 1500K から

2500Kとし，100Kごとに定圧・定温計算を実施した。圧

力は，実験条件における平均圧力を使用した。 

 
表 1 実験に使用されたガソリンサロゲート燃料の組成 

 
  
表 1 の組成にて，両モデルを用いて再現計算を実施し

た。図 2 の実線は KAUST モデルより得られる計算値を

示しており，図 3 の実線は P.AN モデルより得られる計

算値を示している。実験値との比較結果より，KAUSTモ

デルでは，計算値が実験値を上回る結果となるが，実験

値に対してピーク位置は概ね一致する。対して，P.AN モ

デルでは，計算値が実験値を下回る結果となり，計算値

のピーク位置が実験値よりも 100K 高温側に現れている

ことが分かった。 

次に，これらの反応モデルが燃料組成の変化に対応可

能か否かついて調べるために，5成分燃料におけるイソペ

ンタンを低沸点の「ノルマルヘプタン」として置き換え

ることによって計算を実施した。1,2,4-トリメチルベンゼ

ンは同様に高沸点のトルエンとして扱っている。計算に

用いた組成はノルマルヘプタン 55%・イソオクタン 20%・

トルエン 25%となる．図 2および図 3 の破線が組成変化

後の計算値を示している。 

 KAUSTモデルでの組成変化後の結果（図2 破線）を見

ると，組成の変化前後で計算値は殆ど変化せず，燃料組

成の変化にも対応している事が分かった。対して，P.AN

モデルでの組成変化後の結果（図3 破線）を見ると，低温

側と高温側に2つのピークを持つ計算結果となり，燃料組

成の変化には十分対応出来ていないことが分かった。こ

の結果は，両モデルの1msの条件でも同様な傾向がみられ

た。P.ANモデルについては，Anら[4]によってガソリン/空

気およびTRF/空気の条件で着火遅れと層流燃焼速度の検

証，ノルマルヘプタン/空気およびイソオクタン/空気の条

件で複数の化学種のモル分率についての検証が行われて

いる。しかしながら，本研究のように直接すす粒子の生

成量に関する検証が行われていないことから，引き続き

P.ANモデルの検証とすす粒子生成モデルの簡略化を進

めていくことが必要であると考えられる。 

 

4 結言 

 KAUST モデルでは実験値に対して計算値が上回る

傾向が見られた。一方で，P.ANモデルでは実験値に対

して計算値が下回る結果が得られた。 

3成分混合ガソリンサロゲート燃料の組成を変化させ

ると，KAUSTモデルでは燃料組成の変化に対応できて

いるが，P.AN モデルではダブルピークとなり燃料組の

変化に十分対応出来ていないことが分かった。 

 

図2 実験値と計算値の比較（ KAUST model, 2ms ） 

 

 
図 3 実験値と計算値の比較（ P.AN Model, 2ms ） 
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