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基于 GT-POWER 的 SCR 化学反应模型的标定 

GT-POWER-Based Calibration of SCR Modle  

吴月  夏兴兰 

(一汽解放事业本部发动机事业部前瞻技术研究院) 

摘   要:建立满足国 VI 排放法规的控制策略，需要搭建具有一定精度的被控对象模型。基于

GT-POWER 建立了后处理 SCR 模型。利用软件的 Optimization 功能，并通过设计合理的优化流程，

对模型的化学反应部分进行了标定与修正，使模型具备了一定的精度，对 SCR 模型的标定具有指导

意义。 
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Abstract: In order to establish a control strategy to meet national VI emission regulations, it is necessary to 

build a controlled object model with a certain accuracy. A SCR model is established based on 

GT-POWER,and the chemical reaction part of the model is calibrated and corrected by using the 

optimization function of the software and by designing a reasonable optimization process, so that the model 

has a certain accuracy and has the guiding significance for the calibration of SCR model. 
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1.前言 

满足国VI排放法规的控制策略要求建立具有一定精度的被控对象模型，如DOC、DPF、SCR等。

被控对象模型中包括了温度模型、压降模型、化学反应模型等。 

GT-POWER-ISE中提供了许多被控对象的元件，对于软件使用者来说，被控对象模型的搭建是

一件相对容易的事情，但是被控对象模型的标定则不然。这是因为被控对象模型中化学反应模型涉

及的待标定参数较多，且各种反应相互掺杂，增加了标定工作的难度。 

由于我们建立模型的化学反应速率都是基于阿伦尼乌兹方程建立的，其大小不受化学反应空间

大小的限制[1]，因此，被控对象模型的化学反应模型可先通过小样试验数据进行标定，然后再根据台

架试验结果进行微调，达到减少模型开发时间的目的。本文通过设计合理的小样试验，对建立的SCR

化学反应模型进行了先期标定。 

2. SCR 模型的建立 

 

图 1 SCR 模型 
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图1所示为基于GT-POWER建立的SCR模型，其包含"inlet"、"inlet_Cone"、"Catalyst"、"outlet_Cone"、

"outlet"、"SCR_Reaction_Mechanism"、"Monitors"等多个部件。其中，"inlet"用来定义SCR入口边界

（组分、温度、压力等）；"Outlet"用来输入SCR出口边界（温度、压力等）；"Inlet_Cone"、"Outlet_Cone"

用来定义SCR前、后的连接管尺寸、"Catalyst"用来定义载体小样的基本信息，如表1所示，包括载体

长度、直径、孔密度、壁面厚度、密度、热传导系数、催化剂涂覆量等结构参数、热属性参数等；

"SCR_Reaction_Mechanism"中定义了SCR中发生的化学反应组成、以及与化学反应速率大小相关的众

多参数。SCR化学反应模型的标定主要是围绕"SCR_Reaction_Mechanism"中的设置参数开展的。 

表 1 SCR载体相关参数 

参数 值 单位 参数 值 单位 

载体材质 堇青石  壁面厚度 0.076 mm 

载体长度 355.6 mm 载体密度 310 kg/m3 

载体直径 266.7 mm 载体热传导系数 1 W/（m.K） 

载体体积 19.87 L 载体比热 630 J/（kg.K） 

孔密度 600 CPSI 催化剂涂覆量 7.06 g/cft 

3. SCR 化学反应标定过程 

3.1 载体的最大 NH3吸附容量Ω估算 

国VI排放SCR控制策略中，尿素喷射是基于对NH3覆盖率θ的控制。NH3覆盖率θ定义为当前吸

附态NH3占的活性位/总的有效活性位，总的有效活性为即为载体的最大NH3吸附容量Ω。图2所示为

50k/h空速下，入口NH3浓度为300ppm时，不同温度下SCR出口的NH3浓度随时间变化。由图可以看

出，由于载体内催化剂对NH3的吸附作用，刚开始通NH3时，SCR出口的NH3浓度为0ppm；随着时间

的推移，载体吸附能力逐渐饱和，SCR出口NH3浓度升高，直至与入口NH3浓度平衡；且温度越高，

NH3释放的越快，越早与SCR入口的NH3浓度达到平衡。以上说明不同温度下，SCR的吸附能力不同，

温度越高，NH3的存储能力越小。通常载体的最大NH3吸附容量Ω应取温度较低时的值作为参考。 

  

图 2 不同温度下 NH3存储过程 图 3不同温度下 NH3存储量（mole/m3） 

通过对图2 SCR入口、出口质量流量的差值进行积分，可以得到SCR在不同温度下的NH3存储量，

如图3所示。载体的最大NH3吸附容量Ω可以暂取0℃时的NH3的存储量186mole/m
3，作为下一步优化

的基准值。 

3.2 吸附、解吸附反应标定 

NH3在载体内部一直处于边吸附、边释放的动态过程，对吸附、解吸附反应的标定需要以SCR出口 
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的NH3瞬时浓度作为标定目标，由于待标定参数较多，给标定过程带来了一定难度。因此，需要先通

过一个简化的方法对各个参数进行初步标定，下面将对这种方法进行介绍。 

模型中定义吸附、解吸附的速率分别为:
[2]
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其中，     、     分别为NH3吸附反应的指前因子、活化能；     、     分别为NH3解吸附反应

的指前因子、活化能；θ为NH3覆盖率（吸附态NH3占的活性位/总的有效活性位）； 为解吸附反应

对覆盖率的修正系数，为无量纲常数；R为通用气体常数，8.314J/mol/K；T为载体温度；{   }为NH3

浓度。当SCR入口NH3浓度与出口一致时，载体内部即处于一种动态平衡过程，吸附速率与解吸附速率

相等。因此，存在关系式： 
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根据实验，温度T已知，入口{   }已知、 可以根据不同温度时NH3的存储量推算获得。以
      

     
、

     、     、 、 作为标定参数，NH3吸附反应速率与解吸附反应速率误差最小作为标定目标，建

立优化流程并对参数进行优化，各个参数的优化结果如表2所示。 

表 2 NH3吸附、解吸附模型标定参数优化范围及标定结果 

参数 标定结果 参数 标定结果 

      

     
 

10.1   0.67 

      42711  J/mol   180  mole/m
3
 

      109693  J/mol   

通过以上方法，标定了
      

     
，模型真正使用的参数为      、     ，因此，还需要对      参数

进行标定。以不同温度下，SCR出口的NH3浓度计算值与试验值一致为目标，以      、     、     、 、

 、     为标定参数（表2给出了初始值）进行标定，标定结果如图4所示。 

 

图 4 不同温度下 NH3吸附过程标定 
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3.3 NH3 氧化反应标定 

 

图 5工况选择（NH3氧化） 

   

（a）空速 50000h
-1

 （b）空速 100000h
-1

 （c）空速 150000h
-1

 

图 6 标定结果（NH3氧化） 

由于在做NOX转换试验时，一般会伴有NH3氧化反应发生。因此，在对NOX转换方程标定前需要

对NH3氧化反应方程进行标定。设计标定工况应考虑不同空速、温度、以及浓度范围，如图5所示。 

模型中NH3氧化方程为 

4ZNH3+3O2→2N2+6H2O 

其速率大小可以表示成：            
    

 
 (

 

 
)  {   }{  } 

以指前因子     、活化能     为待标定参数，SCR出口NH3浓度计算值与试验值差值最小为标

定目标，对NH3氧化方程进行标定。标定后的NH3反应的指前因子     、活化能     分别为850、

63800J/mol，不同空速、温度下SCR出口NH3浓度计算偏差为2.5%，如图6所示。 

3.4 NOx 转化饱和参数标定（标准反应） 

SCR 内部的 NOx 转化反应分为快速反应、慢速反应以及标准反应。其中 NH3 与 NO 发生的反

应称为标准反应。有关于标准反应的研究表明，随着 NH3 喷射量的增多，NO 转化效率增加，当转

换效率增加到一定程度时，无论 NH3 喷射量增加多少，NO 转化效率不再增加。为描述这种现象，

需要引入临界覆盖率 𝑁𝐻3

 对 SCR 内部的标准反应速率进行修正，修正的标准反应速率为： 

  𝑡    t   
  𝑡 
 

( 
 
 
)
  𝑁𝐻3

  (   
 
 𝑁𝐻3
 𝑁𝐻3

 

)  { O} 

其中，  t 为标准 SCR 反应的指前因子，  𝑡 为标准 SCR 反应的活化能， 𝑁𝐻3

 为 NH3临界覆盖

率， 𝑁𝐻3
为 NH3覆盖率。 
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为了研究修正项对反应速率的影响，计算了不同 𝑁𝐻3
、 𝑁𝐻3

 时修正项 𝑁𝐻3

  (   
 

 𝑁𝐻3
 𝑁𝐻3
 

)的变

化规律，如图7所示。由图可以看出， 𝑁𝐻3

 影响 𝑁𝐻3

  (   
 

 𝑁𝐻3
 𝑁𝐻3
 

)达到平衡的点， 𝑁𝐻3

 越大，达到

平衡的 𝑁𝐻3
越大。此处平衡指的是 𝑁𝐻3

  (   
 

 𝑁𝐻3
 𝑁𝐻3
 

)等于95%*   ( 𝑁𝐻3

  (   
 

 𝑁𝐻3
 𝑁𝐻3
 

))。通过

计算，不同平衡点 𝑁𝐻3
对应的 𝑁𝐻3

 如图8所示， 𝑁𝐻3

          𝑁𝐻3
        

 

图 7  θNH3

  (  e
 

θNH3
θNH3
 

)随θNH3
的变化曲线 

  

图 8 θ
*
与θ的线性拟合 图 9 NOX 饱和试验数据 

试验获得的NOx转化饱和相关实验数据如下，SCR空速为22000 1/h，载体温度为280℃，入口NOx

浓度为600ppm，入口NH3浓度由100ppm依次增加，直至SCR的NOx转化效率不再升高，如图9所示。 

  

图 10 NOx转化效率与 NH3存储量的关系 图 11 Theta与 NOx转化效率关系 
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根据SCR入口和出口的NOx浓度、NH3浓度，可以得到NH3存储量与NOx转化效率的关系，如图

10所示，继而获得 𝑁𝐻3
与NOx转化效率的关系如图11所示。由图11可知，平衡点 𝑁𝐻3

      ，

则 𝑁𝐻3

          𝑁𝐻3
              。 

3.5 NOx 转化模型标定 

SCR 中 NOx 转化反应包含三个组成部分： 

4ZNH3+4NO+O2→4N2+6H2O 标准反应 

2ZNH3+NO+NO2→2N2+3H2O 快速反应 

8ZNH3+6NO2→7N2+12H2O 慢反应 

其化学反应速率分别可以表示成： 
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且需要满足： 𝑓  𝑡 >   𝑡   >   𝑙 𝑤。首先标定标准反应，设定 f  t    l w   𝑓  𝑡    𝑙 𝑤   ；

然后依次标定快速 SCR 反应（设定  l w    𝑙 𝑤   ）、慢速反应。 

1）标准反应 

影响化学反应速率的主要因素包括浓度、温度、空速等，因此标定工况的选取应该

要考虑不同温度、空速、浓度。图12为标准反应标定选取的21个工况。 

 
图 12 标定工况选取（标准反应） 

标准反应以指前因子Kstand、活化能Estand为标定参数，不同工况下的NO转化效率试验值与计算值

的算术平方根最小为标定目标。在GT-POWER中将该算术平方根定义为RLT变量，利用Optimazation

功能即可进行多工况优化，优化参数变化如图13所示。 
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（a）指前因子Kstd （b）活化能Estd 

图13 标准反应参数优化迭代过程  

   
（a）空速 50000h

-1
 （b）空速 150000h

-1
 （c）空速 250000h

-1
 

图14 标定结果（标准反应未修正） 

标定后的标准SCR反应的指前因子、活化能分别为1.4e10、88750 J/mol。图14给出了标定后NO

转换效率的计算值与试验值对比。由图可以看出，不同空速下均出现了低温（<300℃）时，计算值

与试验值偏差较大的情况。 

针对该现象，提出对指前因子进行修正，修正系数的大小      由入口温度T决定，修正系数

      可以写成： 
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f ll    t 

 t  t
       t 

 t  t      t 
f ll

                                    >   t 
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通过标定，标准反应方程的  t 
 t  t、  t 

f ll分别为160℃、320℃。修正后，低温下计算值的精度得

到了明显改善，如图15所示。 

   

（a）空速 50000h
-1
 （b）空速 150000h

-1
 （c）空速 250000h

-1
 

图 15标定结果（标准反应修正后） 

2）快速反应 
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图 16标定工况选取（快速反应） 

快速反应标定选定工况温度范围为180℃~500℃，SCR前NOX浓度为500ppm、1000ppm，NO2：

NO=1:1，如图16所示。 

  

（a）空速 50000h
-1
 （b）空速 100000h

-1
 

图 17 标定结果（快速反应） 

快速反应以指前因子 Kfast、活化能 Efast 为标定参数，不同工况下的 NOX 转化效率试验值与计算

值差值最小为标定目标。优化后的快速反应指前因子取 1.227E10，活化能取 72100 J/mol，在所计算

工况下，NOx 转化效率计算值与试验值最大相差 9%，如图 17 所示。 

3）慢速反应 

慢速反应标定选定工况温度范围为180℃~300℃，NO2：NO=3、4、5，空速变化范围

50000~150000h
-1，如图18所示。 

 

图 18 标定工况选取（慢速反应） 

慢速反应以指前因子K_slw、活化能E_slw为标定参数，不同工况下的NOX转化效率试验值与计

算值差值最小为标定目标。标定后的慢速SCR反应的指前因子、活化能分别为4.24e5、58300 J/mol，

NOx转化效率与试验的平均误差为5.7%，如图19所示。 
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至此，已经初步确定了各个反应的参数。由于对快速反应进行标定时，没有考虑慢速反应，因

此，还需要加入慢反应方程，对快速反应进行二次标定。如有需要，依此循环。 

   

（a）空速 50000h
-1

 （b）空速 100000h
-1

 （c）空速 150000h
-1

 

图 19 标定结果（慢速反应） 

最终确定的各反应参数及其如表3所示。 

表 3 标定参数统计 

 参数 值 参数 值 

吸附反应 

Kadsor 4.5 Eadsor 0J/mol 

Ω 200   

解吸附反应 

Kdeso 850 Edeso 73500J/mol 

  0.17   

氧化反应       850       63800J/mol 

标准反应 

Kstd 3.18E9 Estd 88000 J/mol 

 𝑁𝐻3

  0.3   t 
 t  t 160℃ 

  t 
f ll 320℃   

快速反应 Kfast 1.227E10 Efast 72100 J/mol 

慢速反应 Kslw 4.24E5 Eslw 58300 J/mol 

 

4. 总结 

本文详细介绍了利用 GT-POWER 软件对 SCR 化学反应模型进行标定的流程。通过标定，使得

在设计的稳态工况下，NOx 转化效率计算最大误差控制在了 10%以内。由于模型的标定都是基于小

样试验数据完成，其控制精度还有待利用台架数据进行进一步验证和提高。 
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