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OZET

METAL-HIDROJEN REAKTORLERIN SIMULASYONU

KAYA, Fuat

Nigde Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisti

Makine Mihendisligi Anabilim Dali

Danisman: Yrd. Dog. Dr. Yiiksel KAPLAN

Ekim 2001, 58 sayfa

Bu c¢alismada, metal-hidrojen reaktériinde iki boyutlu 1s1 ve kiitle transferi igin bir
matematiksel model gelistirilmis ve niimerik olarak ¢dziilmiistiir. Bu modelde, reaktérdeki
iki boyutlu 1s1 transferi, kiitle transferi ve kimyasal reaksiyonlar g6z niine alinmus hidrit

olusumuna etki eden proses parametreler arastiriimigtir.

Bu parametrelerden 1s1 transfer katsayisi (h) ve yarigapin yiikseklige oraninin (r/H), hidrid
olusumuna etkileri incelenmigtir. Hidrit olusumu cidardaki 1s1 transfer miktarinin
artmasiyla 6nemli 6l¢iide arttigi goriilmiistiir. Ayrica belirli bir 1st transferi miktarindan
sonra yatak ist iletim katsayisinin disiikliigli nedeniyle 1st transfer katsayisi artigimnin
onemli olmadig1 gézlenmistir. Elde edilen sonuglar yatak boyutlarinda depolama hizinda
Snemli bir etken oldugunu goéstermistir. r/H orani azaldik¢a, 151 transferi iyilestigi igin

hidrid olusumu erken tamamlanmaktadir.

Elde edilen niimerik sonuglar deneysel sonuglarla karsilastirilmis ve sonuglarin uyum

icerisinde oldugu gorilmiisttir.
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SUMMARY

SIMULATION OF METAL-HYDROGEN REACTORS

KAYA, Fuat

Nigde University
The Institute of Science and Engineering
Department of Mechanical Engineering

Advisor: Yrd. Dog. Dr. Yiiksel KAPLAN

October 2001, 58 pages

In this study, a two-dimensional heat and mass transfer model has been developed and
solved numerically in a metal-hydrogen reactor. In this model, two-dimensional heat and
mass transfer and chemical reactions in the reactor have been considered. Process
parameters effecting hydride formation have been investigated. Some of these parameters
are h, heat transfer coefficient and, r/H, the ratio of radius to height. Hydride formation
increases as heat transfer rate on the wall increases. However, after a certain value of heat
transfer rate from the boundary wall, further increase in heat transfer rate does not
significantly affect the hydride formation due to the low thermal conductivity of the bed. It
is found that the bed geometry also significanty affect the hydride formation. Hydriding

proces complete faster at lower r/H ratios due to enchanced heat transfer.

The numerical results satisfactorly agree with the experimental data in the literature.
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Semboller

Cp :6zgtil 151 (J/kgK)

Ea :aktivasyon enerjisi (J/mol)
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BOLUM I

GIRIS

Fosil koékenli yakit rezervlerinin azalmasi ve giiniimiiz sartlarinda kullamilan yakitlarin
cevreye verdikleri zararlar nedeniyle arastirmacilar alternatif enerji kaynaklarn {izerine
yogun ¢ahismalar yapmslardir. Hidrojen enerjisi, diinyada bol miktarda bulunan sudan elde
edilmesi ve cevreyi kirletmemesi nedeniyle ¢ok iyi bir alternatif enerji kaynag: olarak
ortaya ¢ikarmaktadir. Hidrojen ¢evrede bilesik halde bulunmaktadir. Dolayisiyla hidrojeni
kullanmak i¢in once diger bilesiklerden ayirmak ve gerekli yerlerde kullanabilmek igin
depolamak gerekir.

Hidrojen enerjisinin kullanilmasinda en 6nemli sorun olarak karsimiza depolama problemi
cikmaktadir. Hidrojen ti¢ farkli sekilde depolanabilmektedir. Bunlar, gaz, sivi ve bazi
metallerle kimyasal reaksiyonu sonucunda kati fazinda depolanabilmektedir. 17 Mpa
basingta 60 litre gazi depolayabilmek i¢in yaklasik 1 ton agirliginda ve 2 m® hacminde bir
ekipman gerekmektedir. Ayrica aym miktarda hidrojeni sivi olarak depolayabilmek i¢in
yaklagtk 20 kg agirliginda ekipman gerekmektedir. Buradan; hidrojeni sivi olarak
depolayabilmek i¢in ¢ok daha hafif depo gerektigi goriilmektedir. Fakat aymn miktarda
hidrojeni sivilagtirma islemi ¢ok pahalidir ve sivilagtirmak i¢in elde edilecek enerjinin
1/3’1 kadar bir enerjiye ihtiya¢ duyulmaktadir. Dolayisiyla 'Hidrojeni stvi olarak depolama
islemi esnasinda ihtiyag duyulan bu enerji maliyeti artirmaktadir. Hidrojeni depolama
yontemlerinden bir digeri ise hidrojeni metal-hidrid yataklarinda diisitk basingta ve daha
kiigiik bir hacimde depolayabilmektir. Bu y6ntem hidrojenin bazi metal veya alasimlarla
kimyasal reaksiyona girmesi prensibine dayanir. Bu metallerden bazilar1 Ti, Mg, Zr, LaNis,
SmMg;, Mg;Ni vs dir. Ayrica metal-hidrit igerisinde depolanan hidrojen kullanilmak

istenildiginde, metal hidritin 1sitilmasiyla istenilen miktarda hidrojen elde edilebilir.

Hidrojenin uygulama alanlar1 ¢ok genistir. Bu uygulama alanlarindan bazilar; isitma,
sogutma, pompalama, otomotiv, elektrik tiretimi gibi sanayi ve evlerde kullamlmaktadir.

Dolayisiyla hidrojenin depolanmasi ¢ok 6nem kazanmistir.



Metal hidrid yataklarda hidrojeni depolayabilmek i¢in hidrit maddeleri kullanilir. Bu
depolama islemi esnasinda siirekli digartya isi vermek, yani sogutmak gerekir. Ikinci
uluslar arast enerji konferansindaki bilim adamlan hidrojenin sekiz degisik uygulama alan
oldugunu ve ¢alismalarin bu alanlar igerisinde yapilmasi konusunda karara varmuglardir.

Bu uygulama alanlar1 ise asagida maddeler halinde verilmistir (Veziroglu,1998).

1. Hidrojen Depolama

Atik Ist Depolama

Elektrik Depolama

Isitma veya Sogutma
Elektrik Uretilmesi
Pompalama veya Basinglama

Hidrojen Temizleme

Sadiibe B A S i

Déteryum Ayirma

1.1 Literatiir Taramasi

Hidrojenin depolanmasi esnasinda kimyasal reaksiyonlar meydana gelir. Bu reaksiyonlarin
1s1 ve kiitle transferine etkisi detayli bir sekilde incelenmelidir. Daha dnce bu konuda

yapilan bir ¢ok teorik ve deneysel ¢caligma vardir.

Lucas ve Richard (1984), hidrojen depolama islemini karakterize eden matematiksel bir
model gelistirmiglerdir. Burada 1s1 taginim denklemini ve hidrojen depolama sisteminin
performasini, tek boyutlu olarak ele almislardir. Bu modelde hidrid ve dehidrid
durumlarini niimerik olarak ¢6zmiigler ve literatiirdeki datalar ile kargilastirmiglardir. Fakat

gelistirilen modelde reaksiyonla a¢18a ¢ikan 1sfjhesaba katilmamugtir.

Mayer ve arkadaslart (1987), hidrojenin depolanmasi esnasinda olusan 1s1 ve kiitle
transferini deneysel olarak incelemisler ve teorik olarak desteklemiglerdir. Calismalarinda
konsantrasyon, basing ve sicaklifi zamana ve yatak yarigapina bagl olarak degisimlerini

incelemislerdir.

Bernauer (1988). metal hidrid teknolojisi alaninda son on yildir yapilan g¢aligmalar
neticesinde meydana gelen gelismeleri agiklamistir. Hidrojenin depolanmasiyla hidritin

hareketli ve hareketsiz uygulamalarda, emniyetli bir sekilde kullanilabilecegini

to



gostermistir. Ayrica hidrid teknolojisini, teknik ve ekonomik agidan uygunlugunu

gOstermistir.

Sun ve Deng (1990), silindirik ve kartezyen koordinat sistemlerinde 1s1 ve kiitle transferini
tek boyutlu ve iki boyutlu olarak incelemislerdir. Bu ¢alismalarinda transport
denklemlerini sonlu farklar kullanilarak impilicit olarak ¢6zmiislerdir. Elde ettikleri

niimerik sonuglarla deneysel sonu¢larin uyum iginde oldugunu géstermislerdir.

Wang ve Suda (1992), hidrid/dehidrid reaksiyonlarinin kompleks gaz-kati reaksiyonlart
oldugunu gostermisler ve aktivasyon enerjisini ayrintili bir sekilde incelemiglerdir.
Aktivasyon enerjisinin hidrid/dehidrid reaksiyonlarina etkisinin biiyiik ve stirekli oldugunu
ortaya koymuslardir.

Sun (1992), hidrid reaktérlerinin konfigiirasyonunun, metal-hidrit reaktérlerinin maliyeti
ve performansi {izerinde etkisini incelemistir. Optimum 1s1 performansi i¢in bu reaktérlerin
en uygun konfigiirasyonda olmasimin 6nemli oldugunu géstermistir. Hidrit reaktérii bir
boyutlu ve iki boyutlu olarak incelemis, ve elde ettigi sonuglar1 karsilagtirmmustir. Ayrica
li¢ basit reaktorii karsilastirmustir. Benzer konfigiirasyonlardaki reaktérlerin pratikte metal
hidrit reaktorlerde kullanilabilecegini tavsiye etmistir.

Gopal ve Murthy(1992) metal-hidrid yataklarin performansina yatak kalinligi, efektif 1s1l
iletkenlik ve sogutucu sicakliginin etkilerini incelemislerdir. Burada optimum efektif 1s11

iletkenliginin kafes kalinliginin artmasiyla arttigini belirtmislerdir.

El-Osairy ve arkadaglar1 (1993), metal hidrid yataklarinda 1s1 ve kiitle transfer niimerik
olarak incelemislerdir. Niimerik ¢6ziimde impilicit metodu kullanmslar ve enerji ve kiitle
denklemlerini iki boyutlu olarak ¢ozmiiglerdir. LaNisHs metal hidrit yatakta sogutucu
akiskan olarak su kullanmslardir.

Song ve Park (1993), hidrid/dehidrid olusumu esnasinda, Mgs;Znyy’nin ayrismas1 sonucu
Mg ve Mg-Zn metaller arasi bilesiklerin ortaya ¢iktigini ve bu metallerden sadece Mg’da

hidrid/dehidrid olugumlarinin ortaya ¢iktigini géstermislerdir.

Gambini (1994), hidrit/dihidrit olusumuna etki eden proses parametreleri teorik ve
deneysel olarak incelemistir. Elde ettigi teorik sonuglarla deneysel sonuglar1 karsilastirmis

ve gelistirdigi matematiksel modelin gegerliligini test etmistir.

Gambini (1994). hidrojenin kullanim alanlarindan 1s1 pompalan {izerine basit bir model
gelistirmistir.  Gelistirdigi bu modeli, deneysel sonuglarla karsilastirmis ve pratikte

kullanilabilirligini g&stermistir.
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Gopal ve Murthy (1995), metal-hidrit reaktorlerin performansina etki eden proses
parametreleri teorik ve deneysel olarak incelemistir. Elde ettikleri sonuglardan yatak

basincinin 6nemli bir parametre oldugunu géstermislerdir.

Jemni ve Nasrallah (1995), metal-hidrojen reaktdrierinde absorbsiyon islemini iki boyutlu
olarak incelemis ve sonlu elemanlar yontemiyle bir matematiksel model gelistirmislerdir.
Sicaklik, basing ve hidrit yogunlugunun zamana gore degisimi ve bu degiskenlerin reaktér
geometrisi, giris sicaklifit ve basinci gibi parametrelerle olan alakasini incelemislerdir.

Fakat 1s1 ve kiitle transferinin reaksiyon hizina etkileri incelenmemistir.

Jemni ve arkadaglar1 (1995), hidrojen akigini hesaba katarak kat1 ve gazin termal dengesini
incelemislerdir. Calismalarinda ilk olarak reaktérde olusan 1s1 ve kiitle transferini

karakterize eden denklemleri vermiglerdir.

Shmal’ko ve arkadaslart (1998), metal-hidrid yataklarda bir matematiksel model
geligtirmisler ve hidrid olusumunu akigsiz olarak modellemis ve niimerik olarak

¢Ozmiislerdir.

Jemni ve arkadaslar1 (1999), metal-hidrid reaktériinde deneysel ve teorik olarak
incelemislerdir. Bu g¢alismada; ilk olarak; deneylerle 1st iletim katsayisinin etkilerini
belirlemisler ve burada denge basinci ve kinetik reaksiyonunun etkilerini incelemiglerdir.
Ik durumla ilgili olarak olumlu avantajlarin elde edildigini anlatmislardir. Sicaklik, basing
ve H/M oranmnin zamanla degisimini grafiklerle géstermislerdir. Ikinci olarak da; teorik
modelin gegerliligini deneysel sonuglarla test etmisler ve bulunan sonuglarin uyum iginde

oldugunu gostermislerdir.

Mat ve Kaplan (2001) LmNisH; hidrid reaktériinde hidrojen absorbsiyonu niimerik olarak
incelemisglerdir. Caligmalarinda hidrit yatakta gerceklesen kompleks 1s1 ve kiitle transferini
ve kimyasal reaksiyonu goz 6niine almiglardir. Niimerik sonuglar, hidrit olusumunun denge
basincindan dnemli Slgiide etkilendigini gostermistir. Elde ettikleri niimerik sonuglarda
hidrit olusumu sirasinda yatakta meydana gelen kimyasal reaksiyon sonucunda sicakligin
arttigi gézlenmektedir. Belli bir zaman sonra sistemde kimyasal reaksiyon yavaslamakta ve

yatak sogutuldugu i¢in sicaklik diigmektedir.

Bir sonraki ¢alismada Mat ve arkadaglan (2001) hidrit olusumunu ii¢ boyutlu (3D) olarak
modellemislerdir. Bu ¢alismada basing, sicaklik ve reaksiyon hiz1 gibi parametrelerin hidrit

olusumuna etkilerini incelemisler ve elde ettikleri sonuglarla deneysel sonuglar



karsilastirmislardir. Elde edilen sonuglarin, deneysel sonuglarla uyum iginde oldugunu

gostermislerdir.

Mat ve arkadaslart (2001). metal-hidrojen reaktorlerinde 1s1 ve kiitle transferini ve
kimyasal reaksiyonu iki ve ¢ boyutlu olarak incelemislerdir. Hidrit yatak iginde basing
gradyentinden kaynaklanan aki§ goz dniine alinmadig1 durumda prosesin iki boyutlu, akis

dikkate alindiginda problemin ii¢ boyutlu oldugu sonucuna varilmustir.

Mevcut ¢aligmada ise, reaktér malzemesi olarak LaNis ongériilmiistiir. Hidrojen depolama
islemi esnasinda olusan 1s1 ve kiitle transferini karakterize eden transport denklemleri
niimerik olarak ¢6ziilmiis ve hidrojen depolanmasina etki eden proses parametreleri detaylh
olarak incelenmistir. Bu parametreler; denge basinci, 1s1 transfer katsayisi, r/H oram,
ﬁidritin metale oran1 (H/M) orani, sicaklik ve reaksiyon hizi gibi hidrojenin depolanmasina

etki eden proses parametrelerdir. Bu parametrelerin etkileri detayli olarak aragtirilmustir.
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BOLUM 11

TEMEL KAVRAMLAR

2.1 Hidrojenin Ozellikleri

Sembolii “H” ile tanimlanan hidrojenin atom agirlig1 1.00797 ve atom numaras: 1’dir. Bu
nedenle hidrojen yapt bakimindan ¢ok basit, hafif ve kokusuz bir elementtir. Hidrojenin
0°C’ deki yogunlugu 0.08987 g/lt ve havaya gore 6zgil agirligi 0.0695°dir. Hidrojen
yanma 1s1s1 a¢isindan oldukea yiiksek 1siya sahip oldugu ve yanma sonucu olarak sadece su
buharinin ortaya ¢iktigi bir elementtir. Hidrojen elementinin zehirli etkisi ise

bulunmamaktadir. Hidrojen enerjisini birincil enerji kaynaklari ile karsilastirdigimizda;

e kolayca taginabilme

o tiikenmezlik

¢ yenilenebilirlik

e depolanabilme

e cevreyi kirletmemesi

e Dbirincil enerji kaynaklarina bagimli olmamasi

e yeryliziinde bol miktarda bulunan sudan elde edilebilmesi
o viiksek alevlenme hiz1 ve genis tutusma aralig1

o hafif olmasi

e yakit olarak ideallik

gibi bir ¢ok 6zellikleri bulunmaktadir.



2.2 Hidrojenin Depolanmasi

Hidrojen enerjisinin kullanilmasinda en 6nemli sorun olarak karsimiza depolama problemi
¢ikmaktadir. Hidrojen t¢ farkli sekilde depolanabilmektedir. Bunlar; gaz, sivi ve bazi

metallerle kimyasal reaksiyonu sonucunda kati fazinda depolanabilmektedir.

2.2.1 Hidrojenin basin¢h gaz olarak depolanmasi

Hidrojenin basingli gaz olarak depolanmasi ve bu depolama iglemi neticesinde kullanilacak
olan hidrojenin taginmasi islemi g¢evre sicakliginda yapilabilmektedir. Yiksek basincin

etkisiyle depo igerisinde siv1 hale gegen hidrojende enerji kayb1 olmamaktadir.

Bu yontemle hidrojen depolanmak i¢in biiyiik hacimli depo kullanilmas1 gerekmektedir.
Biiytik hacimli depolar kullanilmas: bir ¢ok problemi ortaya ¢ikarmaktadir. Bu
sikintilardan en Onemlisi depolanmayla kullanilacak olan hidrojenin taginmasinda ortaya
cikmaktadir.

2.2.2 Hidrojenin sivi olarak depolanmasi

Hidrojenin sivi olarak depolanmasinin bir takim avantaj ve dezavantajlari vardir. Bu
yontemle hidrojenin depolanmas: islemi diger yontemlere gére agirlik olarak hafif bir
depolama seklidir. Fakat hidrojenin sivilagtinnlmas: islemi icin gerekli olan enerji ¢ok
yiiksektir.

Hidrojenin gaz halden sivi hale ge¢mesi esnasinda hidrojenin bir kismi buharlasir.
Dolayisiyla hidrojenin gaz fazindan sivi faza gegisi biiyikk 6nem tagimaktadir. Ayrica
deponun ugrayacagi herhangi bir zarardan dolay1 sivi halde bulunan hidrojen aniden
buharlasacag: icin diger siv1 yakitlar gibi gevreye yayilma olasiligi yoktur. Havadan g¢ok
daha hafif olan hidrojenin direkt olarak atmosfere yiikselir ve yanict bir karisim meydana

gelmez.



2.2.3 Hidrojenin metal hidrid seklinde depolanmasi

Hidrojenin metal-hidrid seklindeki depolama ydntemi, bir tank igerisinde hidrojen gazinin
metal alasim parcaciklarnt ile bilesik olusturma seklidir. Bu depolama isleminde
kullamlacak olan hidridlerin hafif kiitleli olmasi gerekmektedir. Bu sekilde depolanan
hidrojen kullamlmak istenildiginde hidridlerin 1sitilmasiyla istenilen miktarda hidrojen elde

edilebilir

Hidrid maddesinin yapisim1 olusturan metaller ve alasgimlar, hidrojeni absorbe etme
ozelligine sahipti. Bu metal ve alasimlar hidrojeni ¢ok yogun bir sekilde
depolayabilmektedir. Hidrojen kat: metallerin kafes seklindeki i¢ yapilarina niifuz etmekte
ve bdylece kristal yapida depolama islemi gerceklesmektedir.

Hidrojen depolamada baz1 karsilastirmalar agagidaki Tablo 2.1ve Tablo 2.2°de verilmistir.

Tablo 2.1 Hidrojen depolama sistemlerinde bazi karsilastirmalar

Hidrojen Depolama
Hacmi (1 Nm>=90 gr) Basin¢ Kabi Fe-Ti Kab Kap (stvi)
Hacim (1) - 10 1.0 1.3
Toplam Kiitle (kg) 17 6.5 4.0
Calisma Basinci (bar) 0-1000 5-30 1.0

Tablo 2.1°den goriildiigii gibi 90 gr hidrojeni depolayabilmek igin gerekli olan Fe-Ti hidrid
kabinin agirligi toplam agirhgmin 6.5 kg, gerekli olan basing kabiin agirlig: 17 kg, sivi
durumundaki hidrojeni depolamak igin basing kabinin toplam agirliginin ise 4 kg olmas:

gerekmektedir.




Toblo 2.2 Hidrojen depolama sistemlerinin Karsilastiriimasi

B Hidrojenin Hidrojen Tutusma Isisi
Metal-hidrid | Miktar1 (Wt %) Depolama (en yiiksek)
Kapasitesi (g/ml) cal/g cal/ml
MgH 7.0 0.101 2373 3423
MgoNiH, 3.16 0.081 1071 2745
VH; 2.07 - 701 -
FeTiH, g5 1.75 0.096 593 3245
TiFegsMng,H; ¢ 1.72 0.09 583 3050
LaNisH; 1.37 0.089 464 3051
R.E.NisHg s 1.35 0.09 458 3050
Siv1 H, 100 0.07 33900 2373
Gazli H;
(100 atm. basing) 100 0.1007 33900 2244
N-Oktan - - 11400 8020

Tablo 2.2°de hidrojenin gaz, sivi ve metal-hidrit geklinde depolanma islemlerinin
karsilastirilmasi verilmistir. Gaz ve siv1 seklinde depolama esnasinda maksimum tutugma
1s1st 33900 cal/gr iken metal-hidrit yataklarda bu deger daha diisiiktiir. Hidrojenin gaz ve
sivi sekilde depolanma islemi esnasinda maliyetin yiiksek olusu, deponun agirhiginin fazla
olugu gibi parametrelerin etkisinden dolay1, tutusma 1silar1 daha diisiik olmalarina ragmen

metal-hidrit yataklar tercih edilmistir.

2.3 Atik Is1 Depolama

Hidrojen, metal veya alasimla kimyasal reaksiyona girdiginde yani hidrit olusumu
esnasinda 1s1 tiretilir. Hidrit olusumu esnasinda agifa ¢ikan 1s1 ekzotermiktir. Dihidrit
olusumu yani desarj olay: ise endotermiktir. Hidrit olusmu esnasinda metal-hidrit yatak
sogutulmali, hidritten hidrojeni gerektiginde almak yani dihidrit islemi igin ise hidrite 1s1

verilmelidir. Bu islem asagida kimyasal iliskilerle g&sterilmistir.

Hidrit olusumu (hidrojen depolama)



M+xH>—>MH-+181

Dihidrit olusumu (hidrojen bosalma)

MH;+1s1— M+xH,

Burada M metali ifade etmektedir. Hidrit maddesinin yiizey alaninin artmasiyla depolanan
hidrojen miktan artar. Bu ylizden reaksiyon hizini artirmak i¢in genellikle hidrit maddeleri
toz halinde kullamlirlar. Hidrit olusumu esnasinda ortaya ¢ikan isiy1 1sitma alanlarinda

kullantlabiliriz. Dihidrit olusumu esnasinda ise atik 1s1 enerjilerinden yararlamlabilinir.

2.4 Elektrik Depolama

Hidrid maddesinden elektrik depolamasinda baglica iki metod vardir. Bunlar asagida

gosterilmistir.

e Direkt yaygin olarak elektrolizli su kullanimi
e Hidrid maddesini elektrot katodu ile kaplayarak ve 1sil isleme tabi tutarak toz

haline getirmek

Tablo 2.3 Elektrik depolanmasinda kullanilan iki metodun karsilastiriimasi

Depolama Metodu Kismi Verim Toplam Verim
1) elektrik— elektroliz— 70-80 % '

Hy—hidrid—>

2 ) H, — yakit odas1 — 60-70 % 40-50 %
elektroliz

3) elektrik — elektrot-hidrid {85 % . 70 %
elektrot-hidrid —elektrik

Tablo 2.3’den goriildiigii gibi elektrik depolanmasinda kismi verimler birinci metoda gore
ikinci metod da yiiksek olurken toplam verimler de ikinci metod da yine yiiksek oldugu

goriilmektedir.
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2.5 Isitma veya Sogutma

Hidrojen, hidrid maddesi ile birlikte 1s1 tiretmek veya 1siy1 havaya atmak i¢in kullanilabilir.
Isitma veya sogutma sistemleri hidrid tanklan, giines kollektorleri ve 1s1 degistiricileri ile
bir sistem olusturulur. Burada genel yapi hidrid tanklan hidrojen borular ile birbirine
baglanir. Bu tanklar igerisinde ¢esitli metaller bulunabilir. Bu metaller; Ca ve Nis, CaNis,
La ve Nis, LaNis gibi hidrid maddeleri bulunabilir.

2.6 Elektrik Uretilmesi

Eger tlirbin veya genlesme motorunda, hareketli hidrojen bir hidrid tankindan gegirilirse
mekanik ve elektrik giicli {iretir. Sistem olarak 1sitma veya sogutmaya olduk¢a benzeyen

bir sisteme sahiptirler. Tanklar igerisinde benzer yapilarda maddeler igermektedir.

2.7 Hidrojen Temizleme

Hidrojenin yeryiiziinde saf halde degil de diger elementlerle bilesik halde bulunmasi, bir
¢ok uygulamada, bitkisel yaglar ve birgok labaratuvar deneylerinde, yiiksek safliktaki
hidrojene ihtiya¢ vardir. Hidrid maddesinin 6zelligi hidrojen absorbe etmesidir. Hidrid
maddesinin &zelliklerinin kullanilmasiyla hidrojen temizleme olay1 basit ve ucuz bir

yontem olarak degerlendirilebilir.

2.8 Doteryum Ayirma -

Hidrojen saflig1 i¢in kullanilan hidrid 6zellikleri, déteryum ayrilmasinda kullanilir. Yiiksek
safliktaki doteryum ve agir su niikleer endiistri de kullamlir. Déteryum ayirma sisteminde
ise ilk once hidrojen d6teryum karigimi saglanir. Daha sonra hidrojen molekiiliindeki
doteryum oram tespit edilir. Buradaki islemler belirli bir basing altinda ve belirli bir tank

kapasitesinde gergeklesmektedir.
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BOLUM III

MATERYAL VE METOD

3.1 Matematiksel Model

Bu ¢alismada, metal-hidrit yataklarda 1s1 transferi, kiitle transferi ve kimyasal reaksiyonlar
incelenmis ve bir matematiksel model gelistirilmistir. Matematiksel modeli karakterize
eden enerji denklemi, kiitle dengesi ve kinetik reaksiyon denklemleri niimerik olarak
cozilmisttir.

Metal-hidrit reaktdr sekil 3.1°de verilmistir. Hidrojen gézenekli ortama sabit sicaklikta sarj

edilmektedir. Reaktor isten ve yan cidardan sogutulmaktadir.

|
- &
I h Te
. e
T B G tzenekli
~“metal yatak
M -
3 b, Tz
: L
}z

Hidrojen girigi

Sekil 3.1 Metal-hidrit reaktériin sematik olarak gosterilisi.



3.1.1 Hidrojen depolama islemini karakterize eden denklemler

Enerji denklemi:

Akisgkan igin;

oT, 19 oT, p)

C =——(rl +—(A -T.)8 3.1
e e ot 8rrg6r) 6z(g s 1) 3.1
Kat1 i¢in;

or, 190 oT, o7,
A-&)p,Cp—-=——(rd, )+ —(/k*—)
ot ror or (3.2)

+H, (T, ~T,)S-m(AH® +C,T, -C

PET 8 )
Enerji denklemi kat1 ve gaz fazlar igin termal dengede oldugu farz edilerek;

or 1

o ., 0T o, or
Je == (A, )+ — (4, —)-mAH" -T(C, -C,, 3.3
PCo)e 5 =5, A 20 5, e )~ m (Cpe=Cp))  (33)

esitligi yazilabilir. Burada p ,Cp ,A sirastyla yogunluk, 6zgiil 1s1 ve 1s1 iletim katsayisidir.

(PCp)e ve A ise,
(pcp)e =(8pgcpg +(1—8)p\ p\) (34)

A, =ed, +(1-£)A, (3.5)



baginusi ile ifade edilebilir. Burada £ gézeneklilik, A,ve A ise sirasiyla gazin ve katinin

1st iletim katsayilandir.

Hidrojen kiitle dengesi:

39(-}052 =-m (3.6)

ot

ideal gaz kanunundan p, = M P, / RT, hidrojenin yogunlugu bulunabilir.

Kat1 fazinin kiitle dengesi:

(l—g)%zm (3.7)
seklinde yazilabilir.

Kinetik reaksiyon:

E, ! P, . 18
RT) n( 7 WPy —P,) (3.8

§ 27}

m=—-C, exp(—

Burada C, malzemeye bagh sabit, p_ kati fazin doymus haldeki yogunlugu, Ea
aktivasyon enerjisi ve P, ise denge basincinu ifade etmektedir. Denge basinct van’t Hoff

¢q

denklemi yardimiyla hesaplandi.

eq

InP —A—g (3.9)
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Burada -/ ve B malzeme sabitleri olup. sirayla 52,5 ve 43876.45 degerleri almaktadir

(Jemni ve arkadaslari. 1999).

Baslangic ve Sinir Sartlar:

Baslangigta hidrid yatagin her tarafi aym sicaklik ve basingta oldugu kabul edilmistir.
Buna gére baglangig sarti;

=0

T=T, (3.10)

Reaktorde sogutucu akiskanin sicakligi T¢'dir. Hidrojen z=0 noktasinda sarj edilmekte bu

durumda sinir sartlari;

t>0
T(r,z) =T, (3.11)
a2 _ (3.12)
Oor
(L2 WT(R,2)~T,) (3.13)
or
¥ D 7y -T)) (3.14)

Oz

yazilabilir.

—_—
)



Tablo 3.1 Metal ve hidrojenin termofiziksel ézellikleri

Metal (LaNis) Hidrojen
Yogunluk, p (kg/m’) 4230 0.0838
Ozgiil 1s1, Cp (J/kgK) 419 14.89
Is1 iletim katsayisi, A (W/mK) 1.6 0.761147*10°
Gaz giris sicakligi, To (K) 290
Is1 transfer katsayis, h (W/m’K) 500
Gozeneklilik, € (%) 50.5
Aktivasyon enerjisi, Ea (J/mol H;) 25817
Universal gaz sabiti, R (J/kgK) 8.13

Tablo 3.1’°de hidrit olusumu esnasinda metal (LaNis) ve hidrojenin yogunluk, 6zgiil 1s1, 151

iletim katsayisi, gaz giris sicakligi, 1s1 transfer katsayisi gozeneklilik yiizdesi, aktivasyon

enerjisi ve liniversal gaz sabiti gibi termofiziksel sabitler niimerik ¢6ztimde kullanilmigtir.
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BOLUM IV
NUMERIK METOD

4.1 Niimerik Coziim

Hidrit olusumunu karakterize eden transport denklemleri, ¢6ziim hacmi kiiglik bolgelere
ayrildi ve her bir bolge i¢in integre edilerek, PHOENICS programi ile ¢oziildii.
PHOENICS bir CFD program olup asagidaki genel transport denklemini ¢6zmektedir.

—g—t(pm +V.(pud) =V(IVP) @)

burada ¢ genel bir degisken olup stireklilik denkleminde 1, momentum denkleminde u
veya v ve enerji denkleminde h degeri almaktadir. Bu denklemde olmayan &zel kaynak
terimlerinde PHOENICS' in temel yapisina uygun bir sekilde yazilan bir subroutinle
eklenmistir. Metal hidrit yatak r, z ynlerinde sirayla 30 ve 60 gride béliinmiistiir.

Kontrol hacimdeki denklemler sonlu farklar metodu kullanilarak niimerik olarak
¢Ozlilmiigtlir. Py grid noktalart olusturularak tamimlamalar yapilmig ve kontrol hacim
noktalar1 hesaplanmistir. Burada impilicit sema kabul edilerek denklemler kontrol hacim

igerisinde hesaplanmistir.

17



kontrol

" hacim

Sekil 4.1 Ntimerik Grid
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Enerji denklemi kati ve gaz igin termal dengede oldugu farz edilerek ele alinan (3.3)

denklem kontrol hacminde integre edilirse;

¢ nit+ \t ¢ nt+AL
(pCp\)_”‘ j —dtdrd7 = ” j —~—( ﬂ—)dza’rdt+
(4.2)
e nt+Al e s t+At
J‘ | j = (A ——~)d drdt - | | jsdzdrdt
haline gelir. Integrasyon sonlu farklar seklinde yazilirsa denklem;
1 (Ty —T,) 1 T, -T,)
Vo AZAF(T, —=T?) = (=), (FA), ———=AzAt — (=) (rA) , ——
(pCp.s)Lf ( p 14 ) (r)n( )n (&)n (}")5 (r ) (5}’).‘. (4 3)

T.-T AT +T
1) ArAt — “’((#)Q ArAt — s AzArAt

[ w

AZAL + A,

bu denklem sicakligi elde edilecek P hiicresi ve komsu hiicrelerin sicakliklar cinsinden;
apr = aETE +awTw +aNTN +asT\' +b (44)

yazilabilir. Bu denklem,;

(pcps )Lf/‘ AZA}"

b= -5 AtAzAr 4.5)
At
A Ar
ag = “ar (4.6)
(d2),
A, Ar
a, =2 (4.7)
(),
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. (A, A (4.8)
ey |
Ar). Az
ay=———-—( r) (4.9)
' r.(or),

a,=a;+a,+ay+a, (4.10)

olarak elde edilir.



BOLUM V

NUMERIK SONUCLAR

Bu ¢aligmada, hidrojenin depolama prosesinin detaylar1 ve etki eden proses parametreler
aragtirllmigtir. Bu proses parametrelerden 1s1 transfer katsayisi(h) ve yarigapin yiikseklige
oran1 (r/H) detayli olarak incelenmistir. Ayrica yatak igerisindeki sicaklik ve

konsantrasyonun zamana gore degisimleri grafikler halinde verilmistir.
5.1 Depolama Prosesinin Detaylar

Hidrojen reakt6re sabit sicaklik ve basingta sarj edildigi kabul edilmistir. Hidrojenin giris
stcakligi 290 K olup sogutucu akigkan sicaklifina esittir. t>0 anlarinda hidrojenin yataga
sarj edilmesiyle depolama prosesi baslamaktadir. Kimyasal reaksiyonlar sonucu ortaya

¢ikan 1s1, yatakta sicakligin hizlica artmasina sebep olur.

Farkli zamanlarda, r-z diizleminde sicaklik dagilimlar1 sekil 5.1-5.9 da verilmigtir. =100
saniyedeki sicaklik dagilimi sekil 5.1°de goriilmektedir. Yatak i¢inde sicakligin baslangic
sicakligina gére Snemli Olglide arttifn goriilmektedir. Yatak i¢inde bu sicaklik artisi
ekzotermik kimyasal reaksiyonlardan kaynaklanmaktadir. Reaktoriin yan ve st
cidarlarinda sogutucu akigkan etkisiyle sicaklik diisiiktiir. 1%300 saniyedeki sicaklik
dagilimi sekil 5.2°de goriilmektedir. Bu sanivedeki sicaklik dagilimi t=100 saniyedeki
sicaklik dagilimma benzemekte fakat cidardaki sogutma etkisi daha biylktir. t=500
saniyedeki sicaklik dagilimi sekil 5.3°de verilmistir. Goriildiigii gibi kimyasal reaksiyon
reaktoriin merkezinde devam etmektedir. Dolayisiyla merkezdeki sicaklik yiiksek
olmaktadir. Cidarlara yakin yerlerde ise sogutucu akiskan etkisi ve kimyasal reaksiyonun
azalmas1 nedeniyle sicaklik onemli miktarda diismektedir. t=1000 saniyedeki sicaklik
dagilim: sekil 3.4'de verilmistir. Merkez bélgeleri ile cidarlar arasinda biiyiik sicaklik
gradyentlerinin olustugu go6riilmiistiir. Bu durum kimyasal reaksiyonun cidara yakin
bélgelerde 6nemli dlglide tamamlandigin fakat merkeide devam ettigini gostermektedir.
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t=1500 saniyedeki sicaklik dagilimi sekil 5.5'de verilmistir. Bu asamada kimyasal
reaksiyonun reaktdriin merkezinde devam ettigi goriilmektedir. t=2000 saniyedeki sicaklik
dagilimi sekil 5.6’da verilmistir. Bu asamada merkez bolgesinde olusan biiyiik sicaklik
gradyentininde azalmaya basladig:r goriilmektedir. t=2500 saniyedeki sicaklik dagilimi
sekil 5.7°de verilmistir. Bu saniyede ise sicaklik gradyenti iyice azalmistir. Reaktor
merkezinde az da olsa 1s1 iiretiminin devam ettigi goriilmektedir. t=3000 saniyedeki
sicaklik dagilimi sekil 5.8°de verilmistir. Bu asamada yatagin merkez bolgesindeki ve
cidardaki sicaklik gradyentinin denge durumuna iyice yaklastigi fakat merkez bolgelerde
¢ok az bir miktarda 1s1 firetimi oldugu goriilmektedir. t=4000 saniyedeki sicaklik dagilim
sekil 5.9°da verilmistir. Bu asamada ise merkez bolgesinde ve cidarlarda da sicaklik

gradyeninin denge durumuna ulastig gériilmektedir.

T(K)

Sekil 5.1 t=100 sn’de reaktordeki sicaklik dagilimi
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Sekil 5.2 t=300 sn’de reaktordeki sicaklik dagilim
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Sekil 5.3 t=500 sn’de reaktordeki sicaklik dagilimi
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Sekil 5.4 t=1000 sn’de reakttrdeki sicaklik dagilimi
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5.5 t=1500 sn'de reaktérdeki sicaklik dagilimi
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Sekil 5.6 t=2000 sn’de reaktdrdeki sicaklik dagilimi
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Sekil 5.7 t=2500 sn"de reaktordeki sicaklik dagilimi
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Sekil 5.8 t=3000 sn’de reaktdrdeki sicaklik dagilimi
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Sekil 5.9 t=4000 sn"de reaktsrdeki sicaklik dagilimi
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Yatak i¢indeki hidrit olusumunun zamana gore degisimi., H/M (olusan hidritin metale
orani) ylzeyleri ile sekil 5.10-5.15'de verilmigtir. Sekil 5.10°da t=100 saniyede yatak
icindeki olusan hidrit orani gosterilmigtir. Sekilde goriildigi gibi hidrit olusumu reaktériin
girisinde ve sogutulan yan yilizeylerde daha hizlidir. Bunun nedeni diisiik sicaklik
bolgelerinde reaksiyonun daha hizli gerceklesmesidir. Yatak sicakligimin hidrit olusmuna
etkisi sekil 5.11°de daha belirgin olarak ortaya ¢ikmuistir. t=500 saniyede sogutulan cidarla
merkez arasinda ¢ok 6nemli bir H/M gradyenti meydana gelmistir. t=1500 saniyede yatak
icindeki hidrit oram: sekil 5.12°de gosterilmigtir. Goriildigii gibi cidara ve girise yakin
bolgelerdeki hidrit olusumu bitmis metal hidrojen doygunluga ulasmigtir. Hidrojen sarji
1500 saniyede tamamlandig1 halde merkezde hidrit olusumu devam etmektedir. Prosesin
yavas olmasi ve yatagin cidari ve merkezi arasinda hidrit miktarindaki 6nemli fark,
depolama ortam1 metalin diigiik 1s1 iletim katsayisindan kaynaklanmaktadir. Depolama
prosesinin son agsamalar1 t=2500 saniyedeki ve t=3000 saniyedeki durumlar sekil 5.13 ve
sekil 5.14’de gosterilmistir. sekil 5.14’den anlasildig gibi t=3000 saniyede yatak iginde
hidrit olusumu biiyiik bir ¢ogunlukla tamamlanmagtir.

Sekil 5.10 =100 sn’de yatak icinde H/M degisimi
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Sekil 5.15 Sicakligin zamana gore degisimi ve deneysel karsilastirilmasi

"Sekil 3.15°da elde edilen niimerik degerler literatiirdeki deneysel sonuglarla (Jemni ve
arkadaglar1, 1999) karsilagtinlmustir. Genel olarak niimerik sonuglarla deneysel sonuglarin
uyum i¢inde oldugu goriilmektedir. Deneysel sonuglarla hesaplanan sonuglar arasindaki
kiiciik farkin termofiziksel ozellikler ile reaksivon kinetigindeki belirsizliklerden oldugu

kabul edilebilir.
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5.2 Is1 Transferinin Hidrid Olusumuna Etkisi

Cidarlarda meydana gelen 1s1 transfer miktarinin hidrit olusumuna etkisi sekil 5.16 ve sekil
5.17°de verilmistir. Bunun igin cidardaki 1s1 transfer katsayist 250-1000 W/m?K arasinda
degistirilmistir. $ekil 5.16’da yatak iginde r=r¢/2, z=H/2 noktalarindaki sicakligin degisimi
verilmigtir. Sekilde goriildiigii gibi yiiksek 1s1 transfer miktarinda yatak iginde hizhi bir
sekilde 1s1l dengeye ulagilmakta, 1s1 transfer katsayis1 disiiriildiigiinde, 1s1l dengeye
ulagmak daha uzun zaman almaktadir.

Sekil 5.17°de 1s1 transfer miktarinin hidrit olugsumuna etkisi gosterilmistir. sekilde
gorildiigi gibi 1s1 transfer miktan artik¢a hidrit olusumu hizlanmaktadir. Fakat olusum
hzindaki artis h=500 W/m’K kadar 1s1 transfer katsayisi ile 6nemli Slgiide artmakta fakat
bu degerden sonra reaksiyon hizindaki artis 1s1 transfer katsayisi artis miktarindan daha az

olmaktadir. Bu durum yatagn diisiik iletkenlik katsayisi ile agiklanabilinir.
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Sekil 5.16 Is1 transfer miktarinin yatak sicaklid iizerindeki etkisi
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Sekil 5.17 Is1 transfer miktarinin yatak geometrisinde hidrid olusumuna etkisi

Sekil 5.18 ve sekil.5.19°da r/H (yatak yargapinin yiikseklie oram) oranimin hidrit
olusumuna etkisi verilmistir. /H oram etkisi 0.1<r/H<1 arahginda arastirilmistir. Sekil
5.18 hidrit olusum-hizinin zamana gére degisimini gdstermektedir. Sekilde H/M oraninin
biitlin yatak icindeki dagilimi ortalama deger alinarak verilmistir. t/H oranmmn kiigiik
degerlerinde hidritleme reaksiyonu onemli dlgiide hizlanmustir. Kiigiik r/H orani ince ve
uzun yataga karsilik gelmektedir. Bu sonug bize r/H oraninin reaktér tasariminda ¢ok
onemli bir faktor oldufunu gostermektedir. Yatak malzemesinin 1sil iletkenliginin gok
diistik oldugu i¢in 1/H oram kii¢iik olan hidrit yataklarda ¢ok daha iyi bir 1s1 transferi elde
edilebilir. Yani hidritleme siiresini kisaltmak igin yatak yarigapinin miimkiin oldugu kadar
kiictik segilmesi gerekir. Sekil 5.19°da r/H oramina bagl olarak r=Ry/2 ve z=H/2
noktasindaki sicakligin zamana gore degisimini gosterilmektedir. Burada sunu agikg¢a
goérmekteyiz ki t/H=1 degeri i¢in, sicaklik t=3000 saniyeye kadar onemli 6lgiide
degismemektedir. Ancak r/H=0.1 icin sicaklik bu noktada denge durumuna kisa bir stirede

(vaklasik 100 saniye) ulasmaktadir.
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Sekil 5.18 Yatak geometrisinin r/H oranina bagl olarak hidrid olusumuna etkisi
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Sekil 5.19 Yatak i¢inde sicakligin r/H oranina bagli olarak zamana goére degisimi
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BOLUM V1

SONUC ve ONERILER

Bu g¢alismada metal-hidrit reaktorde iki boyutlu 1s1 ve kiitle transferi analizi yapilmugtir.
Yatakta hidrit olusumunun denge basincina gére ¢ok nemli dlgtide degistigi goriilmiistiir.
Ekzotermik reaksiyondan dolayr a¢ifa c¢ikan ismmn yataktan uzaklagtirilmasi
gerekmektedir. Yiiksek sicaklitklarda denge basincinin artmasindan dolayr hidrit olusumu

yavaglamaktadir.

Hesaplanan sonuglar literatiirdeki deneysel sonuglarla mukayese edilmistir. Deneysel
sonuglarla, hesaplanan sonuglar arasindaki farkin termofiziksel 6zellikleri ile reaksiyon
kinetigindeki belirsizliklerden dolayr oldugu kabul edilebilir. Hidrit olusumunda is1
transfer katsayisi ile yatagin r/H oramimin etkisi arastirildi. Hidrit olusumu reaktor
cidarlarinda sogutma artikca Onemli Ol¢tide artmaktadir. Bununla birlikte belirli bir
sogutma miktarindan sonra sogutmanin artirtimasi hidrit olusumunu fazla artirmamaktadir.
Niimerik sonuglar ayn1 zamanda hidrit yataklarin 1s1 transferini iyilestirmek i¢in kiigiik

¢apli dizayn edilmeleri gerektigi gosterilmistir.

Bu ¢aligmanin devami olarak ileriki ¢aligmalarda;

e Hidrojen depolanmasina etki eden proses parametrelerden hizin etkileri
arastirilmast

e Hidrit olusumu ii¢ boyutlu (3D) olarak incelenmesi

o QGelistirilen matematiksel modelin gegerliligi analitik ve deneysel ¢aligmalarla

desteklenmesi

ele alinacaktir.
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EKLER

Ek 1 Programda Kullamlan Q1 dosyas1

TALK=F;RUN( 1, 1)
GROUP 1. Run title and other preliminaries
TEXT (Hydrogen Reactor denenem high hreac)
REAL (RESCON, TOUT, TIN)
REAL (XCCF, HREAC)
TOUT=293.
TIN=293.
XCOF=-30.
HREAC=10.0
STEADY=F;GRDPWR (T,1600,4000.,1.0)
GROUP 3. X-direction grid specification
CARTES=F;XULAST=0.01
GRDPWR (X, 60,2%3.141592654,1.0)
GROUP 4. Y-direction grid specification
GRDPWR (Y, 6,0.006,1.0)
GROUP 5. Z-direction grid specification
GRDPWR (Z,60,0.06,1.0)
SOLVE (TEM1,C1,C2)
TERMS (Cl1 ,N,N,Y,Y,Y,N)
TERMS (C2 ,N,N,N,Y,Y,N)
STORE (C3,C4,C5,C6,C7)
NAME (C3) =KUTLE
NAME (C4 ) =HM
NAME (C5)=EQP
XCYCLE=T
GRQUP 9. Properties of the medium (or media)
RHO1=4000.
RHO1A=0.0;RHO1B=8.314
PRNDTL (TEM1)=-.001



0.

(]

PRNDTL (Cl)=~Z
CP1=1500.
FIINIT(C1)=1.0
FIINIT(C2)=4150.
FIINIT(TEM1)=TIN
FIINIT(KUTLE)=0.0
FIINIT(HM)=0.0
FIINIT (EQP)=1.E6
GROUP 13. Boundary conditions and special sources
REAL (HCOF)
HCOF=500.

PATCH (GIRIS,HIGH,1,NX,1,NY,NZ,NZ,1,LSTEP)

COVAL (GIRIS,Cl,FIXVAL,1.0)
COVAL (GIRIS, TEM1, FIXVAL, TOUT)

PATCH (COLDW, LOW, 1,NX,1,NY,1,1,1,LSTEP)
COVAL (COLDW, TEM1, HCOF, TOUT)

PATCH (DUVAR, NORTH, 1,NX,NY,NY,1,NZ,1,LSTEP)
COVAL (DUVAR, TEM1, HCOF, TOUT)

PATCH (SINKC1,VOLUME, 1,NX,1,NY,1,NZ,1,LSTEP)
COVAL (SINKC1,C1l, FIXVAL, GRND)

***SINK FOR C2
PATCH (SINKCZ2,VOLUME, 1,NX, 1,NY,1,NZ,1,LSTEP)
COVAL (SINKC2,C2, FIXFLU, GRND)

PATCH (REACHEAT, PHASEM, 1,NX,1,NY,1,NZ,1,LSTEP)
COVAL (REACHEAT, TEM1, FIXFLU, GRND)

GROUP 16. Termination of iterations
RG (1) =XCOF
RG (2)=HREAC



**Set <ne number of iterations to be performed at each

forward

GROUP z3. Field print-out and plot control
LSWEEP=15
TSTSWP=1
RELAX (TEM1, FALSDT, 1.)
RELAX(C1 ,FALSDT,
RELAX (C2 ,FALSDT,
IXMON=NX/2
IYMON=NY/2
IZMON=NZ/2

e

**Settings to secure PHOTON-plottable print-out
STOP
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Ek 2 Programda Kullamilan Ground Dosyasi

C.... FILE NAME GROUND.FTN 230597
SUBROUTINE GROUND
INCLUDE "phoenics/d_includ/satear’
INCLUDE "/phoenics/d_includ/grdloc’
INCLUDE '/phoenics/d_includ/satgrd'
INCLUDE "/phoenics/d_includ/grdear’
INCLUDE '/phoenics/d_includ/grdbfc'
COMMON/GENI/NXNY,IGFIL1(8),NFM,IGF(21),IPRL,IBTAU,ILTLS,IGFIL(15),
1 ITEM1,ITEM2,ISPH1,ISPH2,ICON1,ICON2,IPRPS, JRADX,JRADY JIRADZ,IVFOL
COMMON/DRHODP/ITEMP,IDEN/DVMOD/IDVCGR
CXXXX XX XXX XXX XXX XX KX XKXK XX KX XXX XXX XXX XXXX USER SECTION
STARTS:
C
C 1 Set dimensions of data-for-GROUND arrays here. WARNING: the
C corresponding arrays in the MAIN program of the satellite

C and EARTH must have the same dimensions.
PARAMETER (NLG=100, NIG=200, NRG=200, NCG=100)
C
COMMON/LGRND/LG(NLG)/IGRND/IG(NIG)/RGRND/RG(NRG)/CGRND/CG(NCG)
LOGICAL LG
CHARACTER*4 CG
C
C 2 User dimensions own arrays here, for example:
C DIMENSION GUH(10,10),GUC(10,10),GUX(10,10),GUZ(10)
C
C 3 User places his data statements here, for example:
C DATA NXDIM.NYDIM/10,10/
C
C 4 Insert own coding below as desired, guided by GREX examples.
C Note that the satellite-to-GREX special data in the labelled
C COMMONs /RSG/, /1ISG/, /LSG/ and /CSG/ can be included and
C  used below but the user must check GREX for any conflicting
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uses. The same comment applies to the EARTH-spare working
arrays EASP1. EASP2....EASP20. In addition to the EASPs.
there are 10 GRound-earth SPare arrays, GRSP1,..., GRSP10.
supplied solely for the user, which are not used by GREX. If
the call to GREX has been deactivated then all of the arrays

O o o 00

may be used without reservation.

e sk ek ks ok koo AR R sk R o s o Kok ook ko ks ko ks o ks R R R R ko

c
IXL=IABS(IXL)
IFIGR.EQ.13) GO TO 13
IF(IGR.EQ.19) GO TO 19
GO TO (1,2,3,4,5,6,25,8,9,10,11,12,13,14,25,25,25,25,19,20,25,
121,23,24),IGR
25 CONTINUE
RETURN
C*****************************************************************
C
C--- GROUP 1. Run title and other preliminaries
C
1 GO TO (1001,1002,1003),ISC
C
1001 CONTINUE

C * oo GROUP 1 SECTION 3
C---- Use this group to create storage via MAKE, GXMAKE etc which it is
C essential to dump to PHI (or PHIDA) for restarts

C  User may here change message transmitted to the VDU screen
IF(NOT.NULLPR.AND.IDVCGR.EQ.0)
1 CALL WRYT40(GROUND file is GROUND.F of: 230597")

RETURN
O GROUP 1 SECTION 3
C---- Use this group to create storage via GXMAKE which it is not




C necessary to dump to PHI (or PHIDA) for restarts
C
1003 CONTINUE
GO TO 25
1002 CONTINUE
RETURN
C*****************************************************************
C
C--- GROUP 2. Transience; time-step specification
C
2 CONTINUE
RETURN
C*****************************************************************
C
C--- GROUP 3. X-direction grid specification
C
3 CONTINUE
RETURN
C*****************************************************************
C
C--- GROUP 4. Y-direction grid specification
C
4 CONTINUE
RETURN
C***************************************************************'_’i‘*
C
C--- GROUP 5. Z-direction grid specification
C
5 CONTINUE
RETURN
C*****************************************************************
C
C--- GROUP 6. Body-fitted coordinates or grid distortion
C



6 CONTINUE
RETURN
C*****************************************************************
C * Make changes for this group only in group 19.
C--- GROUP 7. Variables stored, solved & named
C*****************************************************************
C
C--- GROUP 8. Terms (in differential equations) & devices
C
8 GO TO (81,82,83,84,85,86,87,88,89,810,811,812,813,814,815,816)
LISC
81 CONTINUE
C * SECTION 1
C For ULIAD.LE.GRND--- phase 1 additional velocity. Index VELAD
RETURN
82 CONTINUE
Cc * SECTION 2
C For U2AD.LE.GRND--- phase 2 additional velocity. Index VELAD
RETURN
83 CONTINUE
C * SECTION 3
C For VIAD.LE.GRND--- phase 1 additional velocity. Index VELAD
RETURN
84 CONTINUE
C * SECTION 4
C For V2AD.LE.GRND--- phase 2 additional velocity. Index VELAD
RETURN
85 CONTINUE
Cc * SECTION 5
C For W1AD.LE.GRND--- phase 1 additional velocity. Index VELAD
RETURN
86 CONTINUE
c * SECTION 6
C For W2AD.LE.GRND--- phase 2 additional velocity. Index VELAD

i



RETURN

87 CONTINUE
C * SECTION 7 ---- Volumetric source for gala
RETURN
88 CONTINUE
Cc * SECTION 8§ ---- Convection fluxes

C--- Entered when UCONYV =.TRUE.; block-location indices are:
C LDI11 for east and north (accessible at the same time),
C LDI12 for west and south (accessible at the same time),
C LD2 for high (which becomes low for the next slab).
C User should provide INDVAR and NDIREC IF's as appropriate.
RETURN
89 CONTINUE
C * SECTION 9 ---- Diffusion coefficients
C--- Entered when UDIFF =.TRUE.; block-location indices are LAE

C for east, LAW for west, LAN for north, LAS for
C south, LD11 for high, and LD11 for low.
C User should provide INDVAR and NDIREC IF's as above.
C EARTH will apply the DIFCUT and GP12 modifications after the user
C has made his settings.
C
RETURN
810 CONTINUE
C * SECTION 10 --- Convection neighbours
RETURN
811 CONTINUE
Cc * SECTION 11 --- Diffusion neighbours
RETURN
812 CONTINUE
C * SECTION 12 --- Linearised sources
RETURN
813 CONTINUE
c * SECTION 13 --- Correction coefficients
RETURN



814 CONTINUE
c * SECTION 14 --- User's own solver
RETURN
815 CONTINUE
C * SECTION 15 --- Change solution
RETURN
816 CONTINUE
C * SECTION 16 --- Change DVEL/DPs
RETURN

* See the equivalent section in GREX for the indices to be

C
C
C usedinsections 7 - 16
C
C

* Make all other group-8 changes in GROUP 19.
C*****************************************************************
C
C--- GROUP 9. Properties of the medium (or media)

The sections in this group are arranged sequentially in their
order of calling from EARTH. Thus, as can be seen from below,
the temperature sections (10 and 11) precede the density

sections (1 and 3); so, density formulae can refer to

O O O 0O 0

temperature stores already set.
9 GO TO (91,92,93,94,95,96,97,98,99,900.901,902,903,904,905),ISC

C*****************************************************************

900 CONTINUE
c * SECTION 10
C For TMP1.LE.GRND--------- phase-1 temperature Index TEMP1
RETURN
901 CONTINUE
c * SECTION 11
C For TMP2.LE.GRND--------- phase-2 temperature Index TEMP2
RETURN

902 CONTINUE
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c * SECTION 12

C For ELI.LE.GRND--------- phase-1 length scale Index LEN1
RETURN
903 CONTINUE
c * SECTION 13
C For EL2.LE.GRND--------- phase-2 length scale Index LEN2
RETURN
904 CONTINUE
C * SECTION 14
C For SOLVE(TEM1)~------- phase-1 specific heat
RETURN
905 CONTINUE
c * SECTION 15

C For SOLVE(TEM2)------~- phase-2 specific heat
RETURN
91 CONTINUE
C * SECTION 1
C For RHO1.LE.GRND--- density for phase 1  Index DEN1
RETURN

92 CONTINUE
C * SECTION 2
C For DRHIDP.LE.GRND--- D(LN(DEN))/DP for phase 1
C Index D1DP
RETURN
93 CONTINUE -
c * 'SECTION 3

C For RHO2.LE.GRND--- density for phase 2  Index DEN2
RETURN

94 CONTINUE
c * SECTION 4
C For DRH2DP.LE.GRND--- D(LN(DEN))/DP for phase 2
C Index D2DP
RETURN
95 CONTINUE
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Cc * SECTION 5
C For ENUT.LE.GRND--- reference turbulent kinematic viscosity

C Index VIST
RETURN
96 CONTINUE
C * SECTION 6
C For ENUL.LE.GRND--- reference laminar kinematic viscosity
C Index VISL
RETURN
97 CONTINUE
C * SECTION 7
C For PRNDTL( ).LE.GRND--- laminar PRANDTL nos., or diffusivity
C Index LAMPR
RETURN
98 CONTINUE
C * SECTION 8
C For PHINT( ).LE.GRND--- interface value of first phase
C Index FII1
RETURN
99 CONTINUE
C * SECTION 9
C For PHINT( ).LE.GRND--- interface value of second phase
C Index FII2
RETURN

C**************************************************}1?**************

C
C--- GROUP 10. Inter-phase-transfer processes and properties
C

10 GO TO (101,102,103,104,105),ISC

101 CONTINUE
C * SECTION 1
C For CFIPS.LE.GRND--- inter-phase friction coeff.
C Index INTFRC
RETURN
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102 CONTINUE
C * SECTION 2
C For CMDOT.EQ.GRND- inter-phase mass transfer Index INTMDT
¢ 10mdt=l0f(intmdt)
c  10c2=10f(c2)
c 10r1=10£(9)
¢ 10vol=10f(LVOL)
¢ doi=l,nx*ny
c f(10mdt+i)= - cmdta * (phint(c2) - f(10c2+i)) *

c 1 f(10r1+i) * f(10vol+i)
¢ enddo
RETURN
103 CONTINUE
C * SECTION 3
C For CINT( ).EQ.GRND--- phasel-to-interface transfer coefficients
C Index COI1
RETURN
104 CONTINUE
C * SECTION 4
C For CINT().EQ.GRND--- phase2-to-interface transfer coefficients
C Index COI2
RETURN
105 CONTINUE
C * SECTION 5
C ForCVM.EQ.GRND--- virtual mass coefficient
C Index LD12
RETURN
C*****************************************************************
C
C--~- GROUP 11. Initialization of variable or porosity fields
C Index VAL
11 CONTINUE

RETURN
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C
C--- GROUP 12. Convection and diffusion adjustments

C

12 CONTINUE

RETURN

C*****************************************************************
C
C--- GROUP 13. Boundary conditions and special sources
C Index for Coefficient - CO
C Index for Value - VAL

13 CONTINUE

GO TO (130,131,132,133,134,135,136,137,138,139,1310,
11311,1312,1313,1314,1315,1316,1317,1318,1319,1320,1321),ISC
130 CONTINUE

C SECTION 1 --=-=--rmnmn- coefficient = GRND
RETURN
131 CONTINUE
C SECTION 2 -----em-een- coefficient = GRND1
RETURN
132 CONTINUE
C SECTION 3 -------mnmem- coefficient = GRND2
RETURN
133 CONTINUE
C SECTION 4 ~----=mmeeem- coefficient = GRND3
RETURN =
134 CONTINUE |
C SECTION 5 -m=---eemmnme coefficient = GRND4
RETURN
135 CONTINUE
C SECTION 6 --------=--=- coefficient = GRNDS
RETURN
136 CONTINUE
C SECTION 7 -==--mmmmm coefficient = GRND6
RETURN
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137 CONTINUE

C SECTION 8 -----s-eunme- coefficient = GRND7
RETURN
138 CONTINUE
C SECTION 9 -m-mmeemnemee coefficient = GRNDS
RETURN
139 CONTINUE
C SECTION 10 ------~------ coefficient = GRND9
RETURN
1310 CONTINUE
C SECTION 11 ~---mmememmme coefficient = GRND10
RETURN
1311 CONTINUE
C SECTION 12 value = GRND
c this part is release of reaction energy

IF(NPATCH(1:8).EQ. REACHEAT.AND.INDVAR.EQ.LBNAME(TEM1") THEN
LVAL=LOF(VAL)
LC3=LO0F(C3)
LOLDC3=LOF(OLD(C3))
NXNY=NX*NY
HREC=RG(2)
DO 3315 ICELL=1,NXNY
F(LVAL+ICELL)=ABS((HREC*F(LC3+ICELL)-F(LOLDC3+ICELL))/DT)
3315 CONTINUE
ENDIF
C
IFQNPATCH(1:6).EQ.'SINKC1'. AND.INDVAR.EQ.C1) THEN
LVAL=LOF(VAL)
LMDOT=LOF(C3)
LTEM=LOF(LBNAME(TEM1")

DO 4316 ICL=1.NXNY
F(LVAL+ICL)=F(LMDOT+ICL)*8.314*F(LTEM+ICL)/1.E5
4316 CONTINUE



ENDIF
IF(NPATCH(1:6).EQ."SINKC2.AND.INDVAR.EQ.C2) THEN
LVAL=LOF(VAL)
LC3=LOF(C3)
DO 5316 ICL=1,NXNY
F(LVAL+ICL)=F(LC3+ICL)
5316 CONTINUE

ENDIF
RETURN
1312 CONTINUE
C SECTION 13 value = GRND!1
RETURN
1313 CONTINUE
C SECTION 14 value = GRND2
RETURN
1314 CONTINUE
C SECTION 15 value = GRND3
RETURN
1315 CONTINUE
C SECTION 16 value = GRND4
RETURN
1316 CONTINUE
C SECTION 17 value = GRND5
RETURN
1317 CONTINUE -
C SECTION 18 value = GRND6
RETURN
1318 CONTINUE
C SECTION 19 value = GRND7
RETURN
1319 CONTINUE
C SECTION 20 value = GRNDS
RETURN

1320 CONTINUE



C SECTION 21 value = GRND9

RETURN
1321 CONTINUE

C SECTION 22 value = GRND10

RETURN
C***************************************************************
C
C--- GROUP 14. Downstream pressure for PARAB=TRUE.
C

14 CONTINUE

RETURN

C***************************************************************

C* Make changes to data for GROUPS 15, 16, 17, 18 GROUP .19.
C***************************************************************
C
C--- GROUP 19. Special calls to GROUND from EARTH
C

19 GO TO (191,192,193,194,195,196,197,198,199,1910,1911),ISC

191 CONTINUE

C * SECTION 1 ---- Start of time step.
RETURN
192 CONTINUE
c * SECTION 2 ---- Start of sweep.
RETURN
193 CONTINUE
C * SECTION 3 ---- Start of iz slab.
c this part calculates m and equilibrium pressure

LTEM=LOF(LBNAME(TEM1")
LRS=LOF(C2)

LMDT=LOF(C3)
LHM=LOF(C4)

LEQP=LOF(CS)

LP1=LOF(C1)

LC6=LOF(C6)
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LC7=LOF(C7)
NXNY=NX*NY
RSS=4197.
EACT=-5000.
RU=8.314
DO 5417 ICL=1,NXNY
F(LHM-+ICL)=(F(LRS+ICL)-4160.)/37
F(LC6+ICL)=(F(LRS+ICL)-4160.)/6.27112
F(LC7+ICL)=F(LRS+ICL)-4160.
XHM=F(LHM+ICL)
XTM=1/F(LTEM+ICL)-1./335.0
F(LEQP+ICL)=84.811*XHM-402.122*XHM**2+908.541 * XHM**3
F(LEQP+ICL)=F(LEQP+ICL)-972.495*XHM**4+395.754* XHM**5
F(LEQP+ICL)=F(LEQP+ICL)*EXP(-3593.82*(1./XTM-1./290.))*1.E5
F(LEQP+ICL)=F(LEQP+ICL)
F(LEQP+ICL)=1.0E8*EXP(-35885.0*XTM)
IF(F(LEQP+ICL).GT.1.E8) THEN
F(LEQP+ICL)=1.E8
ENDIF
5417 CONTINUE
DO 5416 ICL=1,NXNY
F(LMDT+CL)=-1.*RG(1)*EXP(EACT/(RU*F(LTEM+ICL)))
C  WRITE(66,*)F(LMDT+ICL),F(LTEM+ICL)
F(LMDT+ICL)=F(LMDT+ICL)*(RSS-F(LRS+ICL))*0.5
¢ IF(F(LEQP+ICL).GT.0.0.AND.F(LP1+ICL).GT.0.0) THEN

Q O O 0O

c BO=F(LP1+ICL)Y/F(LEQP+ICL)
C WRITE(35,*) BO

C [F(BO.LT.1.0) THEN BO=1.0

c =LOG(BO)

c KR=0.0

c [F(AA.LE.KR) THEN

c AA=0.0

c ENDIF

c WRITE(44,*)AA
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[F(ISTEP.EQ.1) THEN
F(LEQP+ICL)=1.E8
ENDIF
AA=LOG(1.E8/F(LEQP+ICL))
F(LMDT+CL)=F(LMDT+ICL)*AA
C  F(LMDT+CL)=-1.0*RG(1)*AA
C  WRITE(55,%)AA,F(LEQP+ICL),F(LMDT+ICL),F(LTEM+ICL)
5416 CONTINUE

RETURN
194 CONTINUE
C * - SECTION 4 ---- Start of iterations over slab.
RETURN
1911 CONTINUE
C * SECTION 11---- After calculation of convection
C fluxes for scalars, and of volume
C fractions, but before calculation of
C scalars or velocities
RETURN
199 CONTINUE
C * SECTION 9 ---- Start of solution sequence for
C a variable
RETURN
1910 CONTINUE
C * SECTION 10---- Finish of solution sequence for
C- a variable
" RETURN
195 CONTINUE
C * SECTION 5 ---- Finish of iterations over slab.
RETURN
196 CONTINUE
c * SECTION 6 ---- Finish of iz slab.
C THIS PART CALCULATES THE TOTAL HYDROGEN ABSORBED
C sk sk ol ok e of¢ sfe e ok e ok e ok K

IF(ISWEEP.EQ.1) THEN
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1545

1888

1889

SUM=0.0
ENDIF

IF(ISWEEP.EQ.LSWEEP) THEN

LC7=LOF(C7)

DO 1545 ICL=1,NY

SUM=SUM-+F(LC7+ICL)

CONTINUE

IF(IZ.EQ.NZ) THEN
WRITE(25,*)DT*ISTEP,SUM*1.0E-3

ENDIF

WRITE(25,%)IZ,SUM

ENDIF

IF(1Z.EQ.5) THEN
IF(ISTEP.EQ.LSTEP.AND.ISWEEP.EQ.LSWEEP) THEN
LHM=L0F(C4)

LTM=LOF(LBNAME(TEM1")

LC6=LOF(C6)

DO IX=1,NX
write(55,1888)(F(LC6+IY+NY*(IX-1)),IY=1,NY)
FORMAT(30F10.4)
WRITE(56,1888)(F(LTMHY+NY*(IX-1)),IY=1,NY)
ENDDO

ENDIF

ENDIF

IF(IZ.EQ.20) THEN -
IF(ISTEP.EQ.LSTEP.AND.ISWEEP.EQ.LSWEEP) THEN
LHM=LOF(C4)

LTM=LOF(LBNAME(TEM1")

LC6=LOF(C6)

DO IX=1,NX
write(65,1889)(F(LC6+IY+NY*(IX-1)),IY=1,NY)
FORMAT(30F10.4)
WRITE(66,1889)(F(LTM+IY+NY*(IX-1)),IY=1,NY)
ENDDO
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ENDIF
ENDIF
IF(IZ.EQ.35) THEN
[F(ISTEP.EQ.LSTEP.AND.ISWEEP.EQ.LSWEEP) THEN
LHM=L0F(C4)

LTM=LOF(LBNAME(TEMI"))

LC6=L0F(C6)

do IX=1,NX
write(75,1887)(F(LC6HTY+NY*(IX-1)),IY=1.NY)

1887 FORMAT(30F10.4)
WRITE(76,1887)(F(LTMHTY+NY*(IX-1)),[¥=1,NY)
ENDDO
ENDIF
ENDIF
IF (ISWEEP.EQ.LSWEEP) THEN
LC6=LOF(C6)
LTM=LOF(LBNAME(TEM1')
IF (IZ.EQ.5) WRITE(96,1954)DT*ISTEP, F(LTM+NY/2)
IF (IZ.EQ.5) WRITE(97,1954)DT*ISTEP,F(LC6+NY/2)
IF (IZ.EQ.15) WRITE(98,1954)DT*ISTEP,F(LTM-NY/2)
IF (IZ.EQ.15) WRITE(99,1954)DT*ISTEP,F(LC6+NY/2)
IF (IZ.EQ.30) WRITE(80,1954)DT*ISTEP,F(LTM-NY/2)
IF (IZ.EQ.30) WRITE(90,1954)DT*ISTEP,F(LC6+NY/2)
IF (IZ.EQ.45) WRITE(91,1954)DT*ISTEP,F(LTM+NY/2)
IF (IZ.EQ.45) WRITE(92,1954)DT*ISTEP,F(LC6+NY/2)
IF (IZ.EQ.55) WRITE(93,1954)DT*ISTEP,F(LTM+NY/2)
IF (IZ.EQ.55) WRITE(94,1954)DT*ISTEP,F(LC6+NY/2)

1954 FORMAT(2F10.4)

C  wiite20,*) IZ, ISTEP,F(LTM+NY/2)
ENDIF
IF(ISTEP.EQ.LSTEP. AND.ISWEEP.EQ.LSWEEP) THEN
LC6=LOF(C6)
LTM=LOF(LBNAME(TEML'))

5888 FORMAT(40F10.4)



WRITE(40,5888)(F(LTM+IY+NY*(NX/2-1)),lY=1,NY)
WRITE(45,5888)(F(LC6+IY+NY*(NX/2-1)),lY=1,NY)
ENDIF
RETURN
197 CONTINUE
c * SECTION 7 ---- Finish of sweep.
RETURN
198 CONTINUE
C * SECTION 8 ---- Finish of time step.
C

RETURN
C***************************************************************
C
C--- GROUP 20. Preliminary print-out
C

20 CONTINUE

RETURN
C***************************************************************
C--- GROUP 21. Special print-out to screen

21 CONTINUE

GO TO 25

C***************************************************************

C* Make changes to data for GROUP 22 only in GROUP 19.
C***************************************************************
¢
C--- GROUP 23. Field print-out and plot control

23 CONTINUE

RETURN

C***************************************************************
C
C--- GROUP 24. Dumps for restarts
C

24 CONTINUE KuRuil
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