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УДК 621.43 

А. М. ЛЕВТЕРОВ, О. А. ЛЕВТЕРОВ, Л. И. ЛЕВТЕРОВА 

ФОРМИРОВАНИЕ БАЗЫ ДАННЫХ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ СЛОЖНЫХ ЭФИРОВ 
ЖИРНЫХ КИСЛОТ БИОДИЗЕЛЬНЫХ ТОПЛИВ В ГАЗОВОЙ ФАЗЕ (ЧАСТЬ 1) 

Анализ научных публикаций позволил обусловить набор расчетных и экспериментальных выборок, которые дают возможность сформиро-
вать базу данных о термодинамических и термохимических свойствах сложных метиловых и этиловых эфиров высших жирных кислот, хи-
мически связанных в различных комбинациях в биодизельных топливах, производимых из растительных масел. Такая база данных позволит 
реализовать численное моделирование рабочих процессов поршневых двигателей с самовоспламенением, работающих как на чистом биоди-
зельном топливе, так и на бионефтяных композициях. 

Ключевые слова: биотоплива, эфиры жирных кислот, растительные масла, математическое моделирование, рабочий процесс, термо-
динамические свойства, термохимические свойства, полином. 

Введение. В общем балансе моторных топлив производство топлива из биологического сырья к 2010 году 
составило всего 2,2 %, показывая, однако, устойчивую тенденцию роста и по разному распределяясь по конти-
нентам. Страны ЕС отдают предпочтение производству биодизельного топлива (47 % против 5,5 % производст-
ва биоэтанола), США и Бразилия вместе взятые – 87,6 % биоэтанола против 25 % производства биодизельного 
топлива [1]. 

Вовлечение альтернативных топлив (биоэтанол, биодизельное топливо) из биосырья в сферу использова-
ния на транспорте, как в чистом виде, так и в смеси с традиционным топливом сформировало определенный пе-
речень требований на их теплофизические свойства. 

Этанол – соединение с мало углеродными молекулами, низким молекулярным весом, с известными термо-
динамическими, термохимическими свойствами и кинетическим механизмом сгорания. Использование этанола 
в качестве добавки к бензину с точки зрения моделирования сгорания и эксплуатации двигателя проблем не вы-
зывает. Численные исследования моторных свойств биоэтанола  и его смесей с бензином проводились для раз-
ного типа двигателей [5, 6] и показали, что увеличение содержания спирта в топливной смеси от 30 % и выше 
сопровождается необходимостью вмешательства в систему управления двигателем. 
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Другое дело – биодизельное топливо, представляющее собой сложное химическое соединение метиловых 
или этиловых эфиров высших жирных кислот, полученное переработкой растительных и животных жиров. В 
странах потребления биодизельного топлива установлена сертификация его свойств. Первой по этому пути по-
шла Австрия, и сейчас в некоторых странах существуют свои сертификаты. Это оправдано, потому что произ-
водство топлива осуществляется разными методами, масштабами и из различного сырья. Свойства, определяю-
щие качество топлива, разделяются на две группы: эксплуатационные моторные свойства и свойства, обуслов-
ленные химическим составом, чистотой сырья и полученного продукта. Этим объясняются разные сертифика-
ционные требования к свойствам биодизельного топлива стран Австрии, Чехии, Германии, Италии и США [2]. 
В разных странах биодизельные топлива именуют по–разному, чаще всего это FAME и PME (сложные метило-
вые эфиры рапсового и пальмового растительных масел) и FAEE (сложный этиловый эфир рапсового масла). 
Сложные этиловые эфиры используются весьма редко, так как их промышленное производство ограничено да-
же в Бразилии, где производится и используется в качестве топлива большое количество этилового спирта. Хотя 
биодизельное топливо на его основе имеет более совершенную степень распада, менее токсично, а, следова-
тельно, можно предположить и меньшую токсичность продуктов его сгорания, верх берут коммерческие сооб-
ражения: для производства сложных этиловых эфиров требуется избыточно очень чистый этиловый спирт, к то-
му же накладывающий ограничения при отделении глицерина. 

Следует отметить необыкновенное многообразие биодизельных топлив, и соответственно их свойств. Так, 
только FAME насчитывается 14 типов. Химические, физические и биологические свойства жиров определяются 
входящими в его состав триглицеридами, длиной цепи, количеством двойных связей, степенью ненасыщенности 
жирных кислот и их расположением. Каждая жирная кислота способна вносить свой вклад в формирование 
свойств конечного продукта. Так, высокое содержание насыщенных жирных кислот (миристиновой, пальмити-
новой, стеариновой) в исходном сырье повышает температуру помутнения топлива, цетановое число, улучшает 
стабильность, а содержание полинасыщенных жирных кислот (линолевой, линоленовой) – дает обратный эф-
фект. 

Сравнение физико-химических свойств традиционного дизельного топлива и биодизельных топлив, полу-
ченных из различного растительного сырья, приведены в табл. 1 [3]. 

В лаборатории ИПМаш НАН Украины, проведена серия экспериментальных моторных стендовых исследо-
ваний биодизельного топлива. На различных режимах работы получены и проанализированы характеристики 
двигателя, питаемого этим топливом, его токсические показатели. Затруднения возникли с численным прогно-
зированием характеристик двигателя на базовой математической модели рабочего цикла дизеля [4]. Моделиро-
вание рабочих процессов в ДВС самым тесным образом связано с расчетом процессов горения топлива, кинети-
ческой и равновесной его составляющих. Основой для реализации моделирования процессов сгорания являются 
данные о теплофизических и термодинамических свойствах индивидуальных веществ, представляющих топли-
ва. К сожалению, необходимые сведения о высокотемпературных свойствах биодизельных топлив в газообраз-
ной фазе оказались или неизвестны, или недоступны в открытой печати. 

Вопросу исследования биодизельного топлива как моторного посвящено много разноплановых публика-
ций, но, как правило, в них речь идет об экспериментальных исследованиях характеристик поршневых двигате-
лей, питаемых этим топливом [19 – 21]. Публикации о математическом моделировании рабочих процессов 
поршневых двигателей, работающих на биодизельном топливе, чаще ограничиваются сообщениями о результа-
тах расчета с помощью стандартных программных комплексов, в частности различных модификаций KIVA, или 
простым тепловым расчетом, основанным на знании низшей теплоты сгорания и химической формулы топлива. 

 

Таблица 1 – Свойства традиционного дизельного топлива и различных биодизельных топлив  
(сложных метиловых эфиров жирных кислот) 

 

Свойства топлива 
Кинематическая 

вязкость, 2
мм /с  Название топлива 

Низшая  
теплота 
сгорания, 
кДж/кг 

Плотность, 
3

кг/м  

Йодное 
число 
(IV) 

Цетановое 
число 
CN 27°С 40°С 

Содержание 
кислорода,  

% 

DT (дизельное 
топливо) 

43,35 815 – 47,0 4,3 – 0 

SOME (подсолнечное масло) 40,579 878 110 – 143 37,1 – 51 10 4,22 10,89 
CSOME (хлопковое) 40,580 874 90 – 140 41,8 – 51,2 11 4 – 6,1 10,49 
SME (соевое) 39,760 872 117 – 143 38 – 46,2 11 4,08 10,92 
WOME (фритюрное) 40,055 870  56   11,3 
COME (кукурузное) 41,140 873 – 913 103 – 149 37,6 – 3,62 10,96 
ROME (рапсовое) 41,550 857 – 914 94 – 120 37,6 – 54,4 – 4,6 – 6,7 10,9 
JME (ятрофа) 38,450 880 109,5 50,0 – 54,0  4,75 – 5,65  

 

В [22] такой расчет по простой аналитической модели идет дальше с рассмотрением состава предельных 
продуктов сгорания на основе соотношения воздух/топливо и эмпирических формул условного молекулярного 
состава дизельного (С15,05Н27,94) и биодизельного (С19,03Н35,17О2, метиловый эфир рапсового масла) топлив. Для 
получения состава продуктов сгорания используется стехиометрическое соотношение  
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2 2 2 2 2(1 ) ( 3.773 ) 3.773(1 )
4 2 2 4 2y z
y z y y z

CH O O N CO H O N+ + − ⋅ + = + + + − ⋅ . 

Эмиссия сажи, монооксидов азота, твердых частиц, столь важных для характеристик токсичности дизеля,  
не учитывается. По утверждению авторов публикации, данные о сгорании сложного эфира рапсового масла не-
доступны, поэтому сгорание газовой топливной смеси рассматривается при условии ее обеднения, обогащения и 
стехиометрии, для чего вводится специальный коэффициент 

( / )

( / )
действительное

стехиометрическое

a f

a f
λ = , 

где ( /a f ) – отношение воздух/топливо. 

Рассмотрение кинетики горения биодизельного топлива в поршневых двигателях ограничивается рассмот-
рением эфиров жирных кислот с малой длиной цепи, до 5 – 7 атомов углерода, например, метилбутаноата 
С5Н10О2, для которого известен кинетический механизм окисления. Реакция окисления топлива представляется 
как реакция окисления «раздробленного» на составляющие главного топлива (например, метилового пальмитата 
C19H34O2 на компоненты С7H16, C5H10O2 и C7H8O), для которого рассчитывается с помощью модуля химической 
кинетики в приложениях горения «CHEMKIN» конечный продукт окисления с учетом образования и сажи, и 
оксидов азота [23]. Детальный кинетический механизм сгорания в этой работе сводится к 363 реакциям с 88 
разновидностями реагирующих веществ.  

Модель выгорания топлива может быть задана известным уравнением Аррениуса вида 

[ ] [ ] ( )2 exp
m n

fr
ERt A fuel O RT

−= ⋅ , 

которое отвечает доле выгоревшего топлива в пошаговом развитии процесса сгорания, а параметры, m , n , E  и 

frA , соответствующие конкретному топливу, получаются экспериментальными исследованиями и адаптируют-

ся к модели [24]. 
Обычно данные о теплофизических и термодинамических свойствах различных индивидуальных веществ 

представляются в виде таблиц или аппроксимирующих полиномов, которые обеспечиваются эксперименталь-
ными данными или вычисляются исходя из представления о молекулярном строении рассматриваемых сред ме-
тодами статистической термодинамики или вычислительной квантовой химии. В инженерной практике термо-
динамические полиномы разного вида используются давно, с развитием вычислительной техники они стали 
просто незаменимы. Широко известны таблицы и полиномиальное их представление в работах [7 – 10]. Все на-
званные источники в основном содержат сведения о неорганических соединениях. Данные об органических мо-
лекулах в газовой фазе ограничены в «ассортименте» и, как правило, соотносятся с температурой не выше 
1500 К [11], чего недостаточно для расчетов процесса горения в камере сгорания поршневого двигателя, а экст-
раполяция результатов в область высоких температур приводит к очень большим погрешностям. Для моделиро-
вания процессов сгорания в поршневых двигателях необходимо и достаточно рассмотрение свойств топлива на 
интервале температур от (293 – 298) до 3000 К. 

Таким образом, с учетом вышеизложенного можно сформулировать цель исследования: на базе доступной 
информации осуществить поиск данных о термодинамических и термохимических свойствах сложных эфиров 
жирных кислот, химически связанных в биодизельных топливах в различных комбинациях, и затем аппрокси-
мировать полученные данные приближенными выражениями в функции температуры. 

 
Формирование базы данных термодинамических и термохимических свойств биодизельных топлив. 

При моделировании рабочих процессов поршневых двигателей используются основные термодинамические па-

раметры – энтальпия ( TH ), температурная составляющая энтропии ( TS ), полная внутренняя энергия (U ), изо-

хорная и изобарная теплоемкости ( ,v pC C ). Остановимся на известных соотношениях  

1
1

( )
T

T T p
T

H H C T dT= + ∫ ;                                                                          (1) 

1
1

( ) ln
T

T T p
T

S S C T d T= + ⋅∫ ,                                                                        (2) 

где 1TH  и 1TS  – произвольные величины, константы интегрирования. 

Абсолютные значения ряда термодинамических свойств не могут быть определены ни теоретически, ни 
экспериментально. В таком случае для решения задач, связанных с теплофизическими и химическими процес-
сами, достаточным является знание об изменении термодинамических свойств в химических реакциях или об 
изменении параметров состояния вещества с необходимым при этом установлением базового состояния вещест-
ва в качестве начала отсчета. За начало отсчета полных энтальпий обычно принимается стандартная энтальпия 

образования вещества (или тепловой эффект химической реакции) ( 0
fTH∆ ) при температуре 298,15 К. 

Стандартная энтальпия образования используется в качестве базовой, и тогда выражение (1) принимает 
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вид [12] 

0 0 ( )
f

T

T fT p
T

H H C T dT= ∆ + ∫ , 

где T  – температура, для которой рассчитывается энтальпия; pC – изобарная удельная теплоемкость; fT  – на-

чальная температура выбранной системы отсчета, при которой полная энтальпия равна химической энергии. 
В качестве 1TS  может быть использовано значение энтропии при стандартной температуре. 

Таким образом, знание величин энтальпии образования, энтропии при стандартной температуре, изобарной 
теплоемкости на интервале температур до 3000 К для веществ, химически связанных в биодизельных топливах,  
позволит в конечном итоге аппроксимировать полученные данные традиционными полиномами. 

Энтальпии образования большинства веществ оцениваются, как правило, в сложных экспериментах, ин-
терпретация которых затруднена, поэтому для расчета стандартной энтальпии образования в газовой фазе ши-
роко используются эмпирические и полуэмпирические методы (аддитивный метод групповых вкладов) и неэм-
пирические методы квантовой химии [13 – 15]. В отличие от традиционного топлива биодизельное представляет 
собой многочисленные наборы химически связанных соединений сложных эфиров жирных кислот животного 
или растительного происхождения, насыщенных  кислородом (до 10 – 11 %) с длинной цепью. Сырьем для про-
изводства являются растительные масла (рапсовое, соевое, подсолнечное, пальмовое и так далее) или жирные 
кислоты в свободном состоянии как побочный продукт пищевой рафинизации (дезодорации) масел. Эти орга-
нические соединения с большой молекулярной массой и содержанием до 63 атомов углерода характеризуются 
большой вязкостью, низкой текучестью и летучестью, меньшим давлением испарения, склонны к застыванию и 
гелеобразованию. Непосредственно для питания двигателя использоваться не могут в силу своих теплофизиче-
ских свойств, перечисленных выше, и, кроме того, способствующих нагарообразованию, коксованию поршне-
вых колец, нарушению процесса впрыскивания топлива, разжижению смазочного масла. 

Биодизельные топлива синтезируются эстерификацией свободных жирных кислот или переэтерификацией 
глицеридов (триглицеридов, диглицеридов, моноглицеридов), смесь которых на 98 % определяет состав жиров, 
метиловым, этиловым или другим низкотемпературным спиртом в присутствии катализатора. Кроме смеси 
сложных эфиров жирных кислот, в конечном продукте переэтерификации присутствует глицерин и другие при-
меси. 

На процесс переэтерификации, а, следовательно, и на качество и свойства биодизельного топлива влияют 
условия протекания реакции, мольное соотношение спирта и масла, тип и количество катализатора, продолжи-
тельность реакции, чистота реагентов. В конечном продукте (биодизельном топливе) в зависимости от сырья и 
процесса производства должно содержаться более 96 – 98 % эфиров, а содержание спирта, моно-, ди- и тригли-
церидов, общего глицерина, металлов Na+, К+, Сa+ , Мg+, йода, фосфора – в процентах по массе в соответствии с 
действующей сертификацией топлива. 

Упрощенная схема реакции переэтерификации представлена на рис. 1, механизм реакции может меняться в 
зависимости от условий. 

 

СH - O - C - R32 

СH - O - C - R 2

R - O - C - R  3

O
+ 3ROH   

СH - OH3 

R - O - C - R  2

O

R - O - C - R  1

O

+ CH - OH

СH - O - C - R2 1

СH - OH2 O

O

O

катализатор

 
 

Рис. 1 – Упрощенная схема переэтерификации растительных масел. 

Триглицерид  +  спирт катализатор→  смесь сложных эфиров + глицерин; 
R  – радикал низкотемпературного спирта; 

1R , 2R , 3R  – радикалы жирных кислот триглицеридов. 

 
В биодизельные топлива входит различное количество сложных эфиров, с качественно различными свой-

ствами, которые накладываются соответствующей жирной кислотой. Так, топливо, полученное из масла сои, 
содержит 12 сложных эфиров разных жирных кислот с содержанием атомов углерода от 8 до 24; из пальмового 
масла – 5 эфиров с содержанием углерода от 16 до 18 атомов, из рапсового масла – тех же 5 эфиров, но совер-
шенно в другом процентном отношении [16 – 18], (табл. 2). 
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Таблица 2 – Средний состав жирных кислот некоторых растительных масел* 

 

 Длина цепи, вид двойной связи и массовая доля жирной кислоты в % 

Вид масла С
8

 

С
1

0
 

С
1

2
 

С
1

4
 

С
1

6
 

С
1

6
:1

 

С
1

8
 

С
1

8
:1

 

С
1

8
:2

 

С
1

8
:3

 

С
2

0
:0

 

С
2

0
:1

 

С
2

2
:0

 

С
2

2
:1

 

С
2

4
:0

 

соевое 0,02   0,08 0,61  4,27 24,2 51,36 7,48 0,36 0,28 0,4 0,07 0,14 
пальмовое     40,6  5,1 42,8 11,0 0,5      
рапсовое     4,2  1,2 56,8 21,7 15,7      

 

*В обозначении жирных кислот (СХ:У) первые два индекса указывают на количество атомов углерода в цепи жирной кисло-
ты, третий – на число двойных связей. 

 
Анализ данных о свойствах сложных эфиров, полученных из доступных литературных источников в отече-

ственной и зарубежной литературе, позволяет разделить требования к свойствам биодизельных топлив на три 
группы. 

К первой группе относятся свойства, востребованные в процессе  проектирования оборудования и собст-
венно производства топлив. При решении задач синтеза биодизельного топлива и оптимизации его производст-
ва фигурируют фундаментальные теплофизические, термодинамические и термохимические свойства. Это — 
плотность в жидкой и газообразной фазах, давление испарения, теплоемкость в жидкой и газообразной фазах, 
теплота парообразования, стандартная энтальпия образования, составляющая энергии Гиббса, энтропия, а также 
критические и надкритические параметры. Прогнозирование свойств синтезируемых биодизельных топлив так-
же сталкивается с отсутствием данных о свойствах большинства жирных кислот и их эфиров. В настоящее вре-
мя значительный объем таких сведений накоплен разве что о физико-химических свойствах диметиловых эфи-
ров дикарбоновых кислот. 

Ко второй группе относятся свойства, которые характеризуют использование сложных эфиров непосредст-
венно в двигателях (табл. 1). Недостатка в таких данных нет, наоборот, этому посвящено много работ, публика-
ций и исследований.  

И наконец, к третьей группе относятся свойства сложных эфиров, характеризующие их в процессе сгора-
ния, и с помощью которых обеспечивается возможность прогнозирования этого процесса методами математиче-
ского моделирования. Интерес к подобным исследованиям, судя по публикациям, стал появляться в последние 
10 – 12 лет. Однако, несмотря на научные достижения в вычислительных методах квантовой химии, позволяю-
щих (в отличие от классических методов) без экспериментальных данных прогнозировать свойства равновесной 
фазы смесей на стадии производства биодизельного топлива, термохимические характеристики связанных со-
единений малодоступны или неизвестны, или неполны, порой сомнительны и противоречивы.  

Обратимся к работам по исследованию и получению термохимических и термодинамических свойств био-
топлив, касающихся как свойств совокупного продукта, так и его составляющих. Введением в термохимию 
сложных эфиров может служить работа [26], в которой приводится расчет свойств биотоплива, полученного из 
отходов целлюлозного сырья, с помощью групповых методов и с привлечением программного комплекса 
Gaussian 03. Для оценки параметров аддитивности применяется многофункциональный метод наименьших 
квадратов. Таким образом, получены энтальпии формирования в газовой и жидкой фазах и энтальпии испаре-
ния для алифатических сложных эфиров, а также различных простых триглицеридов при температуре 298 К. 

При моделировании процесса производства биодизельного топлива основные свойства беспримесных его 
составляющих можно оценить, основываясь на структуре вещества, а затем с их помощью получить и другие 
свойства. В работе [27] используются несколько методов для прогнозирования основных свойств жирного ряда: 
точки кипения ( bT ), критических температур ( cT ), давления ( cp ), объема ( cV ), ацентрического фактора (ω ), 

удельной теплоемкости ( 0
pC ), составляющей энергии Гиббса ( 0

f G∆ ), энтальпии формирования ( 0
f H∆ ). Оце-

нивается  прогнозирующая возможность методов на базе экспериментальных данных. В результате сформиро-
ваны основные свойства для 8 типов растительных масел 22 жирных кислот и сложных метиловых и этиловых 
эфиров этих жирных кислот, и значения стандартных энтальпий образования этих сложных эфиров – первые 
успешные результаты наших поисков (табл. 3). 

 

Таблица 3 – Стандартная энтальпия образования сложных метиловых и этиловых эфиров ЖК некоторых растительных масел 
 

Стандартная энтальпия образования масел и сложных эфиров 0
f H∆ , кДж/(моль·К) 

Наименование масла  

Кокосовое Пальмовое Хлопковое Кукурузное Соевое Подсолнечное Рапсовое Арахисовое 
Масло –1834,0 –1953,8 –1751,0 –1638,6 –1707,7 –1678,6 –1740,0 –1817,3 
Сложный метиловый 
эфир 

–663,4 –673,3 –605,7 –552,7 –591,2 –581,5 –602,0 –623,8 

Сложный этилововый 
эфир 

–654,2 –694,1 –626,5 –572,7 –612,1 –602,4 –622,8 –644,4 
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Значения стандартной теплоты образования для некоторых сложных метиловых эфиров жирных карбоно-
вых кислот с содержанием атомов углерода в молекулярной цепи от семи до двадцати пяти приводятся в [28]. 

В работе [29] моделируются надкритические условия производства биодизельного топлива (FAME) на 
примере его производных реагентов. Моделирование осуществляется с использованием метода группового 
вклада, оцениваются значения точки кипения, плавления; критические давление, температура и объем. Там же 
приводятся значения стандартной энтальпии испарения и формирования. 

Большой массив данных удалось получить благодаря работе [30], где дается термохимическая оценка 
свойств соединений в газообразном состоянии, связанных в биодизельном топливе. Представлены значения Ср, 

0
fTH∆  и энтропии для глицерина (С3Н8О3), некоторых кислот рапсового масла и ограниченного числа других 

эфиров в диапазоне температур 300 – 1400 К с интервалом в 100 градусов, а также при стандартной температу-
ре. Интересна информация о затратах времени центрального процессора на расчет этих величин, оно значитель-
но увеличивается с увеличением содержания углерода в молекуле рассматриваемого соединения. 

Особой фундаментальностью отличаются работы [31, 32] по исследованию и определению термодинами-
ческих свойств газовой фазы сложных метиловых и этиловых эфиров целого ряда растительных масел. Посред-
ством вычислений квантовой химии в соответствии с протоколом подходящих для этого промышленно предо-
пределенных веществ в работах определены и представлены в диапазоне температур 300 – 5000 К стандартные 
энтальпии образования (298,15 К), удельные изобарные теплоемкости, энтропии. Эти результаты, как заявляют 
авторы, не имеют аналогов в опубликованной литературе и очень важны для моделирования химии сгорания и 
для получения важных потребительских свойств топлива: температуры воспламенения, скорости распростране-
ния взрыва, пределов воспламенения, периода задержки воспламенения, химической кинетики сгорания, видов 
загрязняющих веществ, скорости распространения пламени и так далее. 

Систематизировав все приведенные в вышеперечисленных источниках сведения (табличные данные не 

приводятся из-за очень большого объема), создав необходимый пакет данных по ( )pC T , ( )fTS T , ( )S T , 0
fTH∆  

для 22 сложных метиловых и этиловых эфиров высших жирных кислот, можно перейти к следующему этапу ис-
следований, то есть к аналитическому представлению в функции температуры удельной изобарной теплоемко-
сти, полных энтальпий и температурной составляющей энтропии. 

Поскольку биодизельное топливо представляет собой набор из k  химически связанных эфиров различных 
жирных кислот с массовой долей ig  каждого, то при заданной температуре T  для аддитивного значения термо-
динамической величины, относящейся к топливу в целом, справедливо выражение 

1

( ) ( )
k

i i
i

R T g r T
=

= ⋅∑ , 

где ( )R T  – искомая  термодинамическая величина ( ( )pC T  или ( )S T , или 0
fTH∆ ) для сложного эфира жирных 

кислот; ( )ir T  – вычисленное значение искомой термодинамической величины ( ( )pC T , ( )S T , 0
fTH∆ ) для i –го 

эфира жирной кислоты. 
 
Резюме. Проведен информационный поиск данных о термодинамических и термохимических свойствах 

биодизельных топлив и выполнен анализ полученных сведений. Обусловлен набор расчетных и эксперимен-
тальных выборок, который может стать основой для формирования базы данных сложных метиловых и этило-
вых эфиров высших жирных кислот, химически связанных в различных композициях в разнообразных видах 
биодизельных топлив. Создание такой базы связано с необходимостью численного моделирования рабочих 
процессов поршневых двигателей с самовоспламенением, работающих как на чистом биодизельном топливе, 
так и на бионефтяных композициях. Виды полиномов, аппроксимирующих термодинамические функции, и зна-
чения соответствующих коэффициентов полиномов – предмет исследований второй части статьи. 
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УДК 621.43 

А. М. ЛЕВТЕРОВ, О. А. ЛЕВТЕРОВ, Л. И. ЛЕВТЕРОВА 

ФОРМИРОВАНИЕ БАЗЫ ДАННЫХ ТЕРМОДИНАМИЧЕСКИХ СВОЙСТВ СЛОЖНЫХ ЭФИРОВ 
ЖИРНЫХ КИСЛОТ БИОДИЗЕЛЬНЫХ ТОПЛИВ В ГАЗОВОЙ ФАЗЕ (ЧАСТЬ 2) 

В результате аппроксимации дискретных табличных данных о термодинамических и термохимических свойствах двадцати двух метиловых 
и этиловых эфиров высших жирных кислот получены коэффициенты полиномов, описывающих основные термодинамические характери-
стики этих веществ в функции температуры на интервале 300 – 3000 К. Таким образом восполняется отсутствие сведений о термодинамиче-
ских свойствах целого ряда биодизельных топлив, получаемых из различных растительных масел, которое затрудняет численное моделиро-
вание рабочих процессов поршневых двигателей с самовоспламенением. 

Ключевые слова: биотоплива, эфиры жирных кислот, растительные масла, математическое моделирование, рабочий процесс, термо-
динамические свойства, термохимические свойства, полином. 

Введение. Необходимым условием для расчета состава и свойств высокотемпературных смесей является 
наличие информации о термодинамических и термохимических свойствах индивидуальных веществ, входящих 
в состав топлива и продуктов сгорания. Реализация численных исследований рабочих процессов поршневых 
двигателей, работающих на альтернативных биодизельных топливах, в настоящее время затруднена в связи с 
отсутствием такой информации. Чтобы восполнить этот пробел, первая часть публикации (часть 1, см. статью в 
этом сборнике) была посвящена анализу информации о термодинамических и термохимических свойствах эфи-
ров высших жирных кислот, химически связанных в биодизельных топливах, как то – стандартной энтальпии 

образования ( 0
fTH∆ ), энтропии при стандартной температуре ( fTS ), энтропии ( ( )S T ) и изобарной теплоемко-

сти ( ( )pC T ) в функции температуры. 

Для большинства неорганических и некоторого ряда органических химических соединений созданы термо-
динамические базы данных в разных научных центрах (Термоцентр им. В.П. Глушко, THERMO (NASA), 
THERMODATA, JANAF, CHEMKIN и другие [1, 2, 3, 4, 5, 6]), которые все время пополняются. Данные по биоди-
зельным топливам отсутствуют, во всяком случае, в открытой печати. В результате обработанной информации, 
изложенной во многих публикациях (часть 1), собраны сведения о свойствах сложных метиловых и этиловых 
эфиров 11 высших жирных кислот: лауриновой, тетрадекановой, пальмитиновой, пальмитолеиновой, маргари-
новой,  маргаринолеиновой  (margaroleic acid),  стеариновой,  олеиновой,  линолевой,  линоленовой,  арахиновой. 
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