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柴油机 CDPF 被动再生特性及再生机理分析
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摘  要：为了探究 CDPF（catalyzed diesel particulate filter）的再生性能及再生机理，该文利用发动机试验台，分别对催

化剂负载量为 0、530 和 636 g/m3 的 3 组 CDPF 开展耐久循环工况下的再生特性试验研究。试验结果表明，测试过程中被

动再生消耗 NO2，530 g/m3 CDPF（CDPF1）在大负荷工况下，后端 NO2 浓度低于前端，随着催化剂负载量增加，636 g/m3 

CDPF（CDPF2）的后端 NO2 浓度高于前端。在耐久循环的首个 3 000 r/min、100%负荷工况时，CDPF1 与 CDPF2 的排气

压降比 DPF（diesel particulate filter）低约 14 kPa。耐久循环测试中，CDPF1 的再生效率为 87.5%，CDPF2 的再生效率达

到 93.1%。利用量子化学密度泛函理论 DFT（density functional theory），构建了组成 Soot 的大分子菲与 NO2，在 Pt（111）

晶面氧化为 CO 和 CO2 的反应模型。通过 DFT 计算呈现 NO2 的 N=O 化学键断裂、解离产生的活性氧 O 与菲基的 1 号 C

在 Pt 晶面滑移并结合的反应历程。利用 DFT 计算得到的化学反应动力学参数，对 CDPF1 进行再生过程的一维仿真计算，

排气压降的模拟值与试验值误差范围在 3%以内。研究结果可为提高 CDPF 再生效率提供理论依据与工程指导。 
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0  引  言  

柴油机具备动力性强、经济性好和热效率高等优点，

被广泛应用于以农业机械和工程机械为代表的非道路移

动机械。但由于柴油机的 PM 排放较高，且非道路移动

机械的保有量逐年持续增加，PM 排放问题日益突出。而

DPF（diesel particulate filter）可有效捕集与去除 PM，而

要维持 DPF 的持续、高效捕集，需对 DPF 内的碳烟进行

适时再生。在发动机排气后处理系统中，应用最多的再

生方式主要包括基于排气热管理的主动再生[1]，和涂覆催

化剂的被动再生[2]。主动再生需要采用额外的燃料进行缸

内后喷或尾管喷射，这既会引起燃油消耗的增加，同时

在燃料燃烧及碳烟燃烧的双重放热下，易于引起 DPF 载

体热负荷过高，峰值温度甚至超过 1 000 ℃[3-4]。被动催化

再生无需额外能耗，且再生过程中载体的热负荷较小[5-6]，

是氧化去除碳烟的最常用方式。 

目前，Pt、Pd 等贵金属广泛应用在 CDPF（catalyzed 

diesel particulate filter）中，用于碳烟的被动再生[7-8]。这是

由于贵金属能将发动机排气内的 NO 氧化为 NO2，NO2
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较 O2 更易于解离产生活性氧 O[9-10]，因而其具有更强

的碳烟氧化活性。当前大量文献分别从发动机的排气特

性[11-12]、CDPF 的载体结构[13-15]、初始碳载量[16-17]、NO2/Soot

质量比[18-19]等方面，开展了被动再生过程中 CDPF 压降变化

的研究。也有部分学者[20-22]从宏观化学反应动力学的角度，

对 Soot 的氧化特性开展了研究。由于柴油机燃烧过程中

形成的多环芳烃 PAHs 是碳烟的前驱物[23]，宏观化学反

应动力学计算并不能详细展示 Soot 的氧化过程。

Hauptmann[24]提出运用微观反应动力学理论解释 Soot 的

氧化历程。量子力学原理的密度泛函理论 DFT，根据电

子的密度分布，能计算并反映由电子和原子核构成的多

粒子体系的微观运动规律[25-26]，运用该理论能研究 PAHs

与 NO2 相互反应的成键规律与反应历程。文献[27-28]利用

DFT 分析了以芘为代表的 PAHs 在没有催化剂的条件下

的氧化路径，不能反应 Soot 中的活性碳以及活性氧等成

分，在 CDPF 催化剂晶面的吸附、运动、解离及相互结

合等微观反应过程。通过以上分析可知，将 CDPF 的发

动机台架测试与 Soot-NO2 的微观反应 DFT 计算相结合，

既能从宏观角度揭示碳烟的被动再生特性，也能从微观

方面反映 Soot 的被动再生过程。 

本论文基于发动机台架试验，测试 DOC+DPF/CDPF

对碳烟被动再生的影响，并结合 DFT 计算方法，研究

Soot-NO2 吸附在贵金属催化剂表面、Soot 活性位与 NO2

解离的活性氧 O 相互结合生成 CO 与 CO2 的反应历程。

以期为提高 CDPF 再生效率提供理论依据与工程指导。 
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1  试验系统 

本文以 D30TCI 型四缸直列高压共轨柴油机为研究

对象，加装后处理系统的发动机测试台架如图 1 所示，

发动机的主要技术参数见表 1。试验所采用的 DPF/CDPF

载体直径为 144 mm，长度为 152 mm，DOC（diesel 

oxidation catalyst）直径为 151 mm，长度为 150 mm。DOC

与 CDPF 负载的贵金属 Pt 与 Pd 的配比均为 5:1，CDPF1

的催化剂负载量为 530 g/m3，CDPF2 的催化负载量为

636 g/m3，DOC 的催化负载量则为 882 g/m3。试验过程中

使用均为规格相同的DOC，为了标示区别，加装在CDPF1

前端称为 DOC1，加装在 CDPF2 前端称为 DOC2。 

表 1  D30TCI 柴油机的主要技术参数 
Table 1  Main specifications of D30TCI engine 

参数 Parameter 数值 Values 

缸径×行程 Cylinder bore × stroke/(mm×mm) 95×105 

额定功率 Rating power/kW 110 

额定转速 Rating speed/(r·min–1) 3 200 

最大扭矩 Maximum torque/(N·m) 400 

怠速转速 Idle speed/(r·min–1) 800 

排放标准 Emission standard 国Ⅳ 

 

注：P1、P2 为 DPF/CDPF 的前、后端压力，kPa；T1、T2 为 DPF/CDPF 的

前、后端温度，℃。 
Note: P1 and P2 are the pressure of before and after DPF/CDPF, kPa; T1 and T2 
are the temperature of before and after DPF/CDPF, ℃. 

 

图 1  被动再生发动机试验台 

Fig.1  Engine dynamometer test bench for passive regeneration 
 

发动机台架耐久测试试验方案如图 2 所示，整个试

验过程由 4 个步骤组成：1）用精密电子天平称取未加碳

烟的 DPF/CDPF 载体质量，并在发动机 3 000 r/min、100%

负荷工况下，测试 DPF/CDPF 未加载碳烟的压降；2）由

于 D30TCI 发动机在 1 200 r/min、100%负荷工况下的碳

烟排放较高，所以选择该工况进行第 1 次快速积碳（称

为积碳 1，目的在于使随后将要进行的耐久测试过程中，

有一定量的积碳可进行被动再生）。积碳时长 20 min，

积碳 1 完成后，调整发动机至 3 000 r/min、100%负荷工

况，进行第 1 次积碳后的压降测评，完成压降评价后称

取积碳质量；3）根据 GB-20890-2007 重型汽车排气污染

物排放控制系统耐久性要求及试验方法，进行不同工况

下的耐久循环发动机后处理台架测试，耐久循环测试工

况如表 2 所示。1 个测试循环历时 5 h，折算为车辆在实

际道路行驶 800 km，在每个耐久测试循环结束后，调整

发动机至 3 000 r/min、100%负荷工况进行压降评价，完

成压降评价后称取碳烟质量； 4 ）调整发动机至

1 200 r/min、100%负荷工况，持续运行 20 min，进行第 2

次快速积碳（称为积碳 2，目的在于评价 DPF/CDPF 的碳

烟捕集量与捕集效率），积碳结束后，进行 3 000 r/min、

100%负荷工况的压降评价，最后称得积碳质量。 

 

图 2  发动机被动再生耐久测试台架试验方案 

Fig.2  Bench test scheme of durability test of engine passive 
regeneration 

表 2  发动机台架耐久循环测试工况 

Table 2  Engine bench durable cycle test conditions  
工况 

Working 
condition 

转速 
Rotating speed/ 

(r·min–1) 

负荷 
Load/% 

扭矩 
Torque/(N·m) 

运行时间
Running 
time/min 

1 怠速 0 0 2 

2 2 000 10 38 10 

3 2 000 100 380 20 

4 怠速 0 0 2 

5 3 000 25 80 10 

6 3 000 50 160 10 

7 3 000 75 240 10 

8 3 000 100 320 20 

9 2 500 25 93 10 

10 2 500 50 186 10 

11 2 500 75 279 10 

12 2 500 100 372 20 

13 2 000 25 95 10 

14 2 000 50 190 10 

15 2 000 75 285 10 

16 2 000 100 380 20 

17 怠速 0 0 2 

18 2 500 25 93 10 

19 2 500 50 186 10 

20 2 500 75 279 10 

21 2 500 100 372 20 

22 3 000 25 80 10 

23 3 000 50 160 10 

24 3 000 75 240 10 

25 3 000 100 320 20 

26 怠速 0 0 2 

2  试验结果与分析 

2.1  DPF 及 CDPF 的 2 次积碳压降特性 

图 3为DPF/CDPF1/CDPF2的 2次积碳过程的压降曲

线。由图 3 可知，在积碳 1 测试过程中，发动机加装 3

组后处理装置的排气背压基本一致，初始压降在 3～6 kPa

之间，1 200 s 后的最终压降在 6～8 kPa 之间波动。由此

可知，在 1 200 r/min、100%负荷时的碳烟捕集速率大于

氧化速率，后处理装置进行了有效的碳加载。经过 5 h 耐

久测试循环后，DPF 在积碳 2 的碳烟加载过程中，压降

在 8～10 kPa 之间波动，与积碳 1 相比平均压降增加了

28.6%。CDPF1 经过 1 200 s 积碳 2 后，其最终压降比积
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碳 1 增加了约 2 kPa；CDPF2 经过积碳 2 后，最终压降与

积碳 1 一致。由此可知，在耐久测试循环中，受发动机

高温尾气的影响，DPF 和 CDPF 中都进行了被动再生反

应，去除了载体中的部分碳烟，但在催化剂的帮助下，

CDPF 能更有效地抑制由碳烟积累所引起的排气背压的

提升。 

 

注：运行工况为发动机转速 1 200 r·min-1、100%负荷；DPF 为催化剂负载量 0 g/m3；CDPF1 为催化剂负载量 530 g/m3；CDPF2 为催化剂负载量 636 g/m3。 
Note: Operating condition is engine speed 1 200 r·min-1 and 100% load；Catalyst loading of DPF is 0 g/m3；Catalyst loading of CDPF1 is 530 g/m3；Catalyst loading of 
CDPF2 is 636 g/m3. 

 

图 3  DPF/CDPF 在 2 次积碳过程中的压降对比 

Fig.3  Comparison of pressure drop between DPF/CDPF in two particulate deposition processes 
 

2.2  耐久循环的被动再生特性 

图 4 为耐久测试循环过程中 DPF/CDPF 两端的排气

压降、温度及组分浓度变化曲线。图 4a 和 4b 为耐久循环

过程中 DPF/CDPF 两端的压降与温度，可以看出，DPF

两端的排气压降明显高于 CDPF，而 CDPF1 与 CDPF2 的

排气压降区别不大。运行在耐久循环的工况 8 时，由于

CDPF 入口温度达到 500 ℃，CDPF 内的碳烟具有较高的

被动再生速率，因此，CDPF1 与 CDPF2 的压降比 DPF

低了约 14 kPa。在耐久循环的工况 25 时，CDPF 与工况

8 的压降相差不大，而 DPF 则比工况 8 的压降减少了约

8 kPa。这说明从工况 8 运行到工况 25 时，CDPF 几乎能

将捕集的碳烟完全氧化，虽然 DPF 没有涂覆催化剂，但

由于运行在 12、21、25 这几个大负荷工况时，DPF 的入

口温度接近达到 500 ℃，促使了碳烟的氧化再生。虽然

再生过程中碳烟氧化会释放热量，但由于耐久循环前进

行的积碳量较少，且碳化硅载体的导热系数高达

14 W/m·K，这导致了在传热过程中损失了较多热量。因

此，在耐久循环的大部分工况下，载体前后端的温度相

差不大。 

图 4c 与图 4d 为 26 个耐久循环工况下 DPF 及 CDPF

两端的 NO 与 NO2 浓度曲线，可以看出，当 CDPF1 处于

15、16、17、19、20、21、24 这几个工况时，由于缸内

喷油量较大，并且发动机处于中、高转速时，其增压器

处于高效率工作区域，因此进气较为充分，使缸内燃油

的燃烧更加充分，燃烧室内温度及排气温度都相对较高，

促使了 CDPF 内催化剂较为充分的起活，促进了被动再

生的进行，引起 CDPF 后端的 NO2 浓度低于其前端浓度。

而在其余低速、低负荷工况下，由于催化剂活性尚未完

全激活，在被动再生无法充分进行的情况下，则出现

CDPF 后端的 NO2 浓度高于前端的情况。由于 CDPF2 较

CDPF1 具有更高的催化负载量，这促使 CDPF2 内的 NO

氧化产生了更高浓度的 NO2，且 NO2 的氧化生成量高于

被动再生的消耗量。因此，在耐久循环的所有 26 个工况，

CDPF2 的后端 NO2 浓度均高于前端。 

 
图 4  耐久循环测试过程中 DPF/CDPF 的排气参数 

Fig.4  Exhaust parameters of DPF/CDPF during endurance cycle test 
 

图 5 与表 3 为 2 次积碳量与耐久循环的碳烟再生量

及再生效率，本文定义耐久循环过程碳烟的再生质量为

M1，第一次积碳的质量为 M，再生效率为 η，计算公式

如式（1）。结合图 5 与表 3 可以看出，DPF 第 1 次积碳



第 23 期 陈朝辉等：柴油机 CDPF 被动再生特性及再生机理分析 

 

83 

量为 19.3 g，由于 DPF 未涂覆催化剂，经过耐久循环后，

碳烟再生质量为 7.7 g，再生效率仅为 39.9%。这是由于

DPF 只是在排气温度较高的工况下，才能使排气中的 O2

与 NO2 扩散到碳烟层表面，引起少量碳烟参与了氧化反

应。在催化剂的作用下，CDPF 内氧化产生了较高浓度的

NO2，这不但降低了碳烟氧化的起燃温度，且 NO2 解离

产生的活性氧，也有效提升了碳烟的氧化速率。因此，

CDPF 的再生效率较 DPF 大幅增加，CDPF1 耐久循环的

再生效率为 87.5%，而 CDPF2 的再生效率则达到 93.1%。

由于积碳时 CDPF 内伴随有连续捕集与被动再生反应，

因此，CDPF 的两次积碳量都较 DPF 低，CDPF1 的第 2

次积碳量比 DPF 少 4.4 g，CDPF2 的第 2 次积碳量则比

DPF 少 8 g。 

 1 100%
M

M
    （1） 

 
图 5  积碳量与再生碳烟量 

Fig.5  Mass of soot deposition and regeneration 

表 3  DPF/CDPF 的被动再生效率 
Table 3  Passive regeneration efficiency of DPF/CDPF 

后处理装置 Aftertreatment device 再生效率 Regeneration efficiency/% 

DPF 39.9 

CDPF1 87.5 

CDPF2 93.1 

3  基于 DFT 计算的碳烟氧化机理及分析 

由于 Ragini 等[23]采用质谱结合高效液相色谱测试

法，确认了柴油机排放的碳烟中有 11 种多环芳烃，其中

3 环与 4 环芳烃所占比重最大，测试结果表明，每克 Soot

中包含菲 0.505 mmol、蒽 0.431 mmol、芘 0.396 mmol。

因此，本文选取 Soot 中含量最高的菲作为研究对象，菲

基的结构简式如图 6 所示，定义 1 号碳为表面活性位 C，

分析 1号C在贵金属晶面的氧化过程。基于量子化学DFT

（density functional theory）计算方法，构建 Pt（111）晶面

6×5×5的周期平板模型，在 Pt的晶面顶层掺杂了 Pd原子，

Pt 与 Pd 的掺杂比例为 5:1。将反应物（菲基、NO2）以及

氧化产物（CO、CO2、NO）吸附在 Pt 晶面，分别进行吸

附构型的结构优化。根据反应物及产物的优化结构，搜

索 C 在氧化过程中的过渡态，并分析 C 与 NO2 在 Pt 晶面

的运动、解离及相互结合等微观过程。在过渡态的搜索

过程中，运用式（2）~（4）得到 C 氧化的活化能 Ea、指

前因子 A、速率常数 k。 

 B

B
B

k T Q
A

h Q






 （2） 

 0exp( )B

B
B

Ek T Q
k

h Q RT



 


 （3） 
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式（2）~（4）中，T 为反应温度，℃；h 为普朗克常数；

Q≠
为过渡态的配分函数； B

B

Q 为所有反应物种 B 的配分

函数 QB的连乘积；E0为过渡态与反应物的零点能之差，kJ。 

 
图 6  菲基的结构简式及 1 号 C 的氧化构型简图 

Fig.6  Schematic diagram of phenanthrene and oxidization 
configuration of the NO.1 C 

 

图 7a 为菲基与 NO2 在 Pt（111）晶面反应生成 CO

与 NO 的历程，可以看出，菲基的所有 C 原子、NO2 中

的 2 个 O 原子，分别与表层的 Pt、Pd 原子产生了化学键。

菲基的 1 号 C 被氧化为 CO，由反应物演变到产物的最低

能量路径上，处于能量极大值的中间态即为过渡态[29-30]； 

NO2 中的 1 号 O 原子在 Pt（111）晶面不断滑移，N=O

双键被逐渐拉长并断裂，从而解离产生了 1 号活性氧 O；

菲基的 1 号 C 与 2 号 C 产生的 C=C 双键、1 号 C 与 10

号 C 产生的 C-C 单键均被拉长，化学键断裂后 1 号 C 从

菲基中解离出来；解离的 1 号 C 与 1 号活性氧 O 在 Pt

晶面继续滑移并相互靠近，逐渐产生 C-O 单键最终生成

了 CO；CO 的 C 原子分别与 2 个相邻的 Pt 原子以 C-Pt 化

学键的形式吸附在 Pt 表面，NO2失去 1 号 O 原子后，形

成 N=O 双键，NO 中的 N 原子与 1 个 Pt 原子形成 N-Pt 化

学键；菲基失去 1 号 C 原子后，邻位的 2 号与 10 号 C 结

合形成 C-C 单键，生成 5 环芳烃，至此 1 号 C 被不完全氧

化成 CO。在反应温度为 427～827 ℃时，C 氧化为 CO 的

活化能 Ea 为 234 kJ/mol，反应速率系数 k 为 1.34×1018/s。 

将菲基的 1 号 C 完全氧化为 CO2，需要 2 个 NO2分

子各提供 1 个活性氧 O，图 7b 即为菲基与 2 个 NO2 分子

吸附在 Pt（111）晶面的反应物、过渡态与产物构型。由

图 7b 可知，菲基的所有 C 原子，2 个 NO2 分子的 O 原子，

分别吸附在 Pt 晶面的表层原子上。2 个 NO2 分子各自解

离产生了 1 个活性氧 O，分别为 O1 和 O2，这 2 个活性

氧 O 与菲基的 1 号活性 C，在晶面滑移并相互靠近，生

成 O=C=O 化学键，反应结束后 C 与 2 个活性氧 O 结合

产生了 CO2。在上述反应过程中，C 氧化为 CO2 的活化

能 Ea 为 218 kJ/mol，反应速率系数 k 为 5.63×1016/s。 
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注：温度为 427～827 ℃；碳氧化为 CO 的活化能 Ea为 234 kJ·mol-1；反应速率系数 k 为 1.34×1018 s-1。 

Note: Temperature range from 427 to 827 ℃, Ea of sootis oxidized to CO is 234 kJ·mol-1; k is 1.34×1018 s-1. 
 

a. 菲基氧化为 CO 的反应历程 
a. Reaction process of phenanthrene oxidation to CO 

 
注：温度为 427～827 ℃；碳氧化为 CO2的活化能 Ea 为 218 kJ·mol-1；反应速率系数 k 为 5.63×1016 s-1。 

Note: Temperature range from 427 to 827 ℃, Ea of sootis oxidized to CO2 is 218 kJ·mol-1; k is 5.63×1016 s-1. 
 

b. 菲基氧化为 CO2的反应历程 
b. Reaction process of phenanthrene oxidation to CO2  

 

图 7  菲基在 Pt(111)晶面的反应历程 

Fig.7  Reaction process of phenanthryl on Pt(111) crystal plane 
 

为了验证 DFT 计算得到的化学反应速率系数的准确

性，本文基于发动机耐久测试的 CDPF1 的物性参数，构

建了CDPF1的一维模型。根据发动机在3 000 r/min、100%

负荷工况下的排气参数，设置计算边界条件，排气质量

流量为 0.16 kg/s，排气温度为 505 ℃，基于 DFT 计算得

到图7中碳烟氧化的活化能与反应速率系数，开展CDPF1

被动再生过程的一维仿真计算，获得 CDPF1 的排气压降。

图 8 为 CDPF1 压降的一维仿真结果与试验数据对比，可

以看出，模拟计算的压降最高值略高于试验值，计算值

与试验值的误差范围在 3%以内，验证了本文 DFT 计算

结果的准确性。 

 

注：计算工况为发动机转速 3 000 r·min-1、100%负荷。 
Note: Simulation condition is engine speed 3 000 r·min-1 and 100% load. 

图 8  CDPF1 再生压降的一维仿真计算值与试验值对比 

Fig.8  Comparisons between calculated and experimental values 
of CDPF1 pressure drop one-dimensional model 

4  结  论 

1）DPF 与 CDPF 经过时长 1 200 s 的积碳，最终压

降在 6～8 kPa 之间波动，在耐久循环工况测试过程中，

CDPF1 在大负荷工况时载体后端的 NO2 浓度低于前端，

CDPF2 在 26 个工况下后端的 NO2 浓度均高于前端。

CDPF1 与 CDPF2 的排气背压降别不大，运行在耐久循环

的第 1 个 3 000 r/min、100%负荷工况时，CDPF1 比 DPF

的压降低约 14 kPa，而运行在第 2 个 3 000 r/min、100%

负荷工况时，CDPF1 比 DPF 的压降低约 5 kPa。由于碳

化硅载体具有较高导热系数，因此，大部分工况下载体

前后端温度相差不大。CDPF1 耐久循环的再生效率为

87.5%，而 CDPF2 耐久循环的再生效率则达到 93.1%。 

2）利用量子化学密度泛函理论，计算菲基的 1 号 C

与 NO2 在 Pt（111）晶面反应生成 CO 与 CO2 的反应历程；

菲基的 1 号 C 与邻位碳形成的 C=C 双键、C-C 单键逐渐

被拉长产生活性碳 C，NO2 分子的一个 O=N 双键断裂产

生活性氧 O，活性碳 C 与 1 个活性氧 O 在 Pt 晶面滑移并

相互靠近，产生了 C-O 单键，并最终生成了 CO，活性碳

C 与 2 个活性氧 O 相互靠近产生了 CO2。 

3）活性碳 C 与 NO2 在 Pt（111）晶面反应生成 CO

与 CO2 的反应过程中，C 氧化为 CO 的活化能为

234 kJ/mol，反应速率系数为 1.34×1018/s。利用 DFT 计算

得到的反应动力学参数，计算 CDPF1 被动再生过程中的

排气压降，模拟值与试验值的误差范围在 3%以内。 
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Analysis of Passive Regeneration Characteristics and Regeneration 

Mechanism of Diesel Engine CDPF 
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(1. Faculty of Transportation Engineering, Yunnan key Laboratory of Internal Combustion Engine, Kunming University of Science and 

Technology, Kunming 650500, China;  2. College of Mechanical Engineering, Guangxi University, Nanning 530004, China) 

 

Abstract: To explore the regeneration performance and mechanism of the catalyzed diesel particulate filter (CDPF), an engine 
bench test was carried out to study the regeneration characteristics for three groups of CDPFs with catalyst loading of 0, 
530(CDPF1) and 636 g/m3(CDPF2) under endurance cycle conditions in this paper. The endurance cycle tests consist of 26 
operating conditions, and each test cycle lasted 5 hours, which equivalent to the vehicle traveling 800 km on the actual road. 
The test results showed that exhaust pressure drop across CDPF during the test was significantly lower than that of DPF. When 
the inlet temperature reaches 500 ℃, the pressure drop between CDPF1 and CDPF2 was about 14 kPa lower than that of DPF. 
From the 8th operating condition of endurance cycle to the 25th, CDPF could almost completely oxidize the trapped soot. 
Passive regeneration consumes NO2, and the NOx concentration of CDPF1 with 530 g/m3 catalyst loading was lower than that 
of the front end under heavy load conditions. The CDPF2 with 636 g/m3 catalyst loading produced higher concentration of 
NO2 with the increase of catalyst loading, and generated amounts of oxidation components were higher than consumed 
amounts of passive regeneration. Therefore, regeneration efficiency of CDPF was greatly increased compared with DPF, the 
regeneration efficiency for endurance cycle of CDPF1 was 87.5%, and that of the CDPF2 was 93.1%. Because the soot emitted 
by diesel engines have 11 kinds of polycyclic aromatic hydrocarbons, and phenanthrene is composed of 3 ring aromatics 
accounts for the largest proportion, so the density functional theory (DFT) in quantum chemistry was used to construct the 
oxidation reaction model of phenanthrene and NO2 to produce CO and CO2 on the Pt (111) crystal plane in the paper. DFT 
calculation results showed that O1 atom in NO2 was continuously slipped on the Pt(111) crystal plane, and chemical double 
bond of the N=O was gradually elongated and broken, and dissociated produced the active oxygen O1. The C=C double bond 
was produced by C1 and C2 atoms of phenanthrene radical, and the C-C single bond was elongated between C1 and C10 atoms. 
The C1 atom was dissociated from phenanthrene radical after C-C bond was broken. The dissociated C1 and active O1 atoms 
continued to slip on Pt crystal plane and approach each other, gradually producing a C-O single bond and finally generating 
CO molecule. The activation energy of C1 atom oxidized to CO was 234 kJ/mol, and reaction rate coefficient was 1.34×1018/s. 
When the C1 atom was completely oxidized to CO2, two NO2 molecules were required to dissociate, and produce two active O 
atoms which were O1 and O2, respectively. These two active O and C1 atoms were slipped on Pt crystal plane, and were close 
to each other to generate O=C=O chemical bond. The activation energ of C1 atom oxidized to CO2 was 218 kJ/mol, and 
reaction rate coefficient was 5.63×1016/s. Based on chemical reaction kinetic parameters calculated by DFT, a one-dimensional 
regeneration model of CDPF1 was constructed to calculate the exhaust pressure drop during passive regeneration, and the error 
range between simulation value and test value was within 3%. This also verified the accuracy of DFT calculation results. The 
study of combining engine bench test with DFT calculation of Soot-NO2 reactions, which was not only reveals passive 
regeneration characteristics of soot from a macroscopic perspective, but also reflected passive regeneration process of soot 
from a microscopic perspective. This study can provide theoretical basis and engineering guidance for improvement of CDPF 
regeneration efficiency. 
Keywords: diesel engine; catalyst; combustion; regeneration process; regeneration mechanism; CDPF; density functional 
theory 


