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Calkantili yayinim etkilerinin bulunmadig1 laminer alevler, alev yapisi, yanma
kimyasi ve akustik tahrik altinda alevlerin davranislarini incelemek amaciyla lite-
ratiirde sik¢a kullanilmaktadir. Bu ¢alismada dikdortgensi bir kanal ile kusatilmig
silindirik bir cubuk iizerinde sabitlenmis onkarigimli laminer bir alev, alevin po-
zisyonunun belirlenmesi adina, hidrokarbon alevlerinin iirettigi 1sinin iyi bir nite-
liksel ol¢iitii oldugu bilinen CH* emisyon fotograflart ve tepkimeli akis i¢in alev
oncesi ve tepkimesiz durum i¢in kamera goriis acisinin elverdigi oranda hiz alani-
nin Olciilmesine olanak veren Parcacik Goriintii Hiz 6l¢iimii teknikleriyle deney-
sel incelenmisgtir. Sayisal yontemler kullanilarak deneysel diizenekteki akis, acik
kaynak hesaplamali akigkanlar dinamigi kodu OpenFOAM ve CERFACS (Centre
Européen de Recherche et de Formation Avancée en Calcul Scientifique) tarafin-
dan geligtirilen hesaplamali akigkanlar dinamigi kodu AVBP kullanilarak model-
lenmistir. Elde edilen deneysel dlciimler ve HAD sonuclar1 uzlasma durumunun
degerlendirilebilmesi icin birbirleriyle karsilastirilmistir ve aralarindaki uyum in-
celenmigtir. Deneysel sonuclar ve hesaplamalar alevin tutunma mekanizmasinin
incelenmesinde kullanilmigtir. Tepkimesiz sikistirtlamaz akis durumu icin ger-
ceklestirilen HAD c¢alismalar1 ve deneysel sonuglar kullanilarak burga¢ kopmasi

fenomeni incelenmis ve sinir tabaka ayrilma noktalar1 arastirilmistir. Silindirik
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cubugun dondiigii durumlarda doniis hizinin burga¢ kopmasi fenomenine etkisi
arastirilmis ve kaldirma katsayilart incelenmistir. Alev sonme mesafesi duvar si-
cakliklari, yanma kimyasi ve gerilme etkilerine son derece bagh oldugundan alev
kok pozisyonu karisimin kompozisyonundan ve birbirleriyle iligkili olan duvar si-
cakliklarindan son derece etkilenecektir. Bu etki ayni serbest¢ce yayinan alev hiz-
larina sahip metan/hava ve hidrojenle zenginlestirilmis metan/hava alevleri i¢in
kargsilastirmali olarak incelenmistir. Bunlarin yaninda agik kaynak bir kimya ¢ozii-
ciisii olan CANTERA kodu kullanilarak degisik kosullar ve kimyasal mekanizma-
lar icin serbestce yayilan ve gerinim altindaki alev hizlari, kendiliginden tutugma
zamanlari, ve denge kimyasi hesaplamalar1 gerceklestirilmistir. Fosil yakitlara iyi
bir alternatif olarak diisiiniilen hidrojen ve hidrojenin calismada kullanilan metan
gibi fosil yakitlara katildigindaki etkileri arastirilmistir. Ayni serbestce yayilan
alev hizlarina sahip metan/hava ve hidrojen katkili metan/hava alevleri icin geri-
nim etkisi altindaki alevler ve deneysel diizenegin HAD benzetimleri hesaplanmis

ve alev hizlar1 ile alev tutunma mekanizmalar1 kargilastirilmistir.

Anahtar Kelimeler: Laminer alev, Deneysel, Modelleme.



ABSTRACT
Master of Science

Experimental Investigation of a Premixed Laminar Flame Stabilized on a
Cylindrical Rod Confined in a Rectangular Duct

Gorkem OZTARLIK

TOBB University of Economics and Technology
Institute of Natural and Applied Sciences
Department of Mechanical Engineering

Supervisor: Assist. Prof. Sitki USLU

Date: August 2016

Laminar flames, in which the effect of turbulent diffusion is non-present, are wi-
dely used in the literature to study the flame structure, combustion chemistry and
flame behavior under acoustic fluctuations. In this study a laminar flame stabilized
on a cylindrical rod confined in a rectangular duct is investigated experimentally
by utilizing CH* emission photographs; which is found to be a good representa-
tion of the qualitative heat release in hydrocarbon flames, to obtain the position
of the flame and PIV measurements to acquire the velocity field prior to the flame
and in a part of the chamber which can be accessed by the field of view of the
camera for non-reacting cases. Also, open source CFD software OpenFOAM and
AVBP CFD code developed by CERFACS (Centre Européen de Recherche et de
Formation Avancée en Calcul Scientifique) has been utilized to simulate the flow
to be compared to the experiments for the assessment of the degree of agreement.
These measurements and calculations are then be used to study the flame stabi-
lization mechanism on the rod. The CFD calculations for the non-reacting cases
and the experiments have been used to study the Karman vortex shedding phe-
nomenon and the location of the boundary layer separation points. When the rod
is actuated, the effect of the speed of rotation of the rod on the vortex shedding
mechanism and the lift coefficient has been investigated. As the flame quenching

distance is depending on the wall temperature of the rod, combustion chemistry
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and the effects of strain, the flame root position will be greatly affected by the
composition of the mixture and the wall temperature of the rod. This study also
includes non-stretched and stretched laminar flame speed, auto ignition delay time
and equilibrium calculations for different conditions performed by open source
chemistry solver CANTERA using different chemical mechanisms. As it is con-
sidered to be a good alternative to fossil fuels, there is specific interest on the
effects of hydrogen addition to the primary fuel which is methane and the effects
of hydrogen addition on flame speeds, extinction strain rates and equilibrium tem-
peratures have been investigated. For the methane/air and hydrogen enriched met-
hane air flames that have the same freely propagating flame speeds stretched flame
speeds and CFD calculations of the experimental setup has been performed to as-
sess the effect of hydrogen on stretched flame speeds and the flame stabilization

mechanism on the rod.

Keywords: Laminar flame, Experimental, Simulation
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1. GIRIS

Kiit cisimler arkasinda alev sabitlenmesi, endiistriyel kazanlar, buhar tiirbinleri, ramjet
ve turbojet motorlar gibi y1gin akis hizinin alev hizindan daha biiyiik oldugu miihendis-
lik sistemlerinde taze tepken gazlarin siirekli tutusmasini saglamak ve alevin akis tara-
findan siipiiriilmesini engellemek i¢in siklikla kullanilmaktadir [18, 49]. Alevin tutuna-
madig1 durumlar tehlike olusturmakta ve tutunma mekanizmasinin incelenmesi bilimsel
Oneminin yaninda pratik sistemlerde de onemini korumaktadir [48]. Buna ek olarak si-
lindirin doniisii ile aciga c¢ikan asimetri etkisinin yanma kararsizliklar: tizerinde etkili
oldugu literatiirde sunulmug ve yanma kararsizliklarinin tanimlanmasi ve kontrolii i¢in
kullanilabilecegi diisiiniilmektedir [4, 5].

Resim 1.1: Yiiksek performans SR-71 ucaginda alevin tutunamamasi sonucunda ger-
ceklesen alev siiptiiriilmesi [48].

Ayrica insanoglunun siirekli artan enerji ihtiyaci fosil yakitlara alternatif olarak kullani-
labilecek daha temiz yakitlarin arastirilmasi konusunu giindeme getirmistir. Gliniimiizde
harcanan enerjinin %80’e yakini fosil yakitlardan karsilanmaktadir ve bu egilimin kisa
siirede degismesi beklenmemektedir [36]. Sanayi devriminden giiniimiize katlanarak
artan karbon igerikli emisyonlar [32], diinyanin radyasyon yiikiinii arttirarak kiiresel
1sinma sorularim1 uyandirmis ve hidrojen gibi karbon icermeyen ve yenilenebilir yakat-
larin arastirilmasinda 6nemli bir itici gii¢ olmuslardir.
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Resim 1.2: Atmosferde kolayca yayinabilen sera gazlariin konsantrasyonlar1 ve rad-
yasyon yiikleri [32].

1.1 Tezin Amaci

Bu calismanin amaci metan/hava alevlerinin deneysel teknikler ve hesaplamali akig-
kanlar mekanigi ¢oziimleri kullanilarak incelenmesi, alevin tutunma mekanizmasi ve
deneysel ol¢iim ve had sonuglar ile elde edilen alev konumlari ile karsilastirilmas ile
¢Oziimlerin dogrulanmasi ardindan bu ¢oziim tekniklerinin hidrojen katkili alevlere uy-
gulanarak hidrojen katkili alevlerin incelenmesi ve tahminlerde bulunulmasidir. Bunla-
rin yaninda alevlerin hidrojen katkis1 6ncelikli olmak {iizere, alev hizlari, denge sicak-
liklar1 ve alevlerin davraniglarini etkileyen gerinim ve 1s1 kayb1 gibi mekanizmalart ve
bu mekanizmalarin alevlerin tutunma 6zelliklerini nasil etkilediklerinin karsilagtirmali
bir sekilde incelenip hidrojen katkisinin etkisini yorumlamaktir.



Aragtirmalarda Parcacik Goriintii Hiz Olgiimii (PIV) teknigi kullanilarak deney diize-
negindeki hiz alaninin 6l¢iimii, CH* kimyasal 1s1ldama 6l¢timleri kullanilarak alev ko-
numunun belirlenmesi gibi deneysel uygulamalarin yaninda Hesaplamali Akigkanlar
Dinamigi ¢oziimleri kullanilarak akis ve reaksiyonlar benzetim yontemleri ile incelen-
mistir.

1.2 Literatiir Arastirmasi

Kiit cisimler etrafindaki akis karakteristiklerinin akigin Reynolds sayis: ile yakindan
iligkili olduklar1 bilinmektedir. Silindir etrafindaki akis durumu i¢in akis, Reynolds sa-
yisina bagl olarak laminer kararli rejim, laminer kararsiz rejim ve tiirbiilansh rejim
durumunda olabilir.

Cizelge 1.1: Silindir etrafindaki akis i¢in Reynolds sayisina bagh olarak akis karakteris-

tigi.
Reynolds Sayis1 Aciklama Davranis
Re = U=de
u
Re <0.1 Silidir onii / arkas1 Reynolds sayis1 cok diisiiktiir, atalet
sanki-simetrik akig etkisi burgaclanma etkisi ile
karsilagtirilabilir diizeydedir [9]
0.1 <Re<45 Sinir tabaka ayrilmasi Burgaclarin tasinimi yayinimu ile
olmadan silindir 6nii / karsilagtirildiginda artmustir, sinir
arkasi asimetrik akis tabakas1 ayrilmasi yoktur, silindir

etrafindaki akis silindir arkasi bolge
ile karsilastirildiginda silindir onii
bolgede daha hizlidir [9]

45<Re<35 Silindire tutunmus bir Akisin yavaglamasindan

geri doniis bolgesi ile kaynaklanan ters basin¢ gradyani

kararl bir iz bolgesi silindir etrafindaki sinir tabakanin
ayrilmasina neden olmustur ve
Reynolds sayisi arttikca ayrilma
bolgesi silindirin iki tarafinda da
silindir 6nii bolgeye dogru
ilerlemektedir ve kayma bolgeleri
silindir arkas1 bolgede birleserek
simetrik bir geri doniig bolgesi
olusturmaktadir [9].



35 <Re <60[9]
Re < 49 [82]

47 <Re <
140 — 194

190 < Re < 260

260 < Re < 1000

Sinir tabakada kiigiik
diizensizlikler olusumu
ve geri doniis
bolgesindeki kiiciik bir
asimetrinin varligi [9].
Kararli geri doniis
bolgesi [82].

Laminer Karman
burga¢ kopmast

3B iz bolgesi gecis
rejimi

Ucg boyutlu ince
olusumlarda
diizensizligin artmasi

Geri doniis bolgesinin sinirlarinda
kisa siire var olup yayinan onciil
diizensizlikler olusmaktadir. iz
bolgesi salinmaya baslamakta ve
Reynolds sayis1 yiikseldikce
salinimlarin oldugu bu bolge
silindire yaklagmaktadir [9].

Iki simetrik geri doniis bolgesi
olusmaktadir ve geri doniis
bolgesinin uzunlugu Reynolds
sayisi ile orantilidir [82].

Geri doniis bolgesinin silindir
arkasi bolgesinde kararsizliklar
olugsmaktadir ve bu kararsizliklarin
genlikleri Reynolds sayisi ile
orantilidir. Salinimlar periyodik
karakteristik gostermektedir [82].
Iki belirgin degisiklik olusmaktadir;
Reynolds sayis1 Re = 180 — 194
civarinda mod A seklinde
adlandirilan burgag diigiimleri
goriilmektedir ve laminer Karman
burgaclarinin bozunmasi ile akig
yoniinde burgac ciftleri
olusmaktadr.

Reynolds sayis1 Re = 230 — 250
civarinda, mod A’dan akis yoniinde
daha ince burgag¢lardan olusan mod
B’ye enerji transferi
gerceklesmektedir.

Reynolds sayis1 Re = 260
oldugunda emme basing
katsayisinda Reynolds
gerilmelerindeki artigtan
kaynaklandig1 diisiiniilen bir pik
gozlemlenmektedir. Akis yoniinde
ince Olgekli tic boyutlu yapilarda
diizensizligin artmasi ile birlikte
baskin kararsizlik laminar burgac
kopmasi rejimine oldukga yakindir.
Reynolds sayis arttikca ince Olcekli
yapilardaki diizensizlik artmaktadir.



1000 < Re < Kayma tabakas1 gecis Silindirin iki yanindan ayrilan
20000 rejimi kayma tabakalarinda kararsizliklar
gelismektedir. Tiirbiilansh rejime
gecis bolgesi Reynolds sayisi
arttikca silindir 6nii bolgeye
tasinmaktadir.

Cizelge 1.1°de sunuldugu iizere akis ilk once kararli laminer durumdadir. Reynolds sa-
yis1 arttik¢a kararsiz laminer duruma ge¢cmekte ve silindirden Karman burgaglart kop-
maktadir. Reynolds sayisinin daha da artmasi sonucu ii¢ boyutlu kararsizliklar bas gos-
termekte ve kayma tabakasi tiirbiilansh rejime ge¢meye baslamaktadir. Bu durumun
akabinde bu kararsizliklar biiyiimekte ve Reynolds sayisinin daha da artmasi sonucu
ic boyutlu kararsizliklarin oldugu akis bolgesi silindir 6nii bolgelere tasinmakta ve so-
nunda silindir etrafindaki sinir tabakasi da tiirbiilansh rejime ulagmaktadir.

Resim 1.3: Silindir 6nii / arkas1 sanki-simetrik akis, Re < 0.1 [9].

1.2.1 Kusatmamn Kkiit cisim etrafindaki akisa etkisi

Silindir etrafindaki akiglarda silindir paralel duvarlarla kusatildiginda, duvarlar burgac
kopma frekanslarini ve silindir tizerindeki kuvvetleri etkiler ve hatta duvarlar arasindaki
mesafe yeterince kisa ise burga¢ kopmasinin tam olarak soniimlenmesine neden olabilir
[71].

Deneysel Olciimler iz bolgesindeki kararsizligin serbest akis i¢indeki silindirler i¢in 61-
ciilen Reynolds sayis1 Re = 47 degerinden kusatma orani r = 1/3 olan kugatilmis silin-
dirler icin Re = 108 degerine kadar geciktirdigi a¢iklamistir [61]. Sekil 1.6 ve 1.1 kar-
stlastirlldiginda kusatmanin laminer Karman burgac kopmasi rejiminden iki ters yonde
donen kararli burgacin bulundugu bir rejime tasidig1 gézlemlenebilir.



Resim 1.4: Smur tabaka ayrilmasi olmadan silindir onii / arkas1 asimetrik akis: Re =5

[9].

ekil 1.1: Kusatma orani » = 1/3 olan kusatilmus silindir etrafindaki akis, Reynolds sa-
y
yist Re = 100 [61].



Resim 1.6: Burga¢ kopmasi periyodu boyunca karsit burgaglara sarmallanan silindir ar-
kasindaki kayma tabakalari: Re =70 [9].

(¢) Re =400 (f) Re =500

Resim 1.7: Kopan burgaglarin Reynolds sayisina bagli durumlar1 ve serbest akista sii-
riikklenmeleri [9].
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Sekil 1.2: Kiit cisim etrafindaki esisil akistaki kilit 6zellikler. Ust kistmda zamana bagli
akis topolojisi gosterilmis, alt kisimda ise zaman ortalamali hiz profilleri su-
nulmustur. Bunlara ek olarak kusatilmis tepkimeli durum i¢in iz akigindan
jet akigina gegisi tammmlayan zaman ortalamali hiz profilleri alt sag kisimda
sunulmustur [68].

1.2.2 Alevin kiit cisim etrafindaki akisa etkisi

Kiit cisimler etrafindaki akis i¢in, akis alam kiit cismin hiicum kenarindan sinir ta-
baka ayrilma noktasina kadar uzanan kiit cisim etrafindaki sinir tabaka bolgesi, sinir
tabaka ayrilma noktast ve geri doniis bolgesini iceren ayrilmig kayma tabakas1 bolgesi
ve kayma tabakalarinin birlesip etkilesime girdigi kiit cisim arkasindaki iz bolgesi ola-
rak Sekil 1.2’de sunuldugu gibi gruplanabilir.

Kiit cisimler etrafindaki akista 6n karisimli bir alev bulundugunda akis dinamigi de-
gismektedir. Literatiirde alevin etkisi ile burgaclarin giicsiizlestigi ve diizensizlestikleri
raporlanmugtir [22]. Ayn1 zamanda geri doniis bolgesindeki tiirbiilans seviyelerinin esi-
sil durumla kargsilastirildiginda ¢ok diisiik seviyelerde kaldig1 raporlanmugtir [7] [21]. Bu
durum yanmig gazlarin taze gazlara gore viskozitelerinin cok daha yiiksek olmasidir.

1.2.3 Alev geri tepmesi (Flashback)

Kararl1 bir alev icin akis hizinin bolgesel alev hizina esit olmasi gerekmektedir. Eger
bu kosul saglanmazsa alev hizinin akig hizina gore biiyiikliigiine bagh olarak alev taze
gazlara dogru ilerleyecek, yada akis tarafindan taze gazlardan uzaga siipiiriilecektir. Bu
kargilastirma alevin tepmesi (flashback) fenomeninin aciklanmasinda da faydalidir. Ale-
vin tepmesi degisik sekillerde olabilir [6], genel olarak;

e Kendiliginden tutugsma: karisimin kendiliginden tutusma zamani azalirsa (sicakli-
&in artmasi, esdegerlilik oranindaki degisimler vb. nedenlerden dolay1) yada ka-
Iim siiresi artarsa (akis hizinin artmasi); kendiliginden tutusma siiresi n-besleme
sistemi kalim siiresinden daha diisiik bir degere ulasabilir ve bu durum taze gaz-
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Sekil 1.3: a-esis1l ve b-tepkimeli durumlardaki hiz vektorleri [22].

larin yanma odasinin i¢i yerine besleme sistemi igerisinde tutugsmalarina neden
olabilir.

e Yanma kararsizlig1: yanma odasi icindeki akustik dalgalanmalar hiz alanin etki-
lemektedir, ve baz1 durumlarda ortalama hizin iizerine ¢ikarak akisin geri donme-
sine neden olabilirler [45]. Bu durum alevin bir diisiik hiz bolgesi lizerinden taze
gazlara dogru ilerleyebilmesi imkanin1 dogurmaktadir.

e Alevin merkez akis i¢inde ilerlemesi: Bu durum tiirbiilans nedeni ile alev hizi-
nin artmasi yada taze gazlarin termodinamik 6zelliklerinde degisiklikler olma-
sindan dolay1 alevin geriye yayilimi seklinde agiklanabilir. Birden ¢ok besleme
sistemi iceren modern gaz tiirbinlerinde, sistemlerden birinde meydana gelen alev
geri tepmesi basing diisiimiiniin artmasina neden olarak hava debisinin diigmesine
neden olabilir. Bu durum fakir karigim calisma kosullarinda esdegerlilik oranini
arttirarak diger besleme sistemlerinde alev geri tepmesi meydana gelmesi riskini
arttirabilir.

e Alevin sinir tabakasinda yayilmasi: Sinir tabakalarda akis hizi yavastir, dolayi-
styla alev hizinin akis hizin1 yenmesi olasilig1 olusmaktadir. Bu fenomen yiiksek
oranda duvar sicakliklar ile iligkilidir.

e Yanma nedenli girdap bozunumu: bu alev geri tepmesi mekanizmasi girdap ile
dengelenmis yanma odalarina mahsustur. Es-basin¢ ve es-yogunluk yiizeyleri ara-
sindaki eksen kacikligindan kaynaklanan baroklinik tork besleme sistemi ¢iki-
sinda negatif hiz bolgeleri olusturmakta [66] ve alevin besleme sistemi icine ya-
yilmasina olanak saglamaktadir.

1.2.4 Simr tabakada alev geri tepmesi

Sinir tabakalarda kaymazlik kosulundan dolay1 hizlar diismektedir. Bu durum bolgesel
alev hizinin akis hizindan daha yiiksek olmasi ve alevin yayilabilmesi ihtimalini bera-
berinde getirir. Bu duruma karg1 olarak soguk duvarlar yakinindaki 1s1 ve radikal kayip-
larindan dolay1 bolgesel alev hizi diismektedir. Bu durum sénme mesafesi kavramidir.
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Sekil 1.4: Hidrojen, metan ve propan alevlerinin sénme mesafeleri [12].

Aynmi zamanda sinir tabakalardaki hiz gradyanlari alev iizerinde gerinme etkisine neden
olacak ve alev hizlarin1 degistirecektir.

1.3 Yakat Olarak Hidrojen

Kiiresel enerji talebi yiikseldik¢e, daha temiz ve yenilenebilir yakitlara olan ihtiyaclar
onemli bir problem haline gelmektedir. Kullanilan enerjinin %80’e yakin1 yanma olarak
adlandirdigimiz kimyasal tepkimelerden karsilanmakta ve bu egilimin yakin zamanda
degismesi beklenmemektedir [36]. CO,, CH4 ve NO, gibi sera gazlarinin emisyonlar1
endiistriyel devrimden bu yana katlanarak artmaktadir [32]. Bu durumda karbon icer-
meyen yakitlarin enerji ihtiyaglarinin karsilanmasinda kullanilmasi bir ¢oziim olarak
diisiiniilebilir.

Hidrojen diisiik molekiil agirligi, yiiksek yaymim katsayisi, yiiksek 1s1l iletkenlik ve dii-
stik viskoziteye sahip bir enerji tastyicist olmasinin yaninda yiiksek alev hizi, kiiciik
sonme mesafesi ve diisiik tutusma enerjisi gibi ilgi uyandiric1 yanma o6zellikleri barindi-
rir [69]. Pratikte kullanilan alternatif yakitlar arasinda hidrojen, 6zellikle fosil yakitlara
katildiginda en genis faydal 6zellikleri tasimaktadir [75]. Hidrojen ayn1 zamanda zehirli
ve kanserojen degildir [55].

Hidrojen miihendislik sistemlerinde su sekillerde kullanilmaktadir:

e Hidrojen yakitlhi motorlar e Hidrojen katkili yakitlar

e Yakaut pilleri e Sentez gazi

Hidrojen yakit olarak kullanildiginda bir ¢ok avantajl 6zellige sahiptir, bunlar asagida
sunuldugu gibi dzetlenebilir:

e Yenilenebilir yontemlerle iiretilebilir e Kiitlesel enerji yogunlugu yiiksektir

e Karbon emisyonu yoktur e Alevlenebilirlik sinirlart genistir
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e Gerinim etkisine dayanikhidir ve e Tutugsma enerjisi diigiiktiir
sonme gerinim orani yiiksektir

e Yayimim hizi yiiksektir [55] e Sonme mesafesi diistiktiir

Bu iyi 6zelliklerle birlikte hidrojenin yakit olarak kullanilmas1 beraberinde baz1 deza-
vantajlar1 getirebilir:

e Taginimi ve depolanmasi lojistik ne- e Parlama rejiminden patlama reji-
denlerden dolay1 zordur [13] mine gecisi nispeten daha olasidir

e Bazi durumlarda tehlikeli olabilir
[58] [55] e Muhtemel istenmeyen kendiliginden

tutusma

e Hacimsel enerji yogunlugu diisiiktiir

e Alev geri tepmesi olasili§ini arttira- e Dogal bir kaynak olarak bulunmadi-
bilir [13] gindan iiretilmesi gerekmektedir

Hidrojen yakat olarak kullanildiginda bir ¢ok faydali 6zelligi vardir. Bu 6zelliklerden
bazilar1 fosil yakitlarla karsilastirilmali olarak cizelge 1.2°de sunulmustur.

Cizelge 1.2: Hidrojenin fosil yakitlarla karsilastirmali yanma 6zellikleri [17].

Ozellik Hidrojen | CNG Benzin Metan
Yogunluk (kg/m?>) 0.0824 0.72 730 0.651
Alevlenebilme sinirlart 4-75 4.3-15 | 1.4-7.6 5.5-15
(havadaki % hacim)

Alevlenebilme sinirlar1 (@) 0.1-7.1 0.4-1.6 | ~0.7-4 0.4-1.6
Havadaki kendiliginden tutusma sicakligi | 858 723 550 813
(K)

Havadaki minimum tutugsma enerjisi (mJ) | 0.02 0.28 0.24 0.29
Alev hiz1 (m/s) 1.85 0.38 0.37-043 | 0.4
Adyabatik alev sicakligi (K) 2480 2214 2580 2226
Sonme mesafesi (mm) 0.64 2.1c ~2 2.5
Stokiyometrik yakit/hava kiitlesel oranm 0.029 0.069 | 0.068 0.058
Stokiyometrik hacim orani (%) 29.53 948 ~2 948
Alt 1s11 deger (MJ /m?) 9.9 32.6 42.0-44.0 | 32.6
Altsil deger (MJ /kg) 119.7 45.8 44.79 50
Yanma 1s1s1 (MJ /kg hava) 3.37 29 2.83 29

Hidrojen fosil yakitlar gibi hazir olarak bulunmamaktadir, pratik sistemlerde kullanil-
madan Once iiretilmesi gerekmektedir. Hidrojen dogalgazin buhar reformasyonu ile iire-
tilebilir, fakat bu islemler sirasinda CO; gaz1 da agiga ¢cikmaktadir. Ayni zamanda hidro-
jen biyokiitle gazlastirmasi ve buhar reformasyonu, biyolojik organizmalar kullanilarak,
elektroliz gibi yenilenebilir kaynaklar ve yontemler kullanilarak da iiretilebilir [28]. Se-
kil 1.5’de hidrojen iiretimi i¢in kullanilan yontemler sunulmustur.
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Sekil 1.5: Hidrojen iiretiminde kullanilan islemler ve kaynaklar [13].

12



1.3.1 Hidrojenle zenginlestirme

Hidrojenle zenginlestirme, tipik olarak noksansiz yanmaya yaklagma, kararliligin ve fa-
kir karigimlarla ¢alisabilme yeteneginin iyilestirilmesi amaglariyla hidrojenin diger ya-
kitlara eklenmesidir. Hydrijenle zenginlestirme havacilikta ve elektrik tizeriminde kul-
lanilan gaz tiirbinleri, pistonlu motorlar ve cesitli briilorler gibi bir cok miihendislik
sistemine uygulanabilir. Hatta hidrojen-dogal gaz karisimlarinin arastirildig: bazi ¢alig-
malar laboratuvar testlerinde basarili olduktan sonra yol testlerine kadar ilerlemislerdir
[23].

Hidrojenle zenginlestirmenin benzin [19, 40—42, 52, 55], dizel [29, 70], dogal gaz [14,
15, 51, 52, 54] ve kerosen [8, 20] gibi bir ¢ok birincil yakitta uygulamas: vardir.

X m T
@U Gl@’

4 metano = W
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109 "‘“ﬂgm ¢ arig pV! P““m

Resim 1.8: Hidrojen-dogal gaz karigimlarinin yol testlerinde kullanilan otobiis [23].

Hidrojenle zenginlestirme, yanma hizlarim arttirmakta [15, 41], ¢cevrimler aras1 fark-
liliklar [35, 52, 53] ve kisilma kayiplarini azaltmaktadir. Ayn1 zamanda fakir kari-
simla calistirilabilme 6zelligini iyilestiginden, 6zgiil 1silar oranim arttirarak, daha yiik-
sek sikistirma oranlarina olanak saglamakta ve 1s1l verimi arttirmaktadir [52]. Ayrica
hidrojenle zenginlestirmenin noksansiz yanmaya yardim ederek yanmamis hidrokar-
bon emisyonlarinin ve fakir karigimlarla ¢alisabilme yetenegini iyilestirmesi sonucunda
CO and NO, emisyonlarinin azalmasini saglamasi da 6nemli faydali 6zelliklerindendir.
Hidrojenle zenginlestirmenin biitiin bu 6zellikleri enerji iireten sistemlerin verimlerinin
artmasina olanak saglayabilir.

Hidrojenle zenginlestirme ayn1 zamanda kimyasal radikal tiretim hizlarinm arttirarak alev
cekirdeklenme siiresini kisaltir, dolayisi ile yanma hizini arttirir [13]. Bunlarin yaninda
hidrojenle zenginlestirilmis yakitlarin daha diisiik fakir alevlenebilme sinirlarina sahip
olmasindan dolay1 asir1 fakir karisimlarla yanma sistemlerinin ¢alistirilabilmesine ola-
nak saglamakta ve NO, emisyonlarinin azaltilmasina olanak saglamaktadir [67]. Ek
olarak hidrojenin karbon icermemesinden dolay1 seyreltme etkisi ve noksansiz yanmaya
olan katkis1 nedeni ile CO and CO; emisyonlarinin diisiiriilmesinde de etkilidir. Diigiik
miktarda eklenen hidrojen bile pistonlu motorlarin performansini biiyiik ol¢iide iyiles-
tirmektedir.
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Hidrojen katkili yakitlarin gelistirilmesi, hidrojenin komiir gazlastirilmasi ve akigkan
yatak reaktorleri gibi sistemlerin ¢iktilarinda hazir olarak bulunmasi ve bu gazlarin dii-
siik maliyetli bir enerji kaynagi olarak kullanilabilmesi imkanindan dolay1 onemlidir.
Hidrojen katkis1 ayn1 zamanda egzoz gazi ve benzin reformasyonunda da uygulanmak-
tadir. Benzin ve egzoz gazinin bir kismi endotermik katalitik reformasyon {iiniteleri ile
hidrojen tiretmek iizere islendikten sonra iirlinler emme manifolduna beslenmektedir
[19].

Bunun yaninda var olan sistemlerin hidrojen katkili yakitlar kullanilarak calistirilmast
icin baz1 degisikliklerin yapilmasi gerekebilir. Bunlardan bazilar1 hidrojenin alev hizi-
nin yiiksek olmasindan kaynaklanan yiikselen alev geri tepme olasiligin1 dengelemek
icin manifoldlara uygulanmasi gerekebilecek degisiklikler ve eger sivi halde depolan-
masi diisiiniilityorsa yanma odasina girmeden 6nce buharlasabilmesi i¢in yakit besleme
sistemine yapilmasi gerekebilecek degisiklikler [11] olarak drneklenebilir.

Hidrojen katkis1 hava araglarinda da arastirma alanlar1 bulabilmigstir. Snecma motoru
tizerinde yapilan bir arastirma sonucunda hidrojenin motor performansina katkist vur-
gulanmus ve Ozellikle kismi onkarigimli bir bicimde kerosen ile birlikte yanma odasina
enjekte edildiginde bir hidrojen pilot alevi olusturdugu ve fakir sonme sinirini diisiir-
diigii saptanmustir [8]. Ek olarak laboratuvar 6lcekli bir girdap ile dengelenmis yanma
odasinda NO; emisyonlarini olumsuz sekilde etkilemeden CO emisyonlarinin azalti-
labilecegi gozlenmistir [67]. Bunun yaninda %12 gibi diisiik degerlerde eklenen hid-
rojenin daha kisa ve dayanikl bir alev olusturdugu paylasilmistir [67]. Gaz tiirbinleri
tizerinde yapilan ¢aligmalar sonucu gaz tiirbinlerinin s1v1 yakitlar yerine hidrojen yaka-
bilecek sekilde yenilenebilecegi aragtirilmigtir [28].

Hidrojen aym1 zamanda askeri hava araglarinda da performans iyilestirmeleri sunabi-
lir. S1v1 halde depolandiginda yanma 6zelliklerinin yaninda siipersonik yanmali ramjet
(scramjet) motorlarin yiiksek hizda performanslarim biiyiik ol¢iide etkileyen kompre-
sor ¢ikis sicakliginin diisiiriilerek emme havasinin sogutulmasinda kullanilabilmesi de
onemli bir performans katkis1 olabilir [78]. Hidrojen ile sogutmanin diger bir uygulama
alan1 da motor bilesenlerinin sogutulmasi [56] ve hava araclarinin kontrol yiizeylerin-
deki akigin laminerlestirilmesi kontrolii ile siiriiklenme kuvvetlerinin diistiriilmesinde
kullanilmasi [62] olarak diisiiniilmektedir.
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2. PIV

PIV, parcacik goriintiileme ve goriintii isleme yontemlerinin kullanilarak ortalama par-
cacik hareketinden akis hizinin elde edildigi, dolayli ve nicel bir akig hiz1 6l¢tim tekni-
gidir. Geleneksel PIV sistemlerinde akis, 6zel lensler kullanilarak diizlemsel bir lazer
yaprag iireten yiiksek enerjili bir lazer sistemi tarafindan aydinlatilan izleyici parcacik-
lar tarafindan tohumlanr. Izleyici parcaciklardan sacilan 151k genellikle dijital kamera-
lardan olusan goriintii kaydedicilerle kaydedilir. Iki boyutlu parcacik deseni hareketini
iceren bu goriintiiler daha sonra bir bilgisayara aktarilarak art isleme teknikleri ile or-
talama parcaciklarin hareketleri degerlendirilir. Art isleme teknikleri genellikle goriin-
tillerin sorgulama penceresi olarak adlandirilan kiigtik parcalara boliindiigii ve ardisik
goriintiilerin karsilagtirilarak akisi tamamen takip ettigi varsayilan izleyici parcaciklarin
ortalama deplasman alaninin ¢ikarildig1 adimlar icerir.

Light sheet optics == irror
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Sekil 2.1: Geleneksel bir PIV sisteminin sematik temsili [59].
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Sekil 2.2: Liile ici akisin sorgulama pencerelerini gosteren PIV goriintiisii [3].

to ve to + At zamanlarinda kaydedilen goriintiiler birbirleriyle karsilastirilarak A¢ zaman
araliginda pargaciklarin konumlariin ne kadar degistigi degerlendirilir. Bu degerlen-
dirme, goriintiilerden kesilen ve sorgulama penceresi olarak adlandirilan kiiciik pargala-
rin, istatistiki metotlar olan capraz korelasyon algoritmalariyla islenerek, parcaciklarin
sorgulama penceresine bagli olarak nasil ilerlediklerinin incelenmesi ile yapilmaktadir.
PIV istatistiki bir metottur, yani PIV yonteminde bireysel parcaciklarin hareketi ince-
lenmemektedir, bunun yerine sorgulama penceresi igerisindeki ortalama parcacik de-
seninin dogrusal hareketi incelenir. Bu yontem PIV teknigine giirbiizliik saglar. Ham
goriintii verisi kii¢iik sorgulama pencerelerine boliiniir ve sonrasinda bu sorgulama pen-
cereleri capraz korelasyon algoritmalari ile iglenir. Goriintiiniin sorgulama pencerelerine

boliinmesinin temsili bir 6rnegi Sekil 2.2’de sunulmustur.

Ardindan bu goriintiiler ardisik goriintii ¢iftinin A zaman aralig1 sonrasinda kaydedilmis
esi ile karsilastirilmaktadir. Parcaciklarin temsili hareketi Sekil 2.3’de sunulan farkli
zamanlarda alinmis iki goriintii parcasindan gdzlemlenebilir.

Interrogation Region #1  Interrogation Region #2

fk(ls.]) .
Vi g (L)

X1

Sekil 2.3: Ayni konumda farkli zamanlarda alinmis pargaciklarin hareketini gosteren iki
goriintii [3].

Gortintiiler basitce aciklamak gerekirse sorgulama pencerelerinin ardigik goriintii ¢if-
tinden secilen arama pencereleri ile carpilmalarina benzetilebilecek capraz korelasyon
algoritmalar1 ile karsilagtirilmaktadir. Carpim iki goriintii parcasindaki pargaciklar iist
iste geldiklerinde biiylik bir degere, parcaciklar fon giiriiltiisiine denk geldiklerinde kii-
ciik bir degere sonug verecektir. Sorgulama penceresi arama penceresi lizerinde gezdi-
rilirken korelasyon hesaplanir. Belirgin bir bagil kayma icin parcaciklar iist iiste gelerek
korelasyon diizleminde bir pik olusturacaklardir. Bu pikin merkezden uzaklig1 parca-
cik deseninin sorgulama penceresinde bagil olarak ne kadar hareket ettigini temsil eder.
Korelasyon pikinin temsili bir 6rnegi Sekil 2.4’de sunulmustur.
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Sekil 2.4: Korelasyon fonksiyonundaki pikin temsili goriintiisii [81].

Akis genellikle zeytinyagi, mineral yaglari ve su gibi s1v1 yada polistiren ve aliiminyum
tanecikleri gibi kat1 izleyici pargaciklarla tohumlanmaktadir. PIV 6l¢timlerinde akig hi-
zimin parcacik hizina dogrudan baglantili oldugu varsayimindan dolayi, bu varsayimin
ve parcgaciklarin akigi ne durumda mitkemmel olarak takip edemeyebileceginin neden-
leri arastirilmalidir. Parcaciklarin akisi iyi sekilde takip edemeyebilecegi durumlar su
sekilde 6zetlenebilir:

1. Parcacik ataleti: parcaciklar genel olarak akigi takip etse bile, akistaki yiiksek iv-
melenme bolgelerinde parcacik cevap siireleri akisla kiyaslandiginda ¢cok daha
yavas olabilir. Hava deniz seviyesi ve 15°C sicaklikta 1.225kg/m> yogunluga sa-
hiptir. Buna kargin yag damlaciklarinin yogunluklar1 800 — 920kg/m?> civarinda-
dir, ve hava ile kargilagtirildiklarinda yogunluklart arasindaki fark yadsinamaya-
cak kadar biiyiiktiir. Bu sebepten dolayi yiiksek ivmelenmenin oldugu bolgelerde
parcaciklar agsmalar yaparak akis1 miikemmel bir sekilde takip etmeyebilir.

2. Cokelme: parcaciklar belirli bir boyuttan daha biiyiik olduklarinda yer ¢ekimin-
den etkilenerek deney diizeneginin dibine dogru batabilir ya da yogunluk farkina
bagl olarak deney diizeneginin yiizeyine yiikselebilirler.

3. Brown hareketi: parcaciklarin rastgele 1s1l titresimleri bir giiriiltii kaynagi olarak
kendini gosterip Olciim kalitesini etkileyebilirler.

4. Kat1 sinirlar etrafindaki parcaciklar (yiiksek hiz gradyani): kati bir sinirin yiizey
normali boyunca sinir tabakada fevkalade bir ivmelenme vardir. Bu hiz grad-
yannindan dolay1 parcaciklar donmeye baglayabilir ve bu donme sonucu olusan
kuvvetler parcaciklarin duvardan uzaklagmalarina neden olarak duvar sinirlarinda
parcaciklarin bulunmadigir bolgeler olusturabilir. Bu kuvvetler kayma tabakasi
kaynakli kaldirma kuvveti olarak adlandirilmaktadirlar ve parcaciklarin boyut-
lar1 ile orantili olduklarindan sinir tabakanin duvara yakin bolgelerinde 6l¢iim
alinmak isteniyorsa daha kiiciik parcalarin se¢ilmesi gerekebilir. Bu durumlardaki
ampirik kural kaliteli 6l¢timlerin duvardan parcaciklarin 10 kat1 kadar uzaklikta
yapilabilecegi yoniindedir.

Diger bir yonden eger akisin tohumlanmasinda sivi parcaciklar kullaniliyorsa, parca-
ciklarin buharlagmasi gibi daha farkli problemler aciga cikabilir. Ornegin bu caligmada
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Sekil 2.5: 1 um ¢apindaki yag damlaciginin 1s1k saginimu [59].

Light

180°

180°

Sekil 2.6: 10 um capindaki yag damlaciginin 11k sacinimi [59].

kullanilan deney diizeneginde zeytinyag1 damlaciklari alev bolgesinde buharlasip yan-
digindan alev ve alev sonrasi bolgelerinde dlctimler miimkiin olmamaktadir. Ayni za-
manda zeytinya81 deneysel diizenek yiizeylerini ince bir film seklinde kaplayarak ylizey
kosullarin1 degistirebilir.

2.1 Parcaciklardan Sac¢inan Isik (Mie Rejimi)

PIV yonteminde izletici parcaciklardan sacilan 151k kameralarla kaydedilip islendigin-
den, aydinlatma PIV sisteminin 6nemli bir parcasini olusturmaktadir. Eger parcaciklar
mikron mertebesinde ise boyutlar1 aydinlatmada kullanilan 15181n dalga boyundan daha
biiyiik oldugundan sa¢inim Mie rejimindedir. Sekil 2.5 ve 2.6’de Mie rejimi i¢in sagi-
nan 15181n siddetleri sunulmustur. Lazer 1s1n1 sol taraftan sifir derece a¢1 ile gelmekte
ve grafiklerdeki ¢izgiler damlaciktan sacinan 1s181n aydinlatma agisina bagh olarak de-
gisen gozlemci agisina gore sacimim siddetini gostermektedir. PIV sistemlerinde genel-
likle kamera akisla 90° a¢1 yapacak sekilde yerlestirilir. Bu a¢1 sacinim verimi agisindan
cok 1iyi bir deger olmamasina kargin kameranin odak diizleminin lazer yaprag ile hi-
zalanmasina imkan vererek odak diizlemi disinda kalan pargaciklardan saginan 151g1n
engellenmesine yardimci oldugu i¢in iyi bir tercih olarak kabul edilip, siklikla kullanil-
maktadir.

2.2 Isik Kaynaklari, Aydinlatma ve Lazerin Optik Islenimi

Bu calismada kullanilan deney diizeneginde ve geleneksel PIV sistemlerinde siklikla
kullanilan 151k kaynag1 cesitlerinden biri 532 nm dalga boyunda yesil lazer 1s1n1 tireten
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Sekil 2.7: Lazerden ¢ikan siitun bi¢imindeki lazer 1s1minin optik iglenimi [59].

Nd:YAG lazerlerdir. Yesil lazer 1sininin tercih nedenlerinden biri olarak kameralarin bu
dalga boyundaki 1s1klara olduk¢a hassas davranmalaridir. Nd: YAG lazerden ¢ikan lazer
15101 siitun bi¢ciminde oldugundan optik yontemlerle iglenerek kameranin odak diizlemi
ile hizalanmug bir lazer yapragi bi¢cimine doniistiiriilmesi gerekmektedir.

2.3 Goriintiilerin Kaydedilmesi ve Kameralar

Giliniimiizde goriintiiler eektronik kameralarla kaydedilmektedir. En sik bicimde kulla-
nilan kameralar CCD kameralardir. Bu kameralarda bir foton piksel alanina ¢arptiginda
bir elektron iiretilir ve bu elektronlar yiik sepetlerinde saklanir. Bir piksel 20000 ci-
varinda elektron barindirabilir. Elektronlar piksellerde biriktirilir ve sonrasinda okuma
zamani geldiginde biitiin elektronlar sayilir. Kameralarin 6nemli 6zellikleri spektrum
tepkisi, konumsal ¢oziiniirliik, zamansal ¢oziiniirliikk ve dinamik araliktir. Spektrum tep-
kisi kameranin belirli dalga boyundaki 1siklara nasil tepki verecegini belirtir. Dinamik
aralik olcebildigi en parlak 15181n kameranin tepki verebilecegi en los 1s18a oranidir.
Bunlarin yaninda kameranin 1s1l giirtiltiiye cevab1 da 6nemli 6zellikleri arasinda sirala-
nabilir.

CCD kameralar analog cihazlar gibi diisiiniilebilir. Yiik sepetleri piksellere carpan fo-
ton sayist ile orantili sayida elektronlar icerir ve sonrasinda bu elektronlar her piksel
icin sayilir. Analogdan dijitale cevrimin gergeklestigi bu sayma asamas1 okuma aga-
masi olarak adlandirilir ve kameranin hangi siklikta fotograf cekebilecegini belirleyen
onemli bir parametredir. Fotograf karesi tasinimli (frame transfer) CCD kameralarda
bu elektronlar piksellerden alinarak basitce farkli bir sira piksellerden olusan depolama
alanlarina aktarilmaktadir. Bu tasima okuma agsamasindan kisa oldugundan kamera bir
sonraki kare i¢in cok daha ¢abuk miisait duruma gecebilmektedir. Sonrasinda bu yiikler
ayr1 ayr1 okunarak kameranin ¢ok daha kiiciik zaman araliklarinda ¢alismasi saglana-
bilmektedir. Sekil 2.8’de fotograf karesi tasintmli CCD kameranin ¢alisma prensibinin
sematik temsili sunulmustur.

Birinci lazer vurusu sirasinda kamera kaydetmektedir. Daha sonra kamera iiretilen elekt-
ronlar1 depolama alanlarina aktarilir ve kamera tekrar kayit i¢in hazirlanir. Akabinde
ikinci lazer vurusu gerceklesir ve kamera bu lazer vurusu sirasinda damlaciklardan sagi-
nan 15181 da kaydeder. Bu iki lazer vurugu arasindaki zaman araligi Sekil 2.9°da sunulan
PIV goriintiileri arasindaki zaman araliidir.
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Light sensitive area

Row transfer direction

Charge-to-voltage
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I«si Masked storage area

Analog shift register —3

Sekil 2.8: Fotograf karesi taginimli (frame transfer) CCD kameralarda sensor dagilimi
[59].

Frame-transfer CCD Chﬂge_tﬁnsf;r_peﬁod

Camera frame rate L] n-1 || n L] n+l L] n+2 L]
Laser light pulses “ “ H J Jl‘ ’

Sekil 2.9: Fotograf karesi tasinimli (frame transfer) CCD kameralarda zamanlama di-
yagrami [59].
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2.4 Sayisallagtirllmis Parcacik Goruntiisii

PIV goriintiilerinde bir ¢ok bilgi iist iiste birlestirilmis durumdadir. Yani goriintiiler yal-
nizca pargaciklardan saginan 15181 degil, ayn1 zamanda miinferit piksellerdeki rastlan-
tisal giiriiltiiyii, 1s1l radyasyonun piksellerde elektronlara ¢evrilmesi ile meydana gelen
1s1l radyasyon giiriiltiisiinii, deneysel diizenegin duvarlarindan yansiyan 1s181n piksellere
carparak parlak bolgeler olusturmas: yada tekdiize olmayan aydinlatmadan meydana
gelen diisiik frekansh fon giirtiltiiyli icerir. Temsili bir gorsel aciklama Sekil 2.10°de
sunulmustur.

LdL)) LD

()

(d)

Sekil 2.10: PIV goriintiisiindeki parlaklik dagilimi; pargaciklardan saginan Gauss dagi-
liml 151k /1, miinferit piksellerdeki rastlantisal giiriiltii /), diisiik frekansh
fon giiriiltii /;, timlesik parlaklik dagilimi I, [3].

2.5 Goriintii Analizi

PIV tekniginde miinferit parcaciklarin hareketlerinin yerine, parcacik deseninin orta-
lama hareketi incelenir. Goriintiiler sorgulama pencerelerine boliindiikten sonra bu sor-
gulama pencereleri akabindeki resimdeki arama pencereleri ile karsilastirilarak pargacik
deseninin hareketi irdelenir. Temsili bir 6rnek Sekil 2.11°de sunulmustur.

' Galx)

> -
n' X
At f S I Gs(m,n)

Gs
¥ X Gixy) %

: >k
Yol 7 3> LT
o v oo
J

Sekil 2.11: PIV yontemindeki goriintii igleme adimi; gri-skala yogunluklardan olugan
G goriintiisii ve akabindeki G, goriintiisii [3].

y
»

Korelasyonda kullanilacak alanin tanirmlanmasinda 2.1 ve 2.2 denklemleri kullanilabilir.

M N . .
Gu(k,l) = Gy (xm—5+l,ym—5+1) =g1(i,)) 2.1)

M N
Gs(k,l) = G (xm— E+i+m,ym—5—i—j—i—n) =g (i+m,j+n) (2.2)

Denklem 2.1 ve 2.2’de sunulan x,, ve y,, noktalari, sorgulama pencerelerinin merkez-
lerine denk gelen Ol¢iim noktalarindaki x ve y konumlaridir. Sorgulama penceresinin
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Single exposures

Sekil 2.12: En kii¢iik ikinci dereceden fark [3].

boyutlar1 M ve N ile tanimlanmis olup, Sekil 2.11°deki koyu gri alanlara denk gelmek-
tedir. i ve j koordinatlarin indisleridir.

Kargilastirilan iki goriintii arasindaki karesel ortalama fark (RMS difference), piksel pik-
sel hesaplanan parlaklik farkinin karelerinin tiim pikseller boyunca toplaminin karekokii
olarak tanimlanabilir. Ardindan sorgulama penceresi ikincil goriintii iizerinde gezdirile-
rek her bir konum i¢in karesel ortalama fark hesaplanip iki goriintiiniin birbirine en ¢ok
benzedigi konum elde edilebilir.

V= {Gu(k,1),k=0,1,2---M—1,1=0,1,2..-N—1} (2.3)
Vs ={Gs(k,1),k=0,1,2---M—1,1=0,1,2.--N—1} (2.4)
. B . M—1N—1 5
AV (m,n)| = |Vay — V| = [Gpr(k, 1) — Gg(k,1)]
\ k=0 [=0
(2.5)
M—1N—-1 )
(8100, j) — g2(i+m, j+n)]
\ i=0 j=0
—1N—-1
D(m, Z Z g1(i,j) — ga(i+m, j+n)]? (2.6)

Denklem 2.6’de sunulan D(m,n) en kiiciik ikinci dereceden fark olarak adlandirilir ve
Gys’in Gys’e ne kadar benzediginin bir 6lgiitiidiir. D(m,n) ne kadar kiiciikse iki goriinti
arasindaki benzerlik o kadar fazladir. En kii¢iik ikinci dereceden farkin temsili bir 6rnegi
Sekil 2.12°de sunulmustur.

Bu yontem hesaplama agisindan masrafli oldugu i¢in yavas calisan bir yontemdir, fakat
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daha hizl1 yontemler de mevcuttur.Denklem 2.6’deki iistel terim agildiginda:

1 M—-1N—-1 M—1N—1
i=0 j= i=0 j=0
M—-1N—1
+ Y Y gi(i+m, j+n) (2.7)
i=0 j=0

Denklem 2.7°deki g% ve g% korelasyon acisindan gerekli bir bilgi icermezler, faydal
olan terimler g ve g>’yi karsilastiran terimlerdir.

M—1N—1 M—1N—1
Y Y e )gai+m,j+n)= Zzgllf —M x N x D(m,n)
i=0 j=0 i=0 j=
M—1N-1
+ Y Y &3(i+m j+n) (2.8)
i=0 j=0

Denklem 2.8’de sunulan Y2 'y 01 21(i,7) - g2(i+m, j+n) terimi capraz korelasyon
sonucudur. Denklem 2.7’in sag taraflnda en kiiciik ikinci dereceden fark sinyali ve ek
olarak taban bilesenler bulunmaktadir. Bu sebeple ¢apraz korelasyon taban bilesenler
icerdiginden en kiiciik ikinci dereceden fark sinyali kadar temiz olmamakla birlikte en
kiiciik ikinci dereceden fark sinyalini icermektedir.

Z Z]]V 01 g%( +m, j+n) terimi g, nin pencere iistiinde ortalanmig ortalama parlakli-
gldlI‘ Bu terim en kiigiik ikinci dereceden fark sinyalinin altinda taban bir bilesendir.

M—-1N—-1
—D*(m,n) Z Z (i, )) (2.9)
i=0 j=
M—-1N—-1
0=Y Y &(i+m,j+n) (2.10)
i=0 j=0

Bu adimlardan sonra 2.11’de sunulan korelasyon terimi ®, Q and D*’nin farki olarak su
sekilde tanimlanabilir:

M—-1N-1

=Y Y gi(i,j) -gai+m,j+n)=
i=0 j=0

[Q(m,n) — D*(m,n)] (2.11)

| =

Denklem 2.11°in gorsel bir temsili Sekil 2.13’de sunulmustur.

2@(m,n) - Q(m,n) = -D'(m,n)

Sekil 2.13: Korelasyon sinyalinin gorsel temsili [3].
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Wiener-Khinchin teoremi kullanilarak korelasyon sinyali ¢ok daha hizli bir sekilde he-
saplanabilir. Iki goriintiiniin hizli Fourier doniisiimii alindiktan sonra ikinci goriintiiniin
hizl1 Fourier doniisiimiiniin karmagik eslenigi ile birinci goriintiiniin hizli Fourier donii-
slimiiniin ¢arpimu sonrasi elde edilen terim korelasyon sinyalinin hizli Fourier doniisii-
miidiir. Bu terimin ters hizli Fourier doniisiimii korelasyon sinyaline denk gelecektir. Bu
metot denklem 2.8’de sunulan cift toplamdan daha hizlidir. Hizli Fourier doniistimlerini
iceren bu yontemin gorsel temsili Sekil 2.14’de sunulmustur.

Input Image sampling
at position (i.j)
Output
Imace 1 !‘xm Real-to—complex
g (L) FFT LY
Complex— e Cross—
conjugate -| Complex—to—real | _| orelation
multiplication inverse FFT data
Image 2 !‘h Real-to—complex o
(ij) FET

Sekil 2.14: FFT metodu ile korelasyon yonteminin gorsel temsili [59].

Belirli bir noktada korelasyon korelasyon piki olarak adlandirilan en biiyiik degerine
ulagir. Buna ek olarak korelasyon sinyaline bir fonksiyon uydurularak korelasyon piki-
nin piksel alt1 konumu yaklasik olarak hesaplanabilir. Bu korelasyon verisine korelasyon
piki etrafinda bir egri uydurularak gerceklestirilebilir. Sonrasinda uydurulan fonksiyo-
nun maksimum noktasinin konumu, konumsal kismi tiirevlerin sifir oldugu durumlar
olarak hesaplanabilir. Uydurulacak fonksiyon seciminde iyi bir 6rnek denklem 2.12°de
sunularn Gaus dagilimli bir fonksiyondur.

2(x,y) = exp(co + c1y + cox + c3y* + cax’) (2.12)

Sonrasinda egri uydurma islemi denklem 2.13’de sunuldugu iizere uygulanabilir.

1 0 0 0 0\ /e Inz(0,0)

11 0 1 0]|[e Inz(0,—1)

1 1 0 10 ¢ | = Inz(0,1) (2.13)
I 0 =1 0 1] |es Inz(—1,0)

1 0 1 0 1) \ca Inz(1,0)

Denklem 2.13 matrisin tersi alinarak denklemin iki tarafi i¢in ¢arpilmasi ile sabitler
icin ¢oziilebilir. z(x,y) fonksiyonu tanimlandiktan sonra maksimum noktasinin konumu
denklem 2.14’de sunuldugu iizere birincil mertebeden kismi tiirevleri sifira esitlenerek
bulunabilir.

dz(x,y) _0 dz(x,y) _0 (2.14)
ox (%) 3y (x* y*)
Denklem 2.14’°de sunulan denklem sisteminin ¢6ziimii 2.5°da sunulmustur.
. Inz(1,0) —Inz(—1,0)
¥ 7 41nz(0,0) — 2Inz(—1,0) — 2Inz(1,0) 015
W Inz(0,1) —Inz(0,—1) '

~ 4Inz(0,0) —2Inz(0,—1) — 2Inz(0, 1)
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Korelasyon pikinin piksel alti konumunun tahmininde kullanilan adimlarin gorsel tem-
sili Sekil 2.15’de sunulmustur.

®(m,n)

A Z(X!y)

0 m*-] m* m*41

’ﬁ%_

> m

Sekil 2.15: Korelasyon pikinin piksel alti konumunun tahmini ve uydurulan egrinin tem-
sili gorseli [3].
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3. DENEYSEL DUZENEK VE SONUCLAR

Deneysel diizenek dikdortgensi bir kanal ile kusatilmis silindirik bir cubuktan olugmak-
tadir. Silindir cap1 d = 8mm ve kanal yiiksekligi # = 34mm ve kanal genisligi w = 94mm
seklinde sabit kesit alanli oldugundan kusatma oran1 6 = d/h = 0.235 olacak sekilde
silindir iki paralel duvar arasindadir. Hava 6 bar basincli bir laboratuvar hatti ile sag-
lanmaktadir. Hava ve metanin kiitlesel debileri ayr1 hatlarda konuslandirilmis Brokhorst
kiitlesel debi oOlcerler ile Olgiiliip kontrol edilmistir. Hava ve metan sonrasinda kargit
akis diizeninde iki girisi ve iki tarafa boliinmiis alt1 ¢ikis1 olan bir karistirict manifolda
enjekte edilmis ve tepkenlerin tekdiize bir sekilde karisim odasina beslenmesi saglan-
mistir. Tepkimeli yada tepkimesiz akiglarin kolayca denenebilmesi icin sistem her iki
durumda da rahat bir sekilde calisabilecek sekilde tasarlanmistir. Deney diizeneginin
sematik goriintiileri sekil 3.1 ve 3.2°de sunulmustur

Akabinde tepken karisimi cam bilyeler ile laminerize edilmekte ve bal petegi seklin-
deki kanalciklarla akis yonlendirilmektedir. Taze gazlarin sicakliklarinin kontrolii i¢in
yanma odasindan onceki oda (plenum) su kanallari ile sogutulmustur. Silindirin arkasin-
dan tutusturulan on karisimli alev kacikligi olmayan simetrik silindirik ¢ubuk iizerinde
akis asag1 bolgede sabitlenmektedir. Silindir bir ucundan fir¢asiz bir dogru akim mo-
toru ile istenilen devirde tahrik edilebilir bicimde s1izdirmaz bir rulman yardimiyla diger
ucundan serbest olarak donebilecek sekilde montajlanmustir.

PIV ve CH* kimyasal 1s1ldama ol¢iimlerine optik erisim saglamak amaciyla 6n ve iki
yan tarafinda kuvars camlar gomiiliidiir. PIV 6lc¢timleri i¢in akis 1 pm capindaki zeytin
yag1 damlaciklari ile tohumlanmistir. Bu damlaciklar akistaki esdegerlilik orani tekdii-
zeliginin korunmasi acisindan sadece hava ile degil hava/yakit 6n karisimi ile atomize
edilmigstir. Damlaciklarin aydinlatilmas1 Quentel Big Sky iireticisinden yiiksek tekrar-
lama frekansh ¢ift kovuklu Nd: YAG lazer tarafindan saglanan 200 us ile ayrilmig ardi-
stk lazer vuruglar ile saglanmistir. Lazer 1s1n1 bir ¢ift birlestirilmis kiiresel ve iraksak
silis lens tarafindan ince bir lazer yapragina doniistiiriilmuistiir. Silindirin arkasinda olu-
sacak golgenin giderilmesi i¢in gecirilen lazer 1ginlarinin bir kismi bir ayna kullanilarak
golge bolgesini aydinlatmak iizere geri gonderilmistir. Yag damlaciklarindan sagilan
151k Lavision iireticisinden Imager intense PIV kamera ile toplanmistir. Goriintiiler 1 Hz
frekansta 1376 x 1040 piksel ¢oziiniirliikle kaydedilmistir. Yag damlaciklarindan sagi-
lan 15181n daha belirgin bir sekilde yakalanmasi i¢in kameranin 6niine A, = 532+ 10nm
merkezli bir dar bantli filtre yerlestirilmistir. Paralaks etkisinin diizeltilmesi i¢in /16 182
mm telesentrik lens (TC4M64, Opto-engineering) kullanilmistir. Goriintiiler bir agik
kaynak PIV yazilimi olan OpenPIV yazilimi ile iglenmistir [77].

Deney diizeneginde alevin konumunun belirlenmesi i¢cin yogunlastirilmig PCO-Sensicam
kamera ile kaydedilen CH* kimyasal 1s1ldama 6l¢timleri kullanilmistir. Kameranin CH*
Oniine kimyasal 1s1ldama emisyonlarini filtreleyerek gecirecek sekilde dar bantli bir lens
ve paralaks etkisinin diizeltilmesi i¢in bir f/16 180 mm telesentrik lens yerlestirilmistir.
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Sekil 3.1: Deney diizenegi, (Daniel Mejia, kisisel goriisme, 2016).

PIV ol¢iimlerinin 6ncesinde biiyiitme oraninin belirlenmesi gerekmektedir. Biiyiitme
oraninin belirlenmesi sekil 3.3’de sunulan 4 mm x 4 mm olgiilerinde karelerden olusan
bir kalibrasyon plakasi ile gergeklestirilmistir. Biiylitme oran1 milimetre bagina 40 piksel
olarak Olclilmiistiir.

Her bir 6l¢iim i¢in 90 goriintii ¢ifti kaydedilmistir. Goriintii ¢iftlerindeki ardigik goriin-
tiller arasindaki At zamani 200 us olarak ayarlanmistir. Bu zaman aralif1 silindir ve
duvarlardan uzak bolgelerde 10 piksel deplasman saglayacak sekilde secilmistir.

Sekil 3.1 tepkimesiz durumda deney diizeneginden alinan bir goriintiiyii sunmaktadir.
Bu goriintii kiimeleri PIV algoritmalar ile islenerek deney diizenegindeki hiz 6lgtimle-
rinde kullanilmugtir.

Sorgu penceresinin boyutu 24x24 piksel olarak ayarlanmistir ve ham goriintiilerden ke-
silen Ornek bir soru penceresi sekil 3.4’de sunulmustur. Bu sorgulama pencereleri PIV
algoritmasi tarafindan otomatik olarak olusturulmaktadir ve bu sekil misal olarak sunul-
mustur.

PIV algoritmas1 uygulanirken yazilim ikinci goriintiiden es-merkezli bir arama pence-
resi olusturup sorgulama penceresini arama penceresi ile karsilagtirarak ortalama parca-
cik hareketini hesaplamaktadir. Ornek bir arama penceresi Sekil 3.5°da sunulmustur.
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Sekil 3.2: Deney diizeneginin ol¢iileri iceren sematik goriintiisii, (Daniel Mejia, kisisel
goriisme, 2016).
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Sekil 3.3: Biiyiitme oraninin belirlenmesinde kullanilan kalibrasyon plakasi.
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Resim 3.1: Tepkimesiz durumda deney diizeneginden alinan goriintii.
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Sekil 3.4: Ham goriintiiden kesilen 6rnek bir sorgulama penceresi.
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Sekil 3.5: Goriintii ¢iftinin ikinci goriintiisiinden kesilen 6rnek bir arama penceresi.

Ardindan Sekil 3.4 ve 3.5 gorsellerinde sunulan goriintiiler, FFT-bazli bir korelasyon al-
goritmasi ile iglenerek damlacik grubunun en muhtemel yer degistirmesi bilgisini iceren
korelasyon elde edilmistir. Korelasyon Sekil 3.6’da sunulmustur.

Sekil 3.6’de sunulan korelasyona iki boyutlu bir fonksiyon uydurulup kismi tiirevlerinin
sifira esitlenmesi ile korelasyon maksimumunun piksel alti konumunun tahmin edilme-
sinde kullanilmistir.

PIV algoritmasinin uygulanmasinda onemli taraflardan biri sorgulama penceresinin si-
mirlarda bulundugu zaman arama penceresinin nasil secilecegidir. i¢ bolgelerde sorgu-
lama penceresi secildikten sonra goriintii ¢iftinin ikinci goriintiisiinden es merkezli ola-
rak sekilde nispeten daha biiyiik bir arama penceresi se¢ilmistir. Fakat sinir bolgelerde
arama penceresinin olusturulmasinda fazladan adimlar gerekmektedir. PIV algoritmasi-
nin degistirilmeden bu bolgelerde de ilerleyebilmesi icin se¢ilen arama penceresi eger
sinirlardaysa, sifir siddetli piksellerle tanimlanan arama penceresi boyutuna tamamla-
narak PIV algoritmasinin sinir bolgelerde de ilerleyebilmesi saglanmistir.
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Sekil 3.6: Ornek olarak sunulan sorgulama penceresi ve arama penceresinin korelas-
yonu.

3.1 Deneysel Sonuclar

Bu boliimde islenmis deneysel verilerden elde edilen sonuglar sunulmustur.

3.2 PIV Sonuclar:

Kameradan elde edilen ham PIV goriintiilerinin art iglemeleri acik kaynak bir yazilim
olan OpenPlV ile gerceklestirilmistir [77]. Tiim PIV art islemlerinde sorgulama pence-
resi boyutu 24x24 piksel ve es merkezli arama penceresi boyutu 64x64 piksel olarak
secilmistir. Saglama amaci ile arama penceresinin daha biiyiik oldugu durumlar da in-
celenmis, fakat dikkate deger bir fark gozlemlenmemistir.

Silindir etrafindaki yansimadan kaynaklanacak hatalarin giderilmesi i¢in yansima bol-
gesini de icine alacak sekilde bir maske ile bu bolgeler parlaklig: sifir olan piksellerle
ortiilmiistiir. Bu maskelemenin amaci lazer 1sinlarinin silindirden yansidigi bolgede olu-
san diislik frekansl giiriiltiiyli 6nleyip hatali hiz alan1 6l¢timlerini engellemektir. Ayni
zamanda benzer bir yontem kamera goriis alan1 kenarlarinda kalan arama bolgelerinin
secilen boyutlara getirilerek PIV algoritmasinin degistirilmeye gerek kalmadan ilerle-
yebilmesi saglanmustir.

Sekil 3.7 silindirin sabit tutuldugu durum i¢in ortalama deplasmanin biiyiikliigiinii gos-
termektedir.

Goriintii ciftleri 1Hz frekansta kaydedilmistir ve ortalamanin hesaplanmasinda 90 go-
riintli ¢ifti kullanilmigtir. 90 goriintii ciftinin yeterli olup olmadiginin aragtirilmast i¢in
cesitli noktalar secilmis ve bu noktalardaki ortalamanin ortalamada kullanilan goriintii
cifti sayisina gore degisimi incelenmistir. Secilen noktalarin konumlar Sekil 3.8’de su-
nulmustur.
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Sekil 3.7: Silindirin sabit tutuldugu durum i¢in ortalama deplasman alani.
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Sekil 3.8: Secilen noktalarin konumlart ve X-yoniindeki ortalama deplasman alani kon-
turlart.
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Sekil 3.8’da sunulan noktalar, 90 goriintii ¢iftinin ortalamanin temsili konusunda yeter-
liligi hakkinda bilgi sahibi olmak {iizere, ortalama deplasmanin, ortalamada kullanilan
goriintii cifti sayisina gore degisiminin arastirildig1 grafiklerle incelenmis ve sonuglar
Sekil 3.9°de sunulmusgtur.
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Sekil 3.9: x-deplasman alaninin zaman ortalamasinin goriintii cifti sayisina gore degi-
simi.

Elde edilen deplasman alan1 akabinde hiz alaninin hesaplanmasinda kullanilmistir. Bii-
ylitme orani ve zaman araliginin kullanilarak piksel biriminin fiziksel uzunluk olan
metre ve goriintiiler aras1 zaman biriminin fiziksel zaman birimi olan saniye birimlerine
gecisin gerceklestigi ve resimler arast deplasman alanindan hiz alanina gegisin saglan-
di1g1 asama budur. Silindirin sabit oldugu durum i¢in hesaplanan hiz alan1 Sekil 3.10°de
sunulmustur.

Sekil 3.10°de sunulan hiz alani incelendiginde silindirin akis asagi bolgesinde kalan
kisimda ortalama bir geri doniig bolgesinin oldugu anlagilabilir. Ayn1 zamanda hiz ala-
ninda ufak bir asimetri gézlemlenmistir. Yanma odasinin girisi kamera goriis alaninin
disinda kaldigindan yanma odasi girisindeki hiz profilini PIV yontemiyle 6lgmek miim-
kiin degildir. Yanma odasi girig hiz profilindeki olas1 asimetri akigla birlikte akis asagi
bolgelere taginabilir. Sekil 3.10°de de sol taraftaki kamera goriis alan1 baglangici bolge-
sindeki asimetri giris hiz profilindeki belirsizlikle aciklanabilir. Bu asimetri geri doniis
bolgesinde de nispeten kendini gostermistir.

Ortalama hiz alaninin gerekli kismi tiirevleri alindiktan sonra z-y6niindeki ortalama vor-
tisite hesaplanabilir. Vortisitenin tanim1 denklem 3.1’de sunulmustur.
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Sekil 3.10: Silindirin sabit tutuldugu durum i¢in PIV yontemi ile 6l¢iilen U-hiz alani,
siyah cizgi geri doniis bolgesini temsil etmektedir.

dv  Jdu

Denklem 3.1 kullanilarak vortisite hesaplanmig ve Sekil 3.11°de sunulmustur.

Sekil 3.12°de sunuldugu iizere silindir dondiigiinde akis doniis yoniinde tasinmaktadir.
Silindirin ¢izgisel hizi ile akig hizinin ayn1 yonde oldugu silindirin iist kismindaki akis
silindirin ¢izgisel hiz1 ile akis hizinin ters yonde oldugu silindirin alt kismindaki akigtan
daha hizlidir. Bu durum kaymazlik kosulunun akigin ivmelenmesine neden olmasindan
kaynaklanmaktadir.

Silindir dondiigiinde vortisite alan1 da artik simetrik degildir, silindir tarafindan doniis
yoniinde taginmistir. Genel yapis1 korunmakla birlikte vortisite alan1 doniis etkisi ile
asimetrik bir yapiya biiriinmiistiir. Silindirin 2900 RPM’de dondiigii durum i¢in vortisite
alan1 Sekil 3.13’de sunulmustur.

Silindirin doniis hiz1 arttirildiginda, ivmelenme etkileri Sekil 3.14°de sunuldugu tizere
daha belirgin bir sekilde kendilerini gostermektedir. Ayn1 zamanda PIV sonuclarinda
geri doniis bolgesinin ufaldig1 gozlemlenmistir. Ust sag tarafra bulunan ortalama negatif
hiz bolgesi iist duvardan ayrilan sinir tabakanin kameranin goriis alanina giren kismudir.

Silindirin 7800 RPM’de dondiigii duruda Sekil 3.15°de gosterildigi iizere iist tist duvar-
daki sinir tabakadan ayrilan akisin kamera goriis alanina giren kismi biiylimiis ve daha
fark edilebilir diizeye gelmistir. Bu durum ayni zamanda akisin bu bolgesinin tohum-
lanmasinda zorluklar yaratmisgtir.

PIV ol¢iimleri tepkimeli durumlar icin de gerceklestirilmistir. Tepkimeli akigin tohum-
lanmasinda da kullanilan yag damlaciklari alevde buharlasip yandiklarindan alev ve alev
sonras1 bolgelerde PIV olctimleri miimkiin olmamaktadir. Ayn1 zamanda su durumdan
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Sekil 3.11: Silindirin sabit tutuldugu durumda vortisite alanz.
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Sekil 3.12: PIV ile olciilen u-hiz alani, siyah ¢izgi ortalama geri doniig bolgesini temsil
etmektedir, RPM=2900.
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Sekil 3.13: Vortisite alani, RPM=2900.
- i 3.00 Z
0.010 =
2
0.005 - - 11150 g
:
§ 0.000 - - g
5} 40.00 &
= ]
—0.005 - - g
=
-1.50 =
— i a -
0.010 o

—0.005 0.000 0.005 0.010 0.015 0.020 0.025
Konum, m

Sekil 3.14: PIV ile olciilen u-hiz alani, siyah ¢izgi ortalama geri doniig bolgesini temsil
etmektedir, RPM=6000.
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Sekil 3.15: PIV ile 6lciilen u-hiz alani, siyah ¢izgi ortalama geri doniig bolgesini temsil
etmektedir, RPM=7800.

da bahsedilmelidir ki alevin varlig1 silindirin 1sinmasina neden oldugundan 1s1l etkiler
silindirin etrafindaki 6l¢timlerin kalitesini de etkileyebilir.
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Sekil 3.16: Tepkimeli akista PIV ile dl¢iilen u-hiz alani, beyaz boliim zeytin yagi damla-

ciklarinin buharlasip yanmasindan dolay1 dl¢timlerin miimkiin olmadig: alev
ve alev sonrasi bolgelerini gostermektedir.

PIV ol¢giimleri ilerleyen boliimlerde deneysel sonuglarin HAD coziimleri ile karsilasti-
rilmasinda kullanilacaktir.
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3.3 CH* chemiluminescence Results

CH* kimyasal 1511damasi alevde 1s1 iiretiminin oldugu bolgelerin iyi bir gostergesi ol-
dugundan bir alev isaretleyicisi olarak kullanilabilir [79]. Filtrelenen CH* emisyon go-
rlintiileri 6niinde dar bantli bir lens bulunan yogunlastirilmis PCO-Sensicam kamera
ile kaydedilmistir. ¢=0.75 metan/hava alevinden elde edilen ham goriintii Sekil 3.17°de
sunulmustur.

Sekil 3.17: Alevin anlik (instantaneous) CH* kimyasal 1sildama goriintiisii, ¢=0.75,
RPM=0.

Bu goriintiiler Sekil 3.18’de sunuldugu iizere ortalamasi alinarak iglenmis ve daha sonra
da HAD sonuglart ile kargilastirilmak tizere kullanilmagtir.
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Sekil 3.18: Alevin ortalamasi alinmig ve normallestirilmis CH* kimyasal 1s1ldama go-
rlintiisii, ¢=0.75, RPM=0.
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Sekil 3.19: Alevin ortalamasi alinmig ve normallestirilmis CH* kimyasal 1s1ldama go-
rlintiisii, ¢=0.7, RPM=0.

Sekil 3.18 ve 3.19°den gozlenebilecegi lizere esdegerlilik oran1 stokiyometrik degerin-
den uzaklagsacak sekilde diisiiriildiigiinde alev hizinin azalmasi nedeniyle alev agis1 kii-
clilmiistiir. Ayrica ¢ = 0.75 alevinin ¢ = 0.7 alevi ile karsilastirildiginda silindire daha
yakin oldugu da goriilebilir.
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4. HAD HESAPLAMALARI

Bu boliim serbestge yayilan ve gerinmis 1B alevler, denge kimyasi, kendiliginden tu-
tusma zamani hesaplamalar1 ve donen ve duragan ¢ubuk i¢in yapilan 2B HAD hesapla-
malarini 6zetlemektedir.

4.1 Esis1l HAD Hesaplamalar:

Esisil HAD hesaplamalar agik kaynak bir HAD yazilimi olan OpenFOAM [1] ile ya-
pilmistir. Cikis basinct atmosferik basinca ayarlanmis, ve giris hiz profili olarak deney
diizenegindeki profile yakin oldugu diisiiniilen Sekil 4.1°de sunulan profil kullanilmastir.
Kullanilan ¢6ziicii laminer ve sikistiritlamaz akislar icin gelistirilen icoFoam ¢oziiciisii-
diir.
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Sekil 4.1: HAD hesaplamalarinda kullanilan giris hiz profili

Hesaplamalarda higbir tiirbiilans modeli kullanilmamistir ve momentum yayinimi sa-
dece molekiiler viskozite ve 2. mertebe sayisal yontemlerden ve kullanilan sonlu hacim
agindan kaynaklanabilecek olan sayisal yayinmadir.

Iki boyutlu sonlu ag yine bir agik kaynak yazilim olan SALOME [2] yazilimi kullani-
larak olusturulmustur ve 44326 sonlu hacim icermektedir. Tertip edilen sonlu ag, silin-
dir ve duvarlar etrafinda sinira yakin bolgelerdeki akisi ¢oziimlemek icin dikdortgensi
hacimlerle inceltilmistir. Duvarlardan uzak bolgelerde ise iiggensi hacimlerin ortalama
kenar uzunluklar1 0.6 milimetredir.
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Sekil 4.2: Silindir etrafindaki iki boyutlu sonlu ag.
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Sekil 4.3: Kanalin duvarlan etrafindaki iki boyutlu sonlu ag.

Serbest akistaki silindirler i¢in, akig Reynolds sayis1 190 ~ 260 civarlarinda ii¢ boyutlu
diizensizliklere gecis rejimindedir[82], fakat kanal icindeki silindirler i¢cin bu durum
yeterince agiklanmig degildir. Kusatma Karman periyodik burgac rejimini serbest akis-
taki silindirlerde goriilen Reynolds sayis1 =49 [61] civarlarindan ~108 [61] civarlarina
cekmektedir. Bu durum kanal i¢i kusatilmis silindirler i¢in ii¢ boyutlu diizensizliklere
gecis rejiminin bagladigi Reynolds sayisinin arastirmaya acik oldugunu gosterebilir. Bu
yiizden bu ¢alismada esisil durum icin olusturulan sonlu hacim ag1 2B Direk Sayisal
Benzetme gibi derinlemesine bir sayisal ¢oziim icin degil, daha ¢ok biiyiik ol¢ekli bur-
gac yapilarii incelemek icin olusturulmustur.

Akis kanal icinde oldugundan kanal girisinde bir hiz profili mevcuttur, bu yiizden Rey-
nolds sayisinin taniminda bu hiz profilinin etkisi gozardi edilmemelidir. Literatiirde
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Sekil 4.4: Silindir etrafindaki iki boyutlu sonlu ag.

Cizelge 4.1: Reynolds sayis1 ve doniis oraninin taniminda kullanilan degisik formiiller
ve deney diizeneginde karsilik gelen degerleri.

RPM 0 2900 6000 7800 10500
Reo 539 539 539 539 539
Re 629 629 629 629 629
Req 0 2448 5064 6583 8862
o 0.00 0.97 2.01 2.62 3.52
Qoo 0.00 1.14 2.35 3.05 4.11

Reynolds sayisinin taniminda yi1gin hiz kullanilmakla birlikte duragan hiz profilinin
etkilerini hesaba katan giris hiz profilinin merkez eksenindeki degerinden tiiretilmis
Reynolds sayilar1 [61] [26] [63] kullanilmistir. Bu degisik formiiller denklem 4.1°da
sunulmustur.

Uiniet, . d Upuixd
— p U'lIEtmax Reoo — p bulk Rea = 2p(1)d2/ﬂ (41)

u u

Re

Onemli diger bir parametre o sembolii ile ifade edilen denklem 4.2’de sunulan de doniis
oranidir. Another important parameter in rotation rate o, defined as:

Olmax = a)d/zUinlelmM o= 6Od/ZUbulk (42)

Incelenen durumlara karsilik gelen Reynolds sayilari ve doniis oranlari tablo 4.1°da su-
nulmustur.

Cubugun sabit tutuldugu durumda, silindi Sekil 4.5’de gosterildigi gibi baskin bir fre-
kansta simetrik burgaclar kopmaktadir. Baskin frekans, kaldirma katsayisi sinyalinin
hizl1 Fourier doniigiimiiniin maksimum genligin denk geldigi frekans olarak tanimlan-
mustir ve ortalama degerlerin hesaplanmasinda bu hesaplanan frekanstan elde edilen 10
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Sekil 4.5: Cubugun sabit oldugu esisil, 1.07 m/s y18in hiz durumunda hesaplanan z-
yoniindeki vortisite. Kopma periyodu, kaldirma katsayisinin isaret degisim-
leri, azami ve asgari degerlerine denk gelecek sekilde dort zaman Ornegine
boliinmiigtiir.
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periyot kullanilmistir. Sekil 4.5°de gosterilen vortisite ve diger biitiin zamana baglh sekil-
lerde gosterilen zaman Ornekleri kaldirma katsayisinin ilk isaret degisimi, maksimumu,
ikinci isaret degisimi ve minimumu olarak 6rneklenmistir.

0.6 ’

03 n

S 00]

-0.3 |
-0.6

0.0 0.5 1.0 1.5 2.0

Zaman, s

|C'r (frekans)|
OOO000000
onNwhrLION

20 40 60 80 100 120 140
Frekans, Hz

o

Sekil 4.6: Orneklenen silindir iizerindeki kaldirma katsayisi ve sinyalin HFD’si ile bas-
kin frekansinin hesaplanmasi, RPM=0.

Silindirin sabit oldugu durum i¢in baskin frekans 39.7 Hz olarak hesaplanmustir.

Deney diizenegindeki cubuk ekseni etrafinda donebildiginden HAD hesaplamalart si-
lindirin dondiigii durumlar i¢in de gergeklestirilmistir. Silindirden kopan burgaglarin
cubugun dondiigii durumlarda ¢ubugun doniis yoniinde itildigi gozlemlenmistir.

Cubugun dondiigii durumlarda, silindirin sabit tutuldugu durumlarin aksine, kopan bur-
gac yapilarindaki simetri bozulmustur. Cubuktan Karman burgaglari kopmaya devam et-
mektedir, fakat Sekil 4.8’de sunuldugu iizere kaldirma katsayisinin ortalamasi artik sifir
degildir. Bu durum silindirin bir tarafindaki yavaglayan akigkanin silindiri tersi yonde it-
mesinden kaynaklanmaktadir. Ayn1 zamanda silindiri ¢evreleyen duvarlarin etrafindaki
sinir tabaka da silindirin doniisiinden etkilenmistir.

Ayn1 zamanda baskin frekans da degismis ve 2900 RPM doniis hiz1 i¢in 37.8 Hz dege-
rine diismiigtiir.

Sekil 4.9°de de goriildiigii tizere doniis hiz1 arttirlldiginda simetrinin bozulmasi daha
belirginlesmistir. Burgaglar yanma odasinin duvarlarina dogru itilmis ve burada duvar
izerindeki sinir tabakasi ile etkilesime girdikten sonra yanma odasinin simetri diizle-
mine dogru itilerek yanma odas1 disina taginmistir.

Sekil 4.10°de sunuldugu iizere silindirin doniisiinden kaynaklanan kaldirma kuvvetinin
ortalamasindaki artis daha da belirgin hale gelmis, ve baskin frekans daha da diiserek
32.0 Hz olarak hesaplanmuistir.

Sekil 4.11°de de goriildiigii gibi silindirin doniis hiz1 7800 RPM’e ¢ikarildiginda HAD
sonuclarinda bir degisiklik meydana gelmektedir. Burga¢ kopmasi tamamen sonlanmis

45



Konum, m

-0.02 O 0.02 0.04 O. 0.08 0.1

0.01 s R 10.01
0 C 0
-0.01 -0.01
0.01 0.01
0 0
E -0.01 -0.01 %
S 001 001 3
0 0
-0.01 -0.01
0.01 0.01
0 0
-0.01 -0.01

-002 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
Konum, m
-1000  -500 0 500 1000

e

Vortisite, 1/s

Sekil 4.7: Cubugun 2900 RPM’de dondiigii esisil, 1.07 m/s yi1gin hiz durumunda he-
saplanan z-yoniindeki vortisite. Kopma periyodu, kaldirma katsayisinin isaret
degisimleri, azami ve asgari degerlerine denk gelecek sekilde dort zaman or-
negine boliinmiigtiir.
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Sekil 4.8: Orneklenen silindir iizerindeki kaldirma katsayisi ve sinyalin HFD’si ile bas-
kin frekansinin hesaplanmasi, RPM=2900

ve akig kararli hale yonlenmistir. Bu davranis kaldirma katsayilarinda da gozlenmis ve
Sekil 4.11°de sunulmustur.

.0 0.2 0.4 0.6 0.8 1.0 1.2 1.4
Zaman, s

Cr
OO — N W BN WD

Sekil 4.11: Orneklenen silindir iizerindeki kaldirma katsayis1 ve sinyalin HFD’si ile bas-
kin frekansinin hesaplanmasi, RPM=7800.

Bu durum ayn1 zamanda Sekil 4.12°de sunulan vortisite gorselinde de goézlemlenebilir.

Periyodik burgac kopmasi durumlarinda 6nemli diger bir parametre de salinimlarin fre-
kansim karakteristik uzunluklar ve akis hizina baglayan Strouhal sayisidir. Reynolds
sayisinin tantminda oldugu gibi Strouhal sayisinin taniminda da kullanilan degisik for-
miiller bulunmaktadir. Bu formiiller denklem 4.3’da sunulmustur.

fd St — fd

St e f—
Uiniet,g, Upuik

4.3)

Iki boyutlu es1s1l akislarda gozlemlenen Strouhal sayilari tablo 4.2°da sunulmustur.
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Konum, m

Sekil 4.9: Cubugun 6000 RPM’de dondiigii esisil, 1.07 m/s y18in hiz durumunda he-
saplanan z-yOniindeki vortisite. Kopma periyodu, kaldirma katsayisinin isaret
degisimleri, azami ve asgari deZerlerine denk gelecek sekilde dort zaman Or-

Cizelge 4.2: Degisik kabuller kullanilarak hesaplanmis doniis hizlarinda Strouhal sayi-

Konum, m
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Vortisite, 1/s

negine boliinmiistiir.

lar1 ve doniis hizlarina denk gelen degerleri.

RPM 0 2900 6000 7800
Frequency 39.7 37.8 32 -
St 0.25 0.24 0.21 -
Stes 0.30 0.28 0.24 -
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Sekil 4.10: Orneklenen silindir iizerindeki kaldirma katsayis1 ve sinyalin HFD’si ile bas-
kin frekansinin hesaplanmasi, RPM=6000.
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Vortisite, 1/s

Sekil 4.12: Cubugun 7800 RPM’de dondiigii esisil, 1.07 m/s y1gin hiz durumunda he-
saplanan z-yoniindeki vortisite. Kopma periyodu, kaldirma katsayisinin isa-
ret degisimleri, azami ve asgari degerlerine denk gelecek sekilde dort zaman

ornegine boliinmiistiir.
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Literatiirde Strouhal sayisinin serbest akis i¢cin yaygin bicimde kabul edilen ~ 0.21 de-
gerinden [80] artan tikanma oranlar ile arttig1 raporlanmistir [43] [61] [63]. Dikkat
edilmesi gereken durumlardan biri de literatiirde Strouhal sayisinin dl¢timiinde kulla-
nilan deney diizeneklerinde Poiseuille profili kullanilmasina karsin deneylerde olciilen
degerin bu profilden uzak olmasidan dolay1 deney diizenegi giris hiz profilini daha 1yi
temsil eden iissil pozisyon iissii 6 olan bir iistel profil kullanilmigtir.

Hiz alaninin Reynolds ortalamasi hesaplanmis ve tiir hesaplanan durumlar ic¢in sunul-
mustur. Tiim gorsellerde siyah ¢izgiler hiz alaninin x- yoniindeki bileseninin sifir oldugu
bolgeyi gostermekte ve bu ¢izginin i¢inde kalan akis hacmi geriye dogru yonlenmekte-
dir.

Konum, m
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Sekil 4.13: Hiz alaninin x-yoniindeki bileseninin Reynolds ortalamasi. Siyah ¢izgi or-
talama geri doniis bolgesini temsil eden, ortalama hiz alaninin x-yoniindeki
Reynodls ortalamasinin sifir oldugu ¢izgiyi gostermektedir, RPM=0.

Sekil 4.13’de sunulan silindirin sabit oldugu durum i¢in Reynolds ortalamali hiz ala-
ninin simetrik oldugu gézlemlenmistir. Silindirin arkasinda bir geri doniis bolgesi ve
bunun iki yaninda kiiciik geri doniis bolgeleri oldugu gozlemlenmistir.

Konum, m
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Sekil 4.14: Hiz alaninin x-yOniindeki bileseninin Reynolds ortalamasi. Siyah c¢izgi or-
talama geri doniis bolgesini temsil eden, ortalama hiz alaninin x-yoniindeki
Reynodls ortalamasinin sifir oldugu ¢izgiyi gostermektedir, RPM=2900.

Silindirin dondiigii durumlar icin Sekil 4.14’de goriildiigii iizere ortalama geri doniis
bolgesinin ¢ubuk ile birlikte doniis yoniinde hareket ettigi gozlemlenmistir. Diger bir
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onemli nokta da iist duvar sinir tabakasinin ayrilmasi ile meydana gelen ortalama geri
doniis bolgesidir. Ayn1 zamanda silindirin iist tarafindaki akis, silindirin bu noktadaki
cizgisel hiz1ile ayn1 yonde oldugundan silindirin alt tarafindaki akis ve silindirin ¢izgisel
hizinin ters yonlerde oldugu yavaglayan akisin aksine hizlanmistir, daha hizlidur.

Konum, m
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g 001 =
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-0.02 0 0.02 0.04 0.06 0.08 0.1
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Sekil 4.15: Hiz alaninin x-yOniindeki bileseninin Reynolds ortalamasi. Siyah c¢izgi or-
talama geri doniis bolgesini temsil eden, ortalama hiz alaninin x-yoniindeki
Reynodls ortalamasinin sifir oldugu ¢izgiyi géstermektedir, RPM=6000.

Silindirin doniis hiz1 6000 RPM’e kadar arttirildiginda geri doniis bolgesi silindirle bir-
likte kaynak yoniinde tasinmistir. Sekil 4.15°de goriilebilecegi izere iist duvardaki or-
talama ayrilma bolgesi daha da biiyiimiistiir. Aym1 zamanda silindir arkas1 bolgede {ist
duvardaki ortalama geri doniis bolgesinin biiytimesinden dolay1 kanalin alt yarisindaki

ortalama akig hizi artmisgtir.
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Sekil 4.16: Hiz alaninin x-yOniindeki bilesenini. Siyah ¢izgi geri doniis bolgesini temsil
eden, hiz alaninin x-yoniindeki bileseninin sifir oldugu ¢izgiyi gostermekte-
dir, RPM=7800.

Sekil 4.16’de sunuldugu iizere silindirin doniis hiz1 7800 RPM’e ¢ikarildiginda silin-
dirin iizerindeki ayrilma bolgesi daha da biiyiimiis ve ayn1 zamanda akis kararli hale
gelmistir. Ayn1 zamanda alt duvarda olugsmaya baglayan yeni bir ayrilma bglgesi mey-

dana gelmistir.

Dairesel engeller iizerindeki akis i¢in sinir tabaka ayrilma ve tekrar birlesme bolge-
lerinin tayini silindir arkas1 bolgede kayma tabakalarinin birlesmesi ve dairesel engel
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Sekil 4.17: Hiz biiyiikliigii ile renklendirilen hiz vektorleri, RPM=0.
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boyunca akis yonii ile tegetsel normal arasindaki ac1 degistigi icin akis yoniiniin tayi-
ninin gii¢liigiinden dolay1 zorlayici bir durumdur. Tegetsel yondeki kayma gerilmesinin
sifir oldugu bolgelerde normal yondeki hiz tiirevi sifir oldugundan sinir tabaka ayrilma
noktalarinin tayininde tegetsel yondeki kayma gerilmesi kullanilmugtir.

Sekil 4.17°de de goriildiigii tizere sinir tabaka ayrilma noktalari zamana bagli olarak ha-
reket etmektedir. Silindirin sabit oldugu durumlarda silindirin arkasinda kalan bolgede
akis burgacli oldugundan hizin y-bileseni zamana bagli olarak isaret degistirmektedir.
Kopma periyodu, kaldirma katsayisinin isaret degisimleri, azami ve asgari degerlerine
denk gelecek sekilde dort zaman 6rnegine boliinmiistiir. Ayrilma bolgesi duvar iizerin-
deki kayma gerilmesinin tegetsel bileseninin sifir oldugu noktalar olarak tanimlanmis
ve koyu kirmizi noktalar olarak sunulmustur. Siyah cizgiler tegetsel hizin sifir oldugu
bolgeyi temsil etmektedir.

Hiz, m/s
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e

Sekil 4.18: Hiz biiyiikliigi ile renklendirilen hiz vektorleri, RPM=2900.

Silindirin dondiigii durumlarda, silindirin doniisii ve kaymazlik kosulunun olusturdugu
hiz gradyanindan kaynaklanan silindir ¢izgisel hizina esit bir egyiizey hizi tanimlamasi
ihtiyacim1 dogurmaktadir. Sinir tabaka ayrilma bolgesi, silindir iizerindeki yiizey nor-
mali boyunca tegetsel hizin tanimlanan ¢izgisel hizdan diisiik oldugu bolgeler olarak
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diisiiniilebilir. Bu bolgelerde akis silindirin doniis hizindan daha yavag kalmakta ve sinir
tabaka boyunca geriye dogru akmaktadir.

Sekil 4.18’de sunuldugu iizere silindirin dondii§ii durumlarda silindirin On tarafindaki
durma bolgesi silindirin doniisii ile beraber ayni yonde ilerlemektedir. Dikkate deger
diger bir konu da ikiz sinir tabaka ayrilma-birlesme noktalarinin bu durumda goriilme-
meleridir, ikiz sinir tabaka ayrilma-birlesme noktalar1 birlesmis ve zamana bagli olarak
olusup yok olan bir yap1 haline gelmistir. Kopma periyodu, kaldirma katsayisinin isa-
ret degisimleri, azami ve asgari degerlerine denk gelecek sekilde dort zaman Ornegine
boliinmiigtiir. Ayrilma bolgesi duvar iizerindeki kayma gerilmesinin tegetsel bileseninin
sifir oldugu noktalar olarak tanimlanmis ve koyu kirmizi noktalar olarak sunulmustur.
Siyah cizgiler akig tegetsel hizinin silindir ¢izgisel hizina esit oldugu bolgeleri, mor
cizgiler tegetsel hizin sifir oldugu bolgeyi gostermektedir.
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Sekil 4.19: Hiz biiyiikliigii ile renklendirilen hiz vektorleri, RPM=6000.

Sekil 4.19 Silindirin daha yavas dondiigii durumlarda gozlenen, silindir iizerindeki sinir
tabaka ayrilma-birlesme noktalari silindir 6000 RPM’de donerken tamamen yok olmus
ve sunulan zaman Orneklerinde goriillmemektedir. Sinir tabaka silindirin iist tarafinda
ayrilmamus, fakat alt tarafinda ayrilmistir. Kopma periyodu, kaldirma katsayisinin isa-
ret degisimleri, azami ve asgari degerlerine denk gelecek sekilde dort zaman Ornegine
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boliinmiistiir. Ayrilma bolgesi duvar iizerindeki kayma gerilmesinin tegetsel bileseninin
sifir oldugu noktalar olarak tanimlanmis ve koyu kirmizi noktalar olarak sunulmustur.
Siyah cizgiler akig tegetsel hizinin silindir ¢izgisel hizina esit oldugu bolgeleri, mor
cizgiler tegetsel hizin sifir oldugu bolgeyi gostermektedir.
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Sekil 4.20: Hiz biiyiikliigii ile renklendirilen hiz vektorleri. Ayrilma bolgesi duvar iize-
rindeki kayma gerilmesinin tegetsel bileseninin sifir oldugu noktalar olarak
tanimlanmig ve koyu kirmizi noktalar olarak sunulmustur. Siyah cizgiler akig
tegetsel hizinin silindir ¢izgisel hizina esit oldugu bolgeleri, mor ¢izgiler te-
getsel hizin sifir oldugu bolgeyi gostermektedir, RPM=7800. Akis kararli
duruma ulagmistir.

Doniis hiz1 7800 RPM’e yiikseltildiginde akis kararli hale ulagsmaktadir. Sekil 4.20 de
sunuldugu tizere silindirin altinda kalan bolgede sinir tabakanin ayrildig: bir bolge mev-
cuttur. Kopma periyodu, kaldirma katsayisinin isaret degisimleri, azami ve asgari deger-
lerine denk gelecek sekilde dort zaman ornegine boliinmiistiir. Ayrilma bolgesi duvar
izerindeki kayma gerilmesinin tegetsel bileseninin sifir oldugu noktalar olarak tanim-
lanmis ve koyu kirmizi noktalar olarak sunulmustur. Siyah cizgiler akis tegetsel hizinin
silindir ¢izgisel hizina esit oldugu bolgeleri, mor cizgiler tegetsel hizin sifir oldugu bol-
geyi gostermektedir

Kayma gerilmesinin zamana bagli ortalamasi, ortalama sinir tabaka ayrilma bolgesi
hakkinda bilgi verebilir. Bu ortalama ayrilma bolgeleri duvar kayma gerilmesinin or-
talamasinin tegetsel bileseninin sifir oldugu noktalar olarak tantmlanmustir.
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Sekil 4.21: Ortalama hiz biiyiikliigii ile renklendirilen ortalama hiz vektorleri. Ayrilma
bolgesi duvar iizerindeki ortalama kayma gerilmesinin tegetsel bileseninin
sifir oldugu noktalar olarak tanimlanmis ve koyu kirmizi noktalar olarak su-
nulmustur, RPM=0.
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Sekil 4.21°de silindirin x yoniindeki maksimum ve minimum noktalarindaki tegetsel du-

var kayma gerilmesinin sifir oldugu durma noktalar1 goriilebilir. Ayni zamanda ortalama
sinir tabaka ayrilma ve birlesme noktalar1 simetrik ikizler olarak goriilmektedir.

0.0 0.5

Sekil 4.22: Ortalama hiz biiyiikliigii ile renklendirilen ortalama hiz vektorleri. Ayrilma
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bolgesi duvar iizerindeki ortalama kayma gerilmesinin tegetsel bileseninin
sifir oldugu noktalar olarak tanimlanmis ve koyu kirmizi noktalar olarak su-
nulmustur, RPM=2900.

ayrilma noktas1 vardir.

Sekil 4.22°de sunuldugu iizere silindir 2900 RPM’de donerken ortalama ayrilma nok-

talarinin simetrisi bozulmustur. Bu durumda silindirin {ist tarafinda bulunan sadece iki
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Sekil 4.23: Ortalama hiz biiyiikliigii ile renklendirilen ortalama hiz vektorleri. Ayrilma
bolgesi duvar iizerindeki ortalama kayma gerilmesinin tegetsel bileseninin

sifir oldugu noktalar olarak tanimlanmis ve koyu kirmizi noktalar olarak su-
nulmustur, RPM=6000.

Sekil 4.23°de silindir 6000 RPM’de donerken elde edilmis ortalama sinir tabaka ayrilma

noktalar1 sunulmugtur. Ortalama ayrilma noktalarinin silindirin doniisii ile birlikte ayn1
yonde ilerledikleri gbzlemlenmistir.

4.2 Denge Kimyasi ve Bir Boyutlu Alev Hesaplamalari

Serbestce yayilan bir alevi temsil eden denklemler karali, esbasincl, sanki bir boyutlu
haldedir ve taginim ve yaymnim terimlerini icerir [44]. Alev cepheleri sarp gradyanlar

barindirdigindan dogru sonuclarin eldesi i¢in yeterli sayida noktalarla sonlu fark ¢ozii-
niirliiglinii saglamak onemlidir.

Hidrojenle zenginlestirilmis metan alevlerinin incelenmesi i¢in, hidrojen oranini baki-
mindan genisce bir aralikta gecerli, dogrulugunu koruyan ve ayn1 zamanda bilgisayar

giicii bakimindan masrafli HAD hesaplamalarinda kullanilmak iizere basitlestirilmis
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kimyasal mekanizmalar gereklidir. Bu caligmada metan alevleri icin gelistirilen GRI-
Mech 3.0 [72] mekanizmasi, 19-kimyasal tiir igceren Lu ve Law tarafindan basitlestiril-
mis bir mekanizma olan LU19 mekanizmasi [50], Sankaran et. al. tarafindan basitles-
tirilmis 13-kimyasal tiir iceren bir mekanizma [65] ve hidrojen alevleri i¢in gelistiril-
mis San Diego mekanizmasi [64] kullanilarak literatiirdeki deneysel verilerle karsilag-
tirmalar araciligiyla bu mekanizmalarin alev hizi ve kendiliginden tutugsma zaman gibi
onemli parametrelerin tahminindeki uygunlugu arastirilmagtr.

4.2.1 Serbestce yayilan alev korunum denklemleri

Hal denklemi:
_

= o (4.4)

P

Denklem 4.4’de sunulan W ortalama molekiiler kiitle olup 4.5°de sunuldugu gibi ifade

edilmektedir.

K
W= X Wi 4.5)

k=1

Net kiitle akuisi:
' = pu (4.6)

Kimyasal tiir denklemi:

Yy .,,8Yk__%

pw m aZ = aZ ‘|‘ka]€ (47)

Enerji denklemi:

or ., oT 9 (,0T 9 K
pcpa +m Cpa—Z =5 (la—z) _I;Cpkjk,za_z_];hkwkwk 4.8)

Aksi belirtilmedigi siirece karisim ortalamali tasinim 6zellikleri kullanilmistir. Bu ka-
bulde kimyasal tiirlerin yayinim akilar1 denklem 4.9’da gosterildigi gibi ifade edilmistir.

: We o 90Xk
— _p—~tp LK 4.9
Jk p W km aZ ( )
Denklem 4.9’de sunulan D;, terimi k tiiriiniin karisim igindeki yayimma katsayist olup
denklem 4.10’da sunuldugu gibi ifade edilmigtir:
/ 1 -

o = = (4.10)
" LRaXi/Dj

Denklem 4.10°de sunulan D j; terimi j kKimyasal tiiriiniin k£ kimyasal tiirti i¢indeki ikili
yaymim katsayisidir.
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Is1l yaymim katsayis1 denklem 4.11’deki sunuldugu haliyle tanimlanmusgtir:

1
A=05 XA+ ——— 4.11
(; K Zka/lk) @10

k kimyasal tiirliniin net tiretim/tiikketim hiz1 @ denklem 4.12°de tanimlanmasgtir:

1
O =Y Viidi Vi = Vi — Vi (4.12)
l

Denklem 4.12’deki g;, i reaksiyonunun ilerleme hiz1 olup denklem 4.13’de tanimlan-
migtir:

k=

K K " K ”
qi = (Z %‘[Xk]> (kf,iH[Xk]v"i — ki | [ X" ) (4.13)
=1 k=1 i

Denklem 4.13’de sunulan o;, liciinciil kiitlenin i tepkimesindeki carpisma verimidir.

Ileri tepkime hizinin Arrhenius formu denklem 4.14’de sunulmustur:

kpi=ATPe E/RT (4.14)

Geri tepkime hizlar1 denklem 4.16’deki sunuldugu haliyle denge sabitlerinden hesap-
lanmaktadir ve denklem 4.15°de sunulmustur:

_kf,i

k .
" Kc,i

(4.15)
Denge sabitleri denklem 4.16’de sunuldugu sekliyle hesaplanmaktadir:

0\ Vi ASY.  AHY,

p ri ri
K. — | 2 L L 4.16
“ (RT) exP( R RT (4.16)

Denklem 4.16°da sunulan pY, AS(r)i ve AH?I. terimleri sirasiyla referans basing, entropi
ve entalpileri temsil etmektedir.

Bu denklemler acik kaynak bir kimyasal reaksiyon ¢oziiciisii olan Cantera [25] yazilimi
kullanilarak ¢oziiliip kullanilan kimyasal mekanizmaya karsilik gelen adyabatik laminer
gerinimsiz alev hizilar1 hesaplanmistir.

Bu ¢alismanin 6nemli hedeflerinden biri hidrojenin alev iizerindeki etkilerini arastirmak
oldugundan, metan-hidrojen karisimi icindeki hidrojen miktarinin belirlenmesi gerek-
mektedir. Bu miktarin karisimdaki A, miktarim belirleyen normallestirilmis molar bir
oran olarak tanimlanmasi kolayliklar saglayacaktir. Bu biiyiikliik hidrojenin hidrojen-
metan karistmindaki molar orani olarak tanimlanmig ve denklem 4.17°de sunulmustur.

Sfuel XHZ

=" “4.17)
H XHz + XCH4

60



Denklem 4.17°deki X, termi hidrojenin yakit i¢indeki molar oranini temsil etmektedir.

Yakit metan ve hidrojen icerdiginden, kimyasal denge ve esdegerlilik katsayist deger-
leri gbzden gecirilmelidir. Metan/hava tepkimeleri i¢in stokiyometrik denge denklemi
denklem 4.18’de sunuldugu haliyle yazilabilir:

CH4+2(02+3.76N2) —CO,+2H,0+7.52N, (4.18)

Ayni sekilde hidrojen/hava tepkimeleri icin stokiyometrik denge denklemi denklem
4.18’de sunulmustur:

Hy+1/2(0,43.76N,) — H,O+ 1.88N, (4.19)

Ve CH4 — H, karisimi i¢in stokiyometrik denge denklemi denklem 4.20’de sunuldugu
haliyle yazilabilir:

(1= X[\ CHy + X[ Hy + (2= 3X! 12) (02 +3.76N2) — .
(1-X7NCOL + (2 — X} Y H,0 +3.76(2 = 3X}! /2)N, '

Stokiyometrik kiitlesel oran s [57] referansinda belirtildigi sekliyle denklem 4.21°de
sunuldugu haliyle tanimlanabilir:

VoW,
<E> =00 4.21)
Yr st veWEg

Bu agsamada stokiyometrik oran [57] de belirtildigi gibi denklem 4.22’de sunuldugu ha-

liyle tanimlanabilir:
Y, Y, Y,
¢ =54 = (_F) / (_F) (4.22)
Yo Yo Yo/

Zengin ve fakir karigimlar temsil edecek sekilde kimyasal tepkimenin tepken tarafi
denklem 4.23’de sunulmustur:

O (1 — X7 \CHy + O X} Hy + (2 — 3X1 /2) (02 +3.76N2) (4.23)

Hidrojenin kiitlesel alt 1s1l degeri (120 MJ/kg) ¢ok yiiksek olmasina ragmen, Sekil
4.25°de de sunulan diisiik yogunlugundan dolay1 hacimsel alt 1s1l degeri (9.82 M j/m?>)
metana gore diisiiktiir. Bu durum Sekil 4.27°de sunulmustur. Sekil 4.26 hidrojen-metan/hava
karistmlarinin hidrojen oranina karsilik gelen yogunluklarini gostermektedir. GRI-
Mech 3.0 [72] kaynakli termodinamik Ozelliklerle es basin¢ ve entalpi icin kimya-
sal denge hesaplamalar1 Cantera [25] yazilimi ile gerceklestirilmis ve sonuglar Sekil
4.28’de sunulmustur.

Alev hizlarinin hesaplanmasinda metan kimyasi i¢in kalibre edilmis GRI-Mech 3.0 [72]
mekanizmasi, hesaplama verimi icin sanki-kararl hal tiirlerinin analitik yontemlerle ¢o-
ziildiigii 19-kimyasal tiir iceren LU19 mekanizmasi [50], 13-kimyasal tiir igeren basit-
lestirilmig LU19 mekanizmas1 [65] ve hidrojen alevleri i¢in kalibre edilmis San Deigo
mekanizmasi [64] kullanilmistir. Adyabatik serbestce yayilan alev denklemleri nesne
yonelimli kimyasal kinetik yazilimi1 Cantera [25] sayisal yontemler kullanilarak ¢o6ziil-
mustir.

Sekil 4.29, 4.30 ve 4.31°den goriilebilecegi iizere GRI-Mech 3.0 mekanizmasi deneysel
sonuglar1 yakin bir sekilde temsil etmekte ve saf hidrojen alevleri i¢cin de San Diego
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Sekil 4.24: Metan-hidrojen karigimlarinin stokiyometrik hava/yakit oranlart.
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Sekil 4.25: Metan-hidrojen karisimlarinin 300 K sicaklik ve atmosferik basingtaki yo-
gunluklart.
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Sekil 4.26: Hidrojen-metan/hava karigimlar: i¢in esdegerlilik katsayisi ve hidrojen ora-
nina denk gelen 300 K sicaklik ve atmosferik basinctaki yogunluklari.
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Sekil 4.27: Hidrojen-metan karigimlari i¢in alt 1s1l degerleri.
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Sekil 4.28: 300 K sicaklikta atmosferik basinctaki tepkenler icin hesaplanan esdegerlilik
orani - hidrojen orani uzayindaki denge sicaklig1 sonuglari.
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Sekil 4.29: 300 K onkarisim sicaklig1 ve atmosferik basing altindaki saf metan/hava ka-
risimlari i¢in alev hizlari. Cizgiler sayisal hesaplamalari, imlegler Gu et. al.
[27], Hu et. al. [33] ve Hassan et. al. [31]’1n deneysel sonuglarimi temsil
etmektedir.
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Sekil 4.30: 300 K onkarisim sicakligi ve atmosferik basing altindaki %20 oraninda hid-
rojen ile zenginlestirilmis-metan/hava karisimlar: icin alev hizlari. Cizgiler
sayisal hesaplamalari, imlecler Halter et al.[30] , Hu et al. [33]; Tanoue et al.
[76] ve Yu et al. [83]’1n deneysel sonuclarini temsil etmektedir.

3.5
3.0
- 2.5
~ 2.0
£ 1.5
oy -
w0 -
1.0 E
05F -
00 | | | | | | |
06 07 08 09 10 11 12 13 14
¢
O OHu - -LUI19
V VSun & Law - - GRI-Mech 3.0
A ATakahashi — LUI13
< <Dowdy & Taylor - San Diego

Sekil 4.31: 300 K onkarisim sicakligr ve atmosferik basing altindaki saf hidrojen/hava
karisimlart icin alev hizlar. Cizgiler sayisal hesaplamalari, imlegler Dowdy
et al. [16]; Hu et al. [33]; Sun et al. [73]; Takahashi et al. [74] 1n deneysel
sonuglarini temsil etmektedir.
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mekanizmasina ¢ok yakin sonuclar vermektedir. Ayn1 zamanda basitlestirilmis bir me-
kanizma olan LU19 ve GRI-Mech 3.0 arasinda miikemmel bir anlagsma vardir. LU19
mekanizmasi fakir metan alevleri i¢in iyi sonuglar vermesine karsin hidrojen orani yada
esdegerlilik oranm arttirildiginda alev hizlar1 hafifce kaymaktadir.

1.2 1.4

H. 1.0
2 0.0 0.8
0.6 &

Sekil 4.32: 300 K tepken sicaklig1 ve atmosferik basing altindaki GRI-Mech 3.0 kimya-
sal mekanizmasi ile hesaplanan alevler icin molar hidrojen oran1 ve esdeger-
lilik oran1 uzayindaki alev hizlari.

4.2.2 Kendiliginden tutusma zamanlari

Pistonlu motorlar gibi miithendislik sistemleri i¢in de 6nemli diger bir husus da kendili-
ginden tutusma zamanidir. Kendiliginden tutusma zamanlarinin hesaplanmasinda sabit
basing, sifir boyutlu zamana bagli reaktdr denklemleri Cantera [25] yazilimi ile sayisal
olarak ¢oziilmiistiir. Bu denklemler asagida sunulmustur.

Kimyasal tiir korunum denklemi:

dayy o W,

= 4.24
7 ) (4.24)
Ideal gaz denklemi:
p
= 4.25
P = RT LYW, (42
Entalpi denklemi:
dT .
pep - = — Y I W (4.26)

Sekil 4.33’de hesaplama yontemlerinin ve kimyasal mekanizmalarin dogrulugunun aras-
tirlldig1 karsilagtirmali degerlendirme calismalarinin sonuglart sunulmustur.
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Sekil 4.33: Hesaplanan kendiliginden tutusma zamanlarinin degisik esdegerlilik oran-
lar1, basinglar ve sicakliklari igin sicakligin tersine gore degisimleri. Imlecler
Hu et. al. [34]’1n deneysel sonuclarini temsil etmektedir.
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Sekil 4.33’de de goriilebilecegi gibi saf metan/hava karisimlar: icin LU19 ve GRI-Mech
3.0 mekanizmalar1 ¢ok yakin sonu¢ vermelerine ve deneysel sonuglart ¢ok iyi temsil
etmektedirler. LU13 mekanizmasi ile hesaplanan sonuglarda ¢alisilan kosullar icin ken-
diliginden tutusma zamanlar1 deneylerden bir miktar fazla olarak gozlemlenmistir.

Hidrojen ile zenginlestirilmis karigimlar i¢in kendiliginden tutusma zamanlar1 biraz
daha hassas bir durumdur. Bu hassasiyet hidrojen katkisinin diisiik sicakliklarda ken-
diliginden tutugsma zamanlarini arttirici, yiikksek sicakliklarda ise azaltici etkilerde bulu-
nabilmesinden kaynaklanir. Gersen et al. [24]"1n deneylerinde hidrojenin metana katildi-
ginda kendiliginden tutugma zamaninin azalip yada artacaginin yonelim degistirdigi bir
caprazlanma sicaklig1 gézlenmistir. Bu caprazlanma sicaklifinin iistiinde hidrojen ek-
lenmesi kendiliginden tutugsma zamanini azaltirken altindaki sicakliklarda hidrojen ek-
lenmesi kendiliginden tutugsma zamanlarim arttirmistir. Sekil 4.34’de goriilebilecegi gibi
GRI-Mech 3.0 mekanizmasi kullanildiginda bu ¢aprazlanma sicakligi yakalanamamak-
tadir, fakat San Diego mekanizmasi kullanilarak yapilan hesaplamalarda bu davranig
daha yakindan temsil edilebilmistir. Onemli noktalardan biri de bu deneylerin yiiksek
oranda Argon i¢ermesidir ve ayn1 zamanda bu durum yapilan hesaplamalara da yansi-
tilmagtir.

Hidrojen katkili alevlerin akustik cevaplarinin arastirilabilmesi icin alev topolojisini sa-
bit tutmak adina alev hiz1 sabit tutulmak istenmistir. Akig ve alev hizinin sabit oldugu
durum, sabit alev acisina denk gelecektir, fakat hidrojenin alev hizim arttirici etkisinin
hesaba katilmasiyla esdegerlilik oraninin diizeltilmesi gerekmektedir. Bu durum ayni
zamanda alevin giiciinii de degistirmektedir. Hesaplanan ¢alisma kosullar1 tablo 4.3’de
Ozetlenmigtir.

Cizelge 4.3: Sabit ortalama hiz ve alev hiz1 i¢in hesaplanan deneysel ¢alisma kosullari.
Re hesaplanirken Poiseuille akis profili kabulii yapilmis ve merkez-¢izgi
hiz1 kullanilmustir.

X };gel Flow Flame i) Power Mass Re

velocity Speed [Watt] flow

[m/s] [m/s] [g/s]
0 1.07 0.19 0.7 7636.0 3.89 865
0.05 1.07 0.19 0.692 7555.8 3.88 863
0.1 1.07 0.19 0.684 7475.7 3.87 860
0.15 1.07 0.19 0.676 7390.9 3.85 857
0.2 1.07 0.19 0.667 7301.8 3.84 854
0.25 1.07 0.19 0.657 7206.5 3.83 851
0.3 1.07 0.19 0.647 7107.5 3.82 848
0.35 1.07 0.19 0.637 7003.1 3.8 844
0.4 1.07 0.19 0.625 6892.5 3.79 840
0.45 1.07 0.19 0.614 6777.7 3.77 836
0.5 1.07 0.19 0.601 6659.1 3.76 832
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Sekil 4.34: Hidrojen katkisi ile kendiliginden tutugsma zamaninin degisimi. Cizgiler: he-
saplamalar, imlegler: Gersen et al. [24]’1n deneysel sonuglari.
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4.3 Gerinim Etkisi Altindaki Alevler

Bir alev birdrnek olmayan akista ilerlerken, alevin alanim1 degistiren gerinim ve egrilik
etkilerine maruz kalir [57]. Gerinimin alevler {izerindeki etkisinin anlagilmasi1 sadece
tiirbiilans etkilerinin modellenmesi gibi teorik bir alanda dneme sahip olmayip ayni za-
manda neredeyse tiim miihendislik sistemlerindeki alevlerin gerinim etkisinde olma-
sindan dolay1 pratik sistemler i¢in de 6nemlidir [47][46]. Gerinimin alevler tizerindeki
etkilerinin incelenmesinde, ters akisli bir sekilde yerlesmis iki alevden olugsan ikiz alev
yapis1 incelenmistir. Bu yap1 deneysel diizeneklerde iki birbirine karsi sekilde konum-
landirilmas iki liile ile saglanabilmekte, ve gerinim orani liilelerden gecen kiitle debisi
ile kontrol edilebilmektedir [44].

m——

Premixed ‘.\Q”’;,, '1" ‘T‘ j Premixed

fuel/oxidizer '."' T fuel/oxidizer

Sekil 4.35: Birbirine kars1 yerlestirilmis iki liile yapis1 kullanilarak ikiz, gerinimli on-
karisimli alevlerin olusturulabildigi karsit liile diizeneginin sematik temsili
[44].

Sekil 4.35°de gosterilen diizenek kullanilarak hafifce gerinmis alevlerden alev sonme-
sine kadar genis bir aralikta gerinim etkisi altindaki alevler incelenebilir [44]. Bu dii-
zenek literatiirde ayn1 zamanda alev hizlarinin dl¢iilmesinde de kullanilmistir [47] [38].
Eger iki liileden ¢ikan kiitle debileri esitse diizenegin orta noktasinda eksenel hiz sifirdir
ve bu noktanin iki tarafi simetriktir.

4.3.1 Korunum denklemleri

Siireklilik denklemi:

d
- (Pu)+2pV =0 4.27)

Denklem 4.27°de sunulan terimler:

1dU
V=v/r=——— 2U = pu 4.28
T p (4.28)
Acisal momentum denklemi:
v d dv dv
— == (pu—) -1 —pu— —pVv? 4.29
i dz(‘udz) Pz =P (*29)
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Kimyasal tiir korunum denklemi:

dYk dYk djk .
L= _pu——— 4 W 4.30
P dt pu dz dz O (*30)

Enerji denklemi:

dT dl d dl dl
= —+— A — —EW(Dh—E ] — 4.31
pcp 7 pcpu . dz( dz) - 1402004 ~ JkCp k dz ( )

Bu denklemler sayisal yontemler kullanilarak Cantera yazilimi ile ¢oziilmiistiir ve so-
nuclar bir sonraki boliimde sunulmusgtur.

4.3.2 Gerinimli alev sonuclar:

Gergeklestirilmig tiim gerinimli ikiz alev hesaplamalari i¢in iki sinir kogullarindaki kiit-
lesel debiler, sicakliklar, basinglar ve gaz karistminin bilesenleri birbirlerine esittir. Bu
durum simetrik ikiz alevlerin olugsmasina neden olur. Gerinimin etkisini incelemek i¢in
bolgesel ve ortalama gerinim oranlart denklem 4.32°de sunuldugu gibi hesaplanmigtir.
du _ Augp

K=— — Ko =
dx G L

max

(4.32)

Bolgesel gerinim oraninin ¢izgisel gosterimi Sekil 4.36’de sunulmugtur.
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Sekil 4.36: Denklem 4.32°de sunulan bolgesel gerinim oraninin ¢izgisel temsili, dikey
kesikli yesil cizgi sicaklifin Tyreen = Tiner + 3.0 oldugu bolgeyi temsil et-
mekte ve bolgesel gerinim oraninin tanimlandig1 noktanin alevin 6n 1sitma
bolgesinden once oldugunu gostermektedir.

Denklem 4.32’de sunulan L iki liile arasindaki mesafedir. Yapilan biitiin hesaplamalarda
bu mesafe 7 mm olarak sabit tutulmustur.

Birincil adim olarak karsilastirmali degerlendirme ¢alismalari gerceklestirilmis ve Can-
tera ile elde edilen sonuglar literatiirdeki verilerle karsilagtirilmistir. Sekil 4.37 Cuoci et.
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Cizelge 4.4: Kargilagtirmali degerlendirme ¢alismalarinda kullanilan sinir kosullari.

T,K p,Pa  u,m/s CH, H, 0, N>
573 101325 9.01 0.068741 0.014541 0.192433 0.724285

al. [10] sayisal sonuclar ile Cantera’dan elde edilen sonuglar karsilagtirilmistir. Benze-
timlerde kullanilan sinir kosullar ¢izelge 4.4’de sunulmustur. Bunlara ek olarak sinir-
lardaki tegetsel hiz gradyani sifir olarak ayarlanmagtir.

Cizelge 4.4°da sunulan sinir kogullar1 kullanilarak kars1 gelen karsit akigh alevler hesap-
lanmigtir. LU19 [50] ve Polimi [60] kimyasal mekanizmalar1 kullanilarak elde edilen
sonuclarin karsilastirmalar Sekil 4.37°de sunulmustur.
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- - LU19 — Polimi mech.
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Sekil 4.37: Iki farkli kimyasal mekanizma kullanilarak Cantera yazilimi ile hesaplanan
karsit akigh alevler ile Cuoci et. al. [10]"1n sonuglarinin karsilagtiriimasi.

Sekil 4.37 sonuglarin oldukca yakin oldugunu gostermektedir. Polimi ve LU19 kim-
yasal mekanizmalar ile hesaplanan alevlerdeki H, ve CO’in eksenel profilindeki ufak
farkliliklarin, LU19 mekanizmasinda kullanilan sanki-kararli hal kabulii ve indirgenmis
kimyasal kinetik ifadelerden kaynaklandig diisiiniilmektedir. Polimi ve LU19 mekaniz-
malari ile hesaplanan alevlerdeki bolgesel gerinim oranlari sirasiyla 4603.21 s~ 1 and
4591.63 s~ 1 olarak gozlemlenmigtir.

Bu bicimdeki ters akish ikiz alevler genis bolgesel gerinim oranlari i¢in hesaplanmis-
tir. Diger onemli bir husus da, alevin kimyasal tepkimeleri daha fazla siirdiiremeyerek
sondiigii, kararli hal problemin doniim noktasi olarak tanimlanan [44], sbnme gerinim
oranidir. Maksimum sicaklik - gerinim orani grafiginde bu nokta egimin dik oldugu
noktaya denk gelir. Bir sonraki adim olarak alevin sénme noktasina kadar getirilmesi
ve iki farkli kimyasal mekanizma ile hesaplanan sénme gerilim oranlarinin literatiirdeki
sayisal hesaplamalarla karsilastirilmast olarak secilmistir. Sekil 4.38 sonene kadar zor-
lanan alevlerin maksimum sicaklik cevaplarin1 sunmaktadir. Bu alevlerin sinir kosullari
cizelge 4.5°de sunulmustur ve bunlara ek olarak sicaklik 573 K ve basin¢ 1 atm olarak
ayarlanmusgtir.
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Cizelge 4.5: Sonene kadar zorlanan alevlerin sinir kosullari.

Case ¢ le;2uel CH4 H2 02 N2
Flame VII  0.75 0.000 0.073159 0 0.194554 0.732288
Flame VIIT 0.75 0.174 0.068741 0.014541 0.192433 0.724285
Flame IX 0.75 0.308 0.064419 0.028779 0.190349 0.716453

—
\O
(V)]
S

1900

1850
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700 | | | | | | |
2000 3000 4000 5000 6000 7000 8000 9000 10000
Bolgesel gerinim orani, 1/s

O OFlame VII, Cuoci et. al. - - - Flame VIII, Polimi Mech.
VvV  VFlame VIII, Cuoci et. al. —— Flame VIII, LU19

A AFlame IX, Cuociet. al. - - - Flame IX, Polimi Mech.

- - - Flame VII, Polimi Mech. — Flame IX, LU19

— Flame VII, LU19

Sekil 4.38: Sonene kadar zorlanan, LU 19 ve Polimi mekanizmas: ile hesaplanan ve
Cuoci et. al. [10]’1n sonuclar ile karsilastirilan karsit akish ikiz alevlerin
maksimum sicaklik cevaplari.
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Cizelge 4.6: Cizelge 4.5’de sunulan sinir kogullarina denk gelen alevlerin maksimum
sicaklik-bolgesel gerinim orani cevaplari.

LUI19 Polimi
Case Tinaxext Kext Tnaxext Kext
Flame VII 1753.08 4402.10 1775.34 4556.77
Flame VIII 1744.05 6137.36 1771.25 6263.35
Flame IX 1734.52 8192.04 1768.24 8283.20

Sonme gerinim oranlar1 ve kargi gelen maksimum sicakliklar cizelge 4.6’de sunulmus-
tur.

Bu sonuclar hakkinda dnemli bir nokta biitiin bu sonuclarin eldesinde kullanilan yay1-
nim modeli boliim 4.2.1°de sunulan karisim ortalamali yayinim modelidir. [10]’de kul-
lanilan yayinim modeli belirtilmemekle birlikte, Polimi mekanizmasi ile hesaplanan so-
nuglar ile [10]’da sunulan sonuglar arasindaki ¢ok kiigiik farkliliklar bu modellerin farkli
olmasindan kaynaklaniyor olabilir. Buna ek olarak Cuoci et. al [10]’1n ¢6ziim teknigine
karsin, Cantera’da kararli hal i¢in gelistirilmig bir ¢6ziim teknigi kullanilmaktadir. Ale-
vin sonme noktasindaki ¢oziimiin tekil oldugu bilinmekle birlikte Cantera’nin kararl
hal ¢6ziim algoritmasi bu noktada uygun olmayabilir, fakat sonme noktasina ulagsmak
icin Ozel itina gosterilmistir; alev sonme noktasini gectiginde sonmektedir. SGnme nok-
tasi, yanan son iki alevin maksimum sicakliklarinin farkinin 1 K’in altinda ve sénen
son alev ile yanan son alevin hesaplamasinda kullanilan eksenel hiz sinir kosullar1 ara-
sindaki farkin %0.1’in altinda kalacak sekilde bir sonu¢ aranmasi ile saglanmistir. Bu
yontem sonme noktasina olabildigince yaklasilabilinmesini saglamaktadir.

Ayni yap1 LU19 mekanizmasi ile hesaplandiginda, Polimi mekanizmasi ile elde edi-
len sonuclardan farkli bir sonug elde edilmistir. Bunun nedeni olarak LU19 mekaniz-
masindaki indirgenmis kimyasal kinetik yaslasimi, daha da detayli olunmas1 gerekirse
CO kimyasinm1 ve ayni zamanda sicakliklar1 etkileyen sanki-kararli hal yaklagimi ol-
dugu diisiiniilmektedir. LU19 ve Polimi mekanizmalarn ile hesaplanan alevlerdeki te-
mel fark sicakliklardan kaynaklanmaktadir, ¢izelge 4.38’den de anlagilabilecegi iizere
sonme gerinim oranlart oldukca yakindir. Sicakliklardaki farklilik Sekil 4.38’de sunu-
lan maksimum sicaklik - bolgesel gerinim orani grafigini asagiya dogru kaydirmaktadir.
Karsilagtirilan tiim sonuclarin sayisal hesaplamalar oldugu g6z oniine alindiginda hangi
mekanizmanin gerce8i daha iyi teslim ettigi konusunda yorumda bulunulmas: dogru
olmayacaktir, ciinkii Cuoci et. al’in sonuglar1 ve kargilagtirilan biitiin sonuglar sayisal
coziimlerdir.

Sekil 4.41, 4.44 ve 4.47°den goriilebilecegi lizere sinir hizlar arttirildiginda alevler bir-
birlerine daha yakinlagmigstir. Gerinim orani alev hizlarini etkilemistir ve bu durum alev-
lerin hizlarimin artarak yanmaya devam edebilmeleri anlamina gelmektedir. Ancak be-
lirli bir hiza erisildikten sonra taze karigimin 1sinirken alevden aldig1 1s1 ve alevde lireti-
len 1s1 arasindaki denge bozulmakta ve alev sonmektedir.

Sekil 4.48°de LU19 mekanizmas: ile hesaplanan sénme gerinim oranlart ile Jackson
et. al. [37]'1n deneysel sonuglarinin karsilastirilmasi sunulmustur. Caligilan esdegerlilik
oranlar icin LU19 mekanizmasinin deneysel verileri oldukg¢a iyi takip ettigi gozlem-
lenmekle birlikte X/*/ = 0.308 durumu igin ¢ = 0.6 esdegerlilik oraninda elde edilen
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Sekil 4.39: LU19 ve Polimi kimyasal mekanizmalar ile hesaplanan alevlerin kimyasal
tiir profilleri, sinir eksenel hiz1 u=4.0 m/s
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Sekil 4.40: LU19 ve Polimi kimyasal mekanizmalar: ile hesaplanan alevlerin sicaklik
ve eksenel hiz profilleri, sinir eksenel hizi u=4.0 m/s.
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Sekil 4.41: LU19 ve Polimi kimyasal mekanizmalar ile hesaplanan alevlerin tepkime

Molar Oran

1s1s1 profilleri, sinir eksenel hiz1 u=4.0 m/s.
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Sekil 4.42: LU19 ve Polimi kimyasal mekanizmalar ile hesaplanan alevlerin kimyasal

tiir profilleri, sinir eksenel hiz1 u=6.51 m/s.

75



2000 — . T T T T T
1800
1600
1400

. 1200
1000
800
600

I
SN O

1

400 1 1 1 1 1
-03 -0.2 -0.1 0.0 0.1 02 03
Konum, cm
— Polimi mech. - LU19

Sekil 4.43: LU19 ve Polimi kimyasal mekanizmalar1 ile hesaplanan alevlerin sicaklik
ve eksenel hiz profilleri, sinir eksenel hizi u=6.51 m/s.
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Sekil 4.44: LU19 ve Polimi kimyasal mekanizmalar: ile hesaplanan alevlerin tepkime
1s1s1 profilleri, sinir eksenel hizi u=6.51 m/s.
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Sekil 4.45: LU19 ve Polimi kimyasal mekanizmalar1 ile hesaplanan alevlerin sonme
noktasindaki kimyasal tiir profilleri.
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Sekil 4.46: LU19 ve Polimi kimyasal mekanizmalar: ile hesaplanan alevlerin sonme
noktasindaki sicaklik ve eksenel hiz profilleri.
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Sekil 4.47: LU19 ve Polimi kimyasal mekanizmalar: ile hesaplanan alevlerin sonme
noktasindaki tepkime 1s1s1 profilleri.
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Sekil 4.48: LU19 mekanizmasi ile hesaplanan sonme gerinim oranlari ile Jackson et. al.
[37]'1n deneysel sonuclarinin kargilagtirilmasi.
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sonug deneysel verilerden ufak bir miktar uzaklagmisgtir.
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Sekil 4.49: 573 K karisim sicakligi ve 1 atm basing altinda LU19 mekanizmas: ile he-
saplanan sbnme gerinim oranlari.
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Sekil 4.50: 300 K karisim sicakligi ve 1 atm basing altinda LU19 mekanizmas: ile he-
saplanan sbnme gerinim oranlari.

Sekil 4.49 ve 4.50’de LU19 mekanizmasi ile hesaplanan, sirasiyla 573 K ve 300 K
onkarisim sicakliklari ve 1 atm basing i¢in hidrojen oran1 ve esdegerlilik oranlarina baglh
sonme gerilim oranlari sunulmugstur. Sonme gerinim oranlarinin, kimyasal kinetikleri
birinci dereceden etkileyen, onkarisim sicakliklari, hidrojen orani ve esdegerlilik orani
gibi parametrelere oldukca bagli oldugu gozlemlenebilir.

Sinirlardaki kiitlesel debiler arttirildikca alevler birbirlerine yaklagmaktadir. Lewis sa-
yisina bagh olarak alev hizlar1 degismektedir [57]. Bu fenomenin arastirilabilmesi i¢in
gerinim etkisi altindaki alevlerde alev hizlarinin tamimlanmasi gerekmektedir. Gerinim
altindaki alevlerin alev hizlari, alevden 6nceki minimum eksenel hiz olarak tanimlanmaig
ve grafik temsili Sekil 4.51°de sunulmustur.

eu

Ikiz alevler icin gerinme oram degistiginde, Lewis say1sina gore durma noktasi sicaklik-
lar1 ve alev hizlar1 degismektedir [57] [39]. Sicaklik cevabi ve alev hiz1 Lewis sayisina
ve gerinmenin pozitif yada negatif olmasina bagl olarak degisir. Bu davranigin incelen-
mesi i¢in 300 K onkarisim sicakligi ve 1 atm basing icin ¢=0.7 esdegerlilik oranindaki
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Sekil 4.51: Gerinim etkisi altindaki alevler i¢in alev hizlarinin tanima.

0.19 m/s laminer alev hizina sahip saf metan/hava alevi ile ayn1 laminer alev hizina
sahip %20 hidrojen-%80 metan / hava karisimi karsilastirilmistir.
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Sekil 4.52: Saf metan/hava ve hidrojen katkili metan/hava alevleri i¢in gerinimli alev
hizlariin gerinim oranina bagli degisimi.
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Sekil 4.53: Saf metan/hava ve hidrojen katkili metan/hava alevleri i¢in gerinimli alev-
lerde durma noktast sicakliginin gerinim oranina baglh degisimi.
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4.4 Tepkimeli HAD Hesaplamalari

Tepkimeli akis benzetimleri CERFACS (Centre Européen de Recherche et de Forma-
tion Avancée en Calcul Scientifique) ve IMFT (Institut de Mécanique des Fluides de
Toulouse) tarafindan gelistirilen AVBP kodu ile gerceklestirilmistir. Giris kosulu olarak
sabit (uyarilmamis) bir hiz profili uygulanmistir. Silinder ve yanma odasinin duvarlari
icin IMFT mensubu Maxence BREBION tarafindan gelistirilen gaz fazindan silindire ve
silindirden etrafa tasinim ve 1s1mimla 1s1 transferi etkilerini hesaba katan bir sinir kosulu
uygulanmustir. Biitiin hesaplamalar literatiirdeki biiyiik mekanizmalarla karsilagtirildi-
ginda tatmin edici sonuglar veren LU19 kimyasal mekanizmasi ile gerceklestirilmistir.

Benzesimlerde herhangi bir tiirbiilans modeli uygulanmamakla birlikte momentumun
yaymimi sadece molekiiler viskoziteden kaynaklanmaktadir. Reaksiyonlarin temsilinde
bir alev kalinlagtirma modeli de uygulanmamis olup, bensesim bir Direk Sayisal Ben-
zetimdir.

Kullanilan iki boyutlu sonlu ag ticari bir yazilim olan CENTAUR kullanilarak olugtu-
rulmus ve hesaplama yiikii gz oniinde bulundurularak hacmin sadece iist kismi1 model-
lenmistir. Olusturulan sonlu ag hacmin st yaris1 i¢in 181915 sonlu hacim i¢ermekte-
dir. Silindir etrafinda dikdortgensi hacimler ve alev bolgesinde kiigiik boyutlu tiggensi
hacimler ile akis karakteristiklerinin ¢oziimlenmesi saglanmigtir. Olusturulan sonlu ag
Sekil 4.54 ve 4.55’de sunulmustur.

Konum, m
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Sekil 4.54: Tepkimeli akis benzetimlerinde kullanilan sonlu agin silindirin etrafindaki
goriintist.

Tepkimeli akista silindir esis1l benzetimlerde oldugu gibi Karman burgaclari kopmak-

tadir. Bu durum alevin viskozite arttiric1 etkisi ile Reynolds sayisim1 degistirmesinden
kaynaklanmaktadir. Sekil 4.56’da giris noktas1 kullanilarak normallestirilmis Reynolds
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Sekil 4.55: Tepkimeli akis benzetimlerinde kullanilan sonlu agin alev etrafindaki goriin-
tust.

say1sinin 300 K onkarigim sicakligr ve 0.7 esdegerlilik oranina denk gelen bir metan/-
hava alevi boyunca degisimi sunulmustur. Alevin Reynolds sayisin1 degistirerek baslan-
gictaki degerinin neredeyse dortte birine diisiirdiigli gézlenebilir.
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0.000 0.005 0.010 0.015 0.020
Konum, m

Normallestirilmis Reynolds sayis1

Sekil 4.56: ¢ =0.75, p =1 atm, T;, = 300 K i¢in saf metan/hava alevi boyunca normal-
lestirilmis Reynolds sayisinin degisimi.

Taze gazlar aleve geldiginde hizlarinin aleve dik bileseni artmakta iken hizlarinin te-
getsel bilesenindeki de8isim ihmal edilebilir diizeydedir. Bu durum akis ¢izgilerinin
birbirlerinden uzaklasmasina neden olmaktadir ve Sekil 4.57°de sunulmustur.

Giris hiz1 sabit tutularak esdegerlilik oran1 ¢ = 0.7’e diisiirtildiigiinde, alev silindirden
uzaklagsmaktadir. Bunun nedeni alevin 1s1 kaybi etkilerine daha hassas hale gelmesi ve
soguk silindire olan 1s1 transferinin alevin yaklagmasini engellemesidir. Silindirin sicak-
l1g1 diismekte, ve silindirin arka bolgesinde alevin tutunmasina yardimci bir geri doniis
bolgesi olugmaktadir. Ayn1 zamanda Sekil 4.58’de de gozlemlenebilecegi gibi alev hizi-
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Sekil 4.57: ¢ = 0.75 metan/hava alevinde gozlenen akis cizgileri ve alevin iirettigi 1s1.

nin daha diisiik olmasindan dolay1 alev agis1 daralmustir.
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Sekil 4.58: ¢ = 0.7 esdegerlilik oranindaki metan/hava alevindeki alkis ¢izgileri ve ale-
vin iirettigi 1s1.

Diger bir dikkate deger husus da Sekil 4.59 ve 4.60°da sunulan sicaklik konturlarindan
anlagilabilecegi iizere silindir sicakliinin onkarisim sicakligindan daha fazla olmasi
nedeniyle silindirin 0n tarafindaki silindire yakin taze karisimin silindir tarafindan 1s1-
lilmast ve alev Oncesi bu bolgedeki gazlarin sicakliklarinin artmasidir.

Silindir sicakliklart ¢ = 0.75 ve ¢ = 0.7 durumlari i¢in sirastyla 694.9 K and 510.4 K
olarak hesaplanmisgtir.
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Sekil 4.59: ¢ = 0.75 esdegerlilik oranindaki metan/hava alevindeki sicaklik konturlari.
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Sekil 4.60: ¢ = 0.75 esdegerlilik oranindaki metan/hava alevindeki sicaklik konturlari.
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Silindir sicakliklari, adyabatik alev sicakliklari ve alevlerin iirettikleri giic farkli ol-
dugundan, alevlerin silindire olan uzakliginin tayini icin normallestirilmis bir sicak-
lik tanimlanmasinin uygun oldugu diisiiniilmiistiir. Bu normallestirilmis sicakli§1 tanimi1

denklem 4.33’de sunulmustur.
T— Tm

(4.33)
Teq - Tl

O=

Denklem 4.33°de T, sabit basing ve entalpi kosullarindaki {iniin denge sicaklifidur.
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S — L —
»0.005 C 0.0058
CNSECT
0 0

-0.02-0.015-0.01-0.005 0O 0.005 0.01 0.015 0.02 0.025

Konum, m

Sekil 4.61: Her iki durum i¢in ® = 0.9 es-¢izgileri.

Sekil 4.61°de goriilebilecegi gibi ¢ = 0.75 esdegerlilik oranina sahip alev, 1s1 kaybi
etkilerine daha dayanikli oldugundan daha kii¢iik bir sonme mesafesi ile sonuglanmakta
ve silindire daha yakin konumlanmaktadir. ¢ = 0.75 durumu i¢in silindir sicaklig1 694.9
K olarak hesaplanmistir. ¢ = 0.7 alevi silindirden daha uzakta konumlanmaktadir ve bu
durum i¢in silindir sicaklig1 510.4 K olarak hesaplanmustir.
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5. HAD SONUCLARI iLE DENEYSEL VERILERIN KARSILASTIRILMASI VE
HIDROJENLE ZENGINLESTIRILMIS ALEVIN TAHMINI

Bu boliimde HAD sonuclar1 ve deneysel Olciimlerin karsilastirmalart sunulmus ve bu
veriler kullanilarak hidrojen katkili alevler hakkinda tahminlerde bulunularak hidrojen
katkili alev genel yapist ve silindire olan uzaklig1 incelenmistir.

5.1 Sikistirilamaz Tepkimesiz HAD - Deneysel Sonuglar Karsilagtirilmasi

Sikistirllamaz tepkimesiz durumlar i¢in PIV ile ol¢iilen hiz profilleri OpenFOAM kul-
lanilarak elde edilen HAD sonuclar ile karsilastirilmis ve Sekil 5.1, 5.3, 5.4 ve 5.5’de
sunulmustur.

Sekil 5.1°de sunuldugu iizere PIV olciimleri ile HAD sonuglar1 arasinda ufak bir fark
olmasi ile birlikte profilin sekli uygun bir bicimde yakalanmistir ve sonug¢lar makul bir
bicimde Ortiismektedir. Aradaki farkin girig profilindeki belirsizliklerden kaynaklandig:
diistiniilmektedir.

Giris profilindeki degisimlerden kaynaklanabilecek farkliliklar tamamen tekdiize (uni-
form) bir giris hiz profili ile HAD ¢6ziimii ayn1 durum i¢in tekrarlandiginda elde edilen
sonuclar ile karsilastirilarak sunulmustur. Sekil 5.2°de, Sekil 5.1°da sunulan PIV 6l¢iim-
leri ile tekdiize bir giris hiz profili ile elde edilen sonuglar karsilastirilmis ve yanma
odasi girisindeki hiz profilinin akigsasagi bolgedeki akis lizerinde biiyiik etkisi oldugu
gozlemlenmistir. Bu giris hizindaki farkliliklar sonuclar etkilediginden Olciilen deger-
ler ile HAD sonuglar1 arasindaki ufak farkliliklarin kaynagi olarak diistiniilmektedir.

Sonuglar degerlendirildiginde HAD sonuglar ile 6lciilen degerler arasindaki farkin si-
lindirin sinir tabakas1 bolgesinde yiiksek olmasi ile birlikte dier bolgelerde %10’dan
az oldugu gozlemlenmistir. Bir diger yandan silindirin arkasinda kalan bolgelerde olan
farkliliklarin tekdiize tohumlama eldesinin zorlugundan ve gradyanlarin yiiksekliginden
dolay1 kaynaklandig1 diisiiniilebilir.

5.2 Tepkimeli HAD - Deneysel Sonu¢ Karsilastirmasi

Tepkimeli durumlar i¢in iki farkli caligma kosulu incelenmistir. Her iki ¢alisma kosulu
icin y1gin hiz sabit tutulmus ve esdegerlilik oram1 ¢ = 0.7 ve ¢ = 0.75 olacak sekilde
degistirilmistir.

Sekil 5.6’de sunuldugu iizere AVBP ile elde edilen HAD sonuclar ile CH* kimyasal
1sildama oSlgiimleri arasindaki uyumun tatmin edici diizeyde oldugu gézlemlenmistir.
Deneysel CH* kimyasal 1s1ldama 6l¢timlerinde de ihmal edilebilecek derecede bir baki-

stmsizlik oldugu fark edilmekle birlikte bu durumun giris kosulundaki belirsizliklerden
kaynaklandig1 diistiniilmektedir.
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Sekil 5.1: PIV olctimleri ve OpenFOAM HAD sonuclar ile elde edilmis x-yoniindeki
hizlarin silindirden duvara ¢ekilmis bir dogru tizerindeki dagiliminin karsilas-
tirilmasi, RPM=0.
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Sekil 5.2: PIV ol¢iimleri ve tamamen tekdiize bir giris hiz profili kullanilarak hesap-
lanan OpenFOAM HAD sonuglar ile elde edilmis x-yOniindeki hizlarin si-
lindirden duvara ¢ekilmis bir dogru iizerindeki dagiliminin karsilastirilmasi,
RPM=0.
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Sekil 5.3: PIV olctimleri ve OpenFOAM HAD sonuclar ile elde edilmis x-yoniindeki
hizlarin silindirden duvara ¢ekilmis bir dogru tizerindeki dagiliminin karsilas-
tirtlmasi, RPM=2900.
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Sekil 5.4: PIV olctimleri ve OpenFOAM HAD sonuclar ile elde edilmis x-yoniindeki
hizlarin silindirden duvara ¢ekilmis bir dogru tizerindeki dagiliminin karsilas-
tirilmasi, RPM=6000.
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Sekil 5.5: PIV olctimleri ve OpenFOAM HAD sonuclar ile elde edilmis x-yoniindeki
hizlarin silindirden duvara ¢ekilmis bir dogru tizerindeki dagiliminin karsilas-
tirilmasi, RPM=7800.
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Sekil 5.6: AVBP HAD sonuglarindan elde edilen tepkime 1s1s1 esdeger ¢izgisi ile nor-
mallestirilmis deneysel CH* kimyasal 1s1ldama olciimlerinin kargilagtirmali
goriintiisii, ¢=0.75.

Esdegerlilik oraninin ¢ = 0.7 oldugu durum i¢in ayn1 zamanda PIV o6l¢iimleri de yapil-
digindan dolay1 karsilagtirmada kullanilmak iizere daha fazla veri mevcuttur.

Sekil 5.7°de de goriilebilecegi lizere ¢ = 0.7 durumunda alev acisinda kiigiik bir fark-
lilik ve c¢ok kiigiik bir bakisimsizlik olmasi ile birlikte HAD sonuglarinin ve deneysel
CH* kimyasal 1s1ldama ol¢timlerinin genel anlamda aralarinda iyi bir uyusma oldugu
gozlemlenmistir.

Tepkimeli durum icin deneysel diizenekte Karman burga¢ kopmasi gibi HAD benze-
timlerinde simetri sinir kosulunu engelleyecek bir durum gozlemlenmediginden HAD
coziimlerinde hacmin sadece bir yaris1 modellenmisgtir ve PIV 6l¢iimleri ile yapilan kar-
stlastirmalarda sadece bu boliimii incelenmistir. Sekil 5.8’de sunuldugu iizere 6l¢iimler
ve hesaplamalar aralarindaki farkin %10 civarinda kalmasi ile birlikte aralarindaki uyu-
mun kabul edilebilir seviyede oldugu kanisina varilmastir.

5.3 Hidrojenle Zenginlestirilmis Alev

Boliim 4.2°de sunulan alev hizlar1 hesaplamalar1 sonucunda LU19 mekanizmasinin hid-
rojen katkili alevleri temsil edebildigi kanisina varilmistir. Bunun yaninda boliim 5.2°de
sunulan deneysel Ol¢ciimler ve benzetim sonuglari arasindaki uyum sonucunda metan-
/hava alevleri icin HAD hesaplama yontemlerinin uygun oldugu ve deneysel verileri
iyi derecede temsil ettigi gozlemlenmistir. Bu sonuglar 1s181inda hesaplama yontemleri-
nin ve LU19 kimyasal mekanizmasinin hidrojen katkili alevlerin hesaplanmasinda da
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Sekil 5.7: AVBP HAD sonuclarindan elde edilen tepkime 1s1s1 esdeger ¢izgisi ile nor-
mallestirilmis deneysel CH* kimyasal 1s1ldama ol¢iimlerinin kargilagtirmali

goriintiisii, ¢=0.7.

94



o
=)
e
S

Silindirin merkezinden uzaklik, m
o
(e
(]
(e

0.010

0.005

0.000
0.0 0.5

10 15 20 2500 05 1.0 15 2.0 2.5
U, m/s

— HAD ¢oziimleri X XPIV 6lgtimleri

Sekil 5.8: PIV ol¢iimleri ve AVBP HAD sonuglart ile elde edilmis x-yOniindeki hizlarin
silindirden duvara ¢ekilmis bir dogru iizerindeki dagiliminin karsilastirilmasi,
¢0=0.7.
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Cizelge 5.1: Caligilan isletme kosullar1 i¢in denge ve silindir sicakliklar1 ve yanma oda-

sinin gici.
¢ =07 ¢ =0.75 ¢ =0.667
fuel fuel fuel
Xy, =00 Xy =00 Xz~ =02
Denge sicakligi, K 1838.3 1920.3 1793.5
Silindir sicakligi, K 510.9 694.9 651.4
Yanma odasi giicii, W 7636.0 8141.6 7301.8

uygun olacagi ve fiziksel durumun temsilinde degerli katki saglayacag: diisiiniilmekte-
dir. Bu boliimde hidrojen katkil alevler icin tahminler sunulmusg ve hidrojen katkisinin
alevlerin tutunma mekanizmasi iizerindeki etkisi incelenmistir.

Esdegerlilik oran1 ¢ = 0.7 olan 300 K taze gaz sicakligi ve 1 atm basing icin alev hizi
0.19 m/s olarak hesaplanmistir. Sabit esdegerlilik oraninda hidrojen katkili alevin alev
hiz1 artacak, dolayisiyla alev agis1 artacaktir. Alev topolojisinin benzer tutulabilmesi i¢in
yigin hizin ve alev hizinin sabit tutulmasi gerektigi diisiiniildiigiinde ayni alev hizina
sahip %20 hidrojen katkili i¢in bir esdegerlilik oran1 hesaplanmasi gerekmektedir. Alev
hizinin 0.19 m/s oldugu %20 hidrojen katkili alev i¢in bu esdegerlilik oran1 ¢ = 0.0667
olarak hesaplanmistir.

Calisilan karisimlarin esdegerlilik oranlart ve kimyasal tiir oranlar1 farkli oldugundan
denge sicakliklart da farklidir ve bu durum 1s1 transferi fenomenini etkileyecektir. So-
nuglar cizelge 5.1°de 6zetlenmistir.

Cizelge 5.1°de sunuldugu iizere ¢ = 0.7 esdegerlilik oranindaki metan/hava alevi ile
ayn1 alev hizina sahip ¢ = 0.667 esdegerlilik oranindaki %?20 hidrojen katkili metan/-
hava alevi ¢aligilan alevler arasinda en diisiik denge sicakligina sahiptir.

Cizelge 5.1°de sunulan biitiin ¢calisma kosullart icin giicler, denge sicakliklart ve silin-
dir sicakliklar farkli oldugundan, normallestirilmis bir sicaklik tantmlanmasinin, alevin
silindire olan yakinliginin incelenmesi agisindan mantikli bir kistas oldugu diistiniilmiis-
tir. Karsilik gelen calisma kosullarindaki silindir sicakliklar ¢izelge 5.1°de sunulmusg-

tur. Esdegerlilik oram ve hidrojen katkis1 ¢ = 0.667, X[];Zd = 0.2 olan ¢alisma kosulu

icin denge sicakligr esdegerlilik orani ve hidrojen katkis1 ¢ = 0.7, X}Zd = 0.0 olan
calisma kosulundan daha diisiik olmasina ragmen silindir sicakliklarimin daha ytiksek
oldugu gozlemlenmistir. Bu durum béliim 1.2.4’de sunuldugu iizere hidrojen alevleri-
nin sonme mesafesinin daha diisiik olmasindan kaynaklanmaktadir. Dolayisiyla metana
hidrojen katkis1 uygulandiginda alevlerin sonme mesafeleri diigmekte ve alevlerin soguk
duvarlara ilerlemesini kolaylagtirmaktadir. Bu durum ayni zamanda duvarlarin sicak-
liklarini arttirmakta ve 1s1l dengeye ulasilincaya kadar alevlerin daha da yaklagsmasina
neden olmaktadir.

Sekil 5.9 karsilik gelen caligma kosullari i¢in normallestirilmis sicaklik @ = 0.9 esdeger
cizgilerini gostermektedir. Bu sekilde ¢ = 0.667, X7* = 0.2 ve ¢ = 0.75, X} = 0.0
alevlerinin silindirden uzakliklarinin son derece birbirine yakin oldugunun gozlemle-
nebilmesine karsin, ¢izelge 5.1°de sunulan silindirlerin yiizey sicakliklar farklidir. Bu

durum ¢ = 0.75, XI]Zel = 0.0 alevinin daha gii¢lii olmasindan kaynaklanan daha fazla
1s1 Uiretimi ve silindire 1s1 transferinin daha fazla olmasindan kaynaklanmasidir. Ayrica
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Sekil 5.9: Kargilik gelen durumlar i¢in ® = 0.9 esdeger ¢izgisi.

¢ =0.7, X};”el = 0.0 alevinin yanma odas1 simetri diizlemine yakin bolgelerde silin-
dire daha yakin olmasinin nedeni, bu ¢alisma kosulunda gézlemlenen ve Sekil 4.58’de
sunulan geri doniis bolgesinin, sicak tepkime iiriinlerini silindire dogru ¢ekilmesinden
kaynaklanmaktadir. Buna kargin silindir sicaklig1 ¢ = 0.7, X []Zd = 0.0 durumu i¢in ¢a-
lisilan kosullar arasinda en diisiik degere ulagmistir.

5.4 Sonucg

Bu calismada dikdortgensi bir kanal ile kusatilmis silindirik bir ¢ubuk tizerindeki sikisti-
rilamaz tepkimesiz akis ile silindir iizerinde sabitlenmis 6nkarisimli laminer metan/hava
alevlerinin deneysel sonuglar1 ile HAD ¢6ziimleri karsilastirmali olarak incelenmis ve
deneysel sonuglar ile HAD ¢6ziimlerinin aralarindaki uyum goz oniinde bulundurularak
¢Oziim yontemlerinin deneysel kosullar1 yeterince iyi temsil ettigi sonucuna varilmis-
tir. PIV oOlctimleri ile hiz alam CH* kimyasal 1s1ldama Olctimleri kullanilarak alevin
konumu dogrulanmig ve dnkarisim esdegerlilik oraninin ve silindir sicakliginin alevin
silindirden uzaklig iizerinde, esdegerlilik oraninin da alevin acisi iizerinde biiyiik et-
kisi oldugu gozlemlenmistir. Bu durum, karigimin esdegerlilik oraninin degismesinden
kaynaklanan sonme mesafesinin degismesi ile aciklanabilir.

Sikistirilamaz tepkimesiz akis i¢in deneysel sonuglar ve HAD ¢oziimleri karsilastirilmis
ve aradaki kiiciik farkliliklarin nedeni giris hiz profili degistirilerek arastirilmistir. Sonu-
cunda tekdiize bir hiz profili kullanildiginda PIV 6l¢iimleri ile HAD sonuglari arasindaki
uyumun arttig1 gozlenmis ve giris hiz profilinin akis karakteristigi iizerinde biiyiik rol
oynadig1 sonucuna varilmistir.

Sikistirilamaz tepkimesiz akista silindirden kopan burgaclarin silindirin sabit tutuldugu
durumlarda simetrik bir davranis sergiledigi ve burgaclar koparken sinir tabaka ayrilma
noktalarinin hareket ettigi gézlemlenmistir. Silindir dondiigiinde bu simetri durumu bo-
zulmusg ve siir tabaka ayrilma noktalar1 doniis yoniinde hareket etmislerdir. Ayni za-
manda silindirden kopan burgaclarin frekanslar1 doniis etkisi ile azalmis ve doniis etki-
sinden kaynaklanan ortalama bir kaldirma katsayisi ve kaldirma kuvveti dogdugu go-
rilmiistiir.

97



Kimyasal mekanizmalarin literatiirde yayinlanan deneysel sonuglar kullanilarak genis
esdegerlilik oran1 ve hidrojen katkis1 uzayinda dogrulamalar1 gergeklestirilmis ve indir-
genmis bir mekanizma olan LU19 mekanizmasinin LU13 mekanizmasi ile karsilastiril-
diginda zengin karisimlar ve genis bir hidrojen katkisi yelpazesinde serbestce yayilan
alevler icin alev hizlarinin tahmininde deneysel verileri ve metan alevleri icin gelis-
tirilen ¢cok kapsamli fakat HAD hesaplamalar: i¢in ¢ok masrafli olan Gri-MECH 3.0
mekanizmasini ¢ok daha yakindan takip ettigi gézlemlenmistir. Hidrojen katkili metan
alevlerinde alev hizinin katlanarak artan bir oranla hidrojenin molar oranina bagh ol-
dugu raporlanmig ve hidrojen alevleri icin kimyasal denge sicakliklarinin esdegerlilik
orani ~ 1.05 civarinda maksimum degerine ulagsmasina karsin alev hizinin ¢cok daha
zengin kosullarda maksimum degerine ulasti81 gozlemlenmistir.

Cesitli kimyasal mekanizmalar kullanilarak kendiliginden tutusma zamanlar1 hesapla-
narak deneysel sonuglarla karsilastirilmis ve LU13 mekanizmasinin kendiliginden tu-
tusma zamanlarini deneysel sonuglarla kargilastirildiginda fazla tahmin etmesine kargin
LU19 ve Gri-MECH 3.0 mekanizmalarinin metan/hava onkarisimlari i¢in deneysel so-
nuglar1 ve birbirlerini son derece iyi temsil ettigi sonucuna varilmigtir. Bunun yaninda
literatiirden elde edilen hidrojen katkili metan hava onkarigsimlarin, hidrojen katkisinin
kendiliginden tutugsma zamanlarindaki tutusma zamanini arttirici yada azaltici etki yapa-
cagi bir gecis sicakligi oldugu gozlemlenmis ve bu fenomenin Gri-MECH 3.0 mekaniz-
masi ile temsil edilememesine karsin San Diego mekanizmasi ile yakalandigi sonucuna
varilmistir.

Alev hizlarinin iizerinde biiyiik etkisi olan ve pratik sistemlerde de siklikla kargilagi-
lan gerinim etkisi altindaki alevler i¢in sanki 1B benzetimler gerceklestirilmis ve LU19
mekanizmasinin Polimi mekanizmasi ile karsilastirildiginda yakin sonuglar tiretmesinin
yaninda sicakliklarin bir miktar daha diisiik sonuclandig1 gozlemlenmistir. Bu farkin,
LU19 mekanizmasindaki sanki kararli hal kabuliinden kaynaklanan, CO molar oranla-
rinda farkliliklar olusturabilen ve sonucunda sicakliklarin daha diisiik sonuclanmasina
neden olan niianslar oldugu diisiiniilmektedir. Serbestce yayilan alev hizlar1 sabit olan
saf metan/hava ve %20 hidrojenle zenginlestirilmis metan/hava énkarigimli alevlerinde
alev hizlar1 ayn1 olmasina karsin hidrojenle zenginlestirilmis alevin gerinim etkisine
kars1 daha dayanikli oldugu gozlemlenmistir.

Alevin oldugu durumda yanmis gazlarin viskozitelerinin ¢ok daha yiiksek olmasindan
kaynakli Karman burga¢ kopmasi fenomeninin gerceklesmedigi gozlemlenmistir. Ek
olarak alevin varlig1 aleve dik olan hiz bilegeninin artmasina neden oldugundan akis
cizgilerinin birbirinden uzaklagmalarina neden oldugu fark edilmistir.

Metan/hava onkarisiml alevleri sayisal ve deneysel tekniklerle incelenmis ve hesapla-
malar ile dl¢iimler arasindaki uyumun kabul edilebilir derecede oldugu sonucuna va-
rilmigtir. Aym1 zamanda kullanilan kimyasal mekanizmalarin hidrojen katkili alevlerin
temsili konusunda da yeterli oldugu, serbestce yayilan ve gerinim etkisi altindaki alev-
ler gibi hesaplama giicii acisindan daha az masrafli yontemlerle saptanmistir. Ardindan
HAD c¢o6ziimlerinde kullanilan teknikler, hidrojen katkili metan alevlerinin tutunma me-
kanizmalarinin incelenmesinde sayisal hesaplamalarda kullanilmigtir. Bu incelemelerin
ana fikri, hesaplama tekniklerinin, sinir kosullarinin ve kimyasal mekanizmalarin, me-
tan/hava alevleri icin dogrulamalar ile birlikte sunulmasinin yaninda bu yontemlerin
hidrojen katkili metan alevlerini de temsil edebileceklerinin tasarlandigi, dolayisiyla
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hidrojen katkil1 metan alevlerinin sayisal incelenmesinde gercegi temsil edebilecek so-
nuglar verebilecegi kanisi ile incelenebilecegi diisiincesidir.

Elde edilen 6nemli sonuglardan biri olarak hidrojen katkisinin metan alevlerinin tu-
tunma mekanizmalarini degistirdigi olarak sunulabilir. Ayn1 zamanda metan alevleri ile
ayni1 serbestce yayilan laminer alev hizina sahip hidrojen katkili metan alevlerinin soguk
duvarlara daha yakin ilerleyebildigi, dolayisiyla daha yiiksek duvar sicakliklarina sonu¢
verebilecekleri gozlenmigtir. Duvar sicakliklarinin alevlerin dinamik davraniglar iize-
rinde biiyiik etkisi oldugu goz 6niinde bulunduruldugunda, hidrojen katkisinin alevlerin
dinamik davraniglar izerinde etkisinin olabilecegi diisiiniilebilir.

Gelecekte hidrojen katkili alevlerin akustik etkilere kars1 cevaplarinin ve metan/hava
alevlerinde silindir dondiigiinde sonmeye baglayan alev kolu lizerindeki etkinin aragti-
rilmasi faydali bir caligma olabilir. Hidrojen kolay yayinabilen bir molekiil oldugundan
silindir dondiigiinde sonen alev kolunu aleve yayinarak tekrar yanmasini saglayabilecegi
bir ihtimal olarak diisiiniilmektedir. Bu tiir calismalar sonucunda elde edilebilecek fay-
dali sonuclarin, gelecekte muhtemel bir yakit olarak diisiiniilen hidrojenin, miithendislik
sistem uygulamalarinda da ortaya ¢ikabilecek problemlerin tanimlanabilmesi agisindan
uygulamada kolayliklar saglayabilecegi diisiiniilmektedir.
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A 15—step reduced mechanism based on GRI3.0
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[oNeNe!

[oNoNoNoNoNoNoNoNoNoNoNo o NoNo RO RO XO!

SUBROUTINE CKWYP (P, T, Y, ICKWRK, RCKWRK, WDOT)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H, O-Z), INTEGER (I-N)
DIMENSION ICKWRK (), RCKWRK(*), WDOT(*), Y(*)

DIMENSION RF(184), RB(184), RKLOW(22), XQ(11), C(19)

CALL YTCP(P, T, Y, C)
CALL RATT(T, RF, RB, RKLOW)
CALL RATX(T, C, RF, RB, RKLOW)
CALL QSSA(RF, RB, XQ)

CALL RDOT(RF, RB, WDOT)

END

[oNeoNe!

[oNoNe!

SUBROUTINE YTCP (P, T, Y, C)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H, O-Z), INTEGER (I-N)
DIMENSION Y(*), C(%)

DATA SMALL/1.D—50/

C(1) = Y(1)%4.96046521D—1
C(2) = Y(2)%9.92093043D1
C(3) = Y(3)%6.25023433D-2
C(4) = Y(4)%3.12511716D-2
C(5) = Y(5)%5.87980383D—2
C(6) = Y(6)%5.55082499D—2
C(7) = Y(7)%3.02968146D—2
C(8) = Y(8)%2.93990192D—2
C(9) = Y(9)%6.65112065D-2
C(10) = Y(10)%6.23323639D-2
C(11) = Y(11)%3.57008335D—2
C(12) = Y(12)%2.27221341D-2
C(13) = Y(13)%3.33039255D-2
C(14) = Y(14)%3.12086189D—2
C(15) = Y(15)%3.84050525D—2
C(16) = Y(16)%3.56453112D-2
C(17) = Y(17)%3.32556033D-2
C(18) = Y(18)%2.37882046D—2
C(19) = Y(19)%3.56972032D—2

SUM = 0.0

DOK =1, 19
SUM = SUM + C(K)
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ENDDO
SUM = P/(SUMx*T%8.314510D7)

DOK =1, 19

C(K) = C(K) * SUM
ENDDO
END

@

oo Ne!

SUBROUTINE RATT (T, RF, RB, RKLOW)

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H, O-Z), INTEGER (I-N)
PARAMETER (RU=8.314510D7, PATM=1.01325D6, SMALL = 1.D—-200)
DIMENSION RF(#*), RB(*), RKLOW(*), EQK(184), SMH(30), EG(30)

ALOGT = LOG(T)
TI = 1.0D0/T

TI2 = TI«TI
RF(1) = 1.2D17«TI

RF(2) = 5.D17«TI

RF(3) = EXP(1.05635949D1 +2.7D0+ALOGT —3.15013634D3%TI)
RF(4) = 2.DI13

RF(5) = EXP(1.60803938D1 +2.D0+ALOGT —2.01286667D3xTI)
RF(6) = 5.7DI13

RF(7) = 8.DI13
RF(8) = 1.5DI13

RF(9) = 1.5DI13
RF(10) = 5.06D13

RF(11) = EXP(2.07430685D1 +1.5D0+ALOGT —4.32766334D3%TI)
RF(12) = EXP(2.36136376D1 —1.20017175D3«TI)

RF(13) = 3.DI13

RF(14) = 3.D13

RF(15) = EXP(3.12945828D1 —1.781387D3+TI)

RF(16) = 1.DI3

RF(17) = 1.DI13

RF(18) = EXP(1.28687606D1 +2.5D0+ALOGT —1.55997167D3%TI)
RF(19) = EXP(1.17752897D1 +2.5D0+ALOGT —2.51608334D3%TI)
TMP = EXP(2.DO+ALOGT —9.56111669D2«TI )

RF(20) = 1.35D7 * TMP

RF(21) = 6.94D6 * TMP

RF(22) = 3.DI13

TMP = EXP(1.83D0+ALOGT —1.10707667D2+TI )

RF(23) = 1.25D7 * TMP

RF(167) = 6.7D6 * TMP

RF(24) = 2.24D13

RF(25) = EXP(1.83130955D1 +1.92D0+ALOGT —2.86330284D3%TI)
RF(26) = 1.Dl4

TMP = EXP(—4.02573334D3%TI)

RF(27) = 1.DI13 x TMP

RF(76) = 5.D13 x TMP

RF(28) = EXP(2.81906369D1 —6.79342501D2«TI)

RF(29) = EXP(2.85473118D1 —2.40537567D4*TI)

RF(30) = EXP(3.22361913D1 —2.01286667D4«TI)

RF(31) = EXP(4.24761511D1 —8.6D—1+ALOGT)

TMP = EXP(—1.24D0+ALOGT)

RF(32) = 2.08D19 x TMP

RF(34) = 2.6D19 % TMP

RF(33) = EXP(4.38677883D1 —7.6D—1+ALOGT)

RF(35) = EXP(3.78159211D1 —6.707D—1+ALOGT —8.57531523D3+TI)
RF(36) = 1.D18xTI

RF(37) = EXP(3.90385861D1 —6.D—1+ALOGT)
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127

129

131

139

141

143

147

149

151

161

163

165

167

169

171

RF(38)

RE(39) =
RE(40) =

RF(41)
RF(42)
RF(43)
RF(44)
RF(45)

RF(48)
RF(49)
RF(50)
RF(51)

RF(53)
RF(54)
RF(55)
RE(56)
RF(57)
RE(58)
RF(59)
RE(60)
RF(61)

RF(62) =

RF(63)
RF(64)

EXP(4.55408762D1
5.5D20%TI2
2.2D22xTI2
EXP(2.90097872D1
EXP(3.14332293D1
EXP(3.20618379D1

—1.25D0+ALOGT)

—3.37658384D2xTI)
—5.37435401D2xTI)
—3.19542584D2xTI)

= EXP(1.6308716D1 +2.DO+ALOGT —2.61672667D3%TI)
= EXP(2.99336062DI1
RF(46) =
RF(47) =

1.65D14

6.D14

3.D13
EXP(3.71706652D1
EXP(2.03077504D1

= EXP(2.77171988DI
RF(52) =
= EXP(2.7014835D1 +4.54D—1+ALOGT —1.81158D3*TI)

= EXP(2.7014835D1 +4.54D—1+ALOGT —1.30836334D3%TI)

7.34D13

EXP(1.78655549D1
EXP(2.76845619D1
2.D13

= EXP(2.58292113Dl
= EXP(3.11214496D1
= EXP(2.85189124D1
= EXP(1.7541204D1 +1.63D0*ALOGT —9.68188869D2xTI)

2.D13
EXP(2.80364862D1

= EXP(3.31993656D1

—1.81158D3%TI)

—5.34D—-1+xALOGT —2.69724134D2xTI)
+1.62D0*ALOGT —5.45486868D3+TI)
+4.8D—-1*ALOGT +1.30836334D2xTI)

+1.9D0+ALOGT —1.3798201D3%TI)
+5.D-1*ALOGT —4.32766334D1xTI)

+6.5D—-1+xALOGT +1.42913534D2xTI)
—9.D-2+«ALOGT —3.06962167D2xTI)
+5.15D-1*xALOGT —2.51608334D1xTI)

+5.D-1*ALOGT +5.53538334D1xTI)
—2.3D-1+ALOGT —5.38441834D2%TI)

TMP = EXP(2.1D0+*ALOGT —2.45066517D3%TI )

RF(65)
RF(66)
RF(67)
RF(68)
RF(69)
RF(70)
RF(71)
RF(72)

RF(74)
RF(75)
RF(77)
RF(78)
RF(79)
RF(80)
RF(81)
RF(82)
RF(83)
RF(84)

1.7D7 = TMP

= 4.2D6 * TMP

= EXP(2.93537877D1

EXP(2.94360258D1
3.D13

—1.20772D3%TI)
+2.7D—1*ALOGT —1.40900667D2+T1)

= EXP(2.7014835D1 +4.54D—1*ALOGT —9.15854335D2+TI)
= EXP(1.4096923Dl1

= EXP(4.07945264D1
RE(73) =
= EXP(1.85604427D1

2.D12

1.D14
EXP(3.00558238D1

= EXP(1.75767107D1
= EXP(1.9190789D1 +1.51D0*ALOGT —1.72603317D3%TI)
= EXP(3.19350862D1
= EXP(1.0482906D1 +2.4D0+ALOGT +1.06178717D3%TI)
= EXP(3.03051698D1

RF(85) =
RF(86) =
RF(87) =
= EXP(1.62403133DI
RF(89) =

RF(88)

RF(90)
RF(91)
RF(92)
RF(93)
RF(94)

RF(96)
RF(97)
RF(98)
RF(99)

EXP(2.83241683Dl1
EXP(4.19771599D1
5.D13
3.D13
2.D13

3.D13
EXP(4.24725733D1
EXP(1.78408622D1

= EXP(4.10064751Dl1
= EXP(1.84206807D1
= EXP(1.76783433D1
RE(95) =
= EXP(2.19558261D1

5.D13

5.D12
5.D12
EXP(1.41801537D1

+2.53D0*ALOGT —6.15937201D3+TI)

—9.9D-1+ALOGT —7.95082335D2%TI)
+1.9D0*ALOGT —3.78922151D3%TI)

—1.72502674D3+T1)
+1.5D0*ALOGT —4.00560467D4xTT)

—3.7D—1+ALOGT)
+2.51608334D2+TI)

—2.14873517D2xTI)
—1.47996022D4xTI)

+2.D0*ALOGT —1.50965D3*TI)
—1.43D0*ALOGT —6.69278168D2xTI)
+1.6D0*ALOGT —2.72743434D3+TI)
—1.34D0*ALOGT —7.13058018D2xTI)
+1.6D0*+ALOGT —1.570036D3%TI)
+1.228D0+ALOGT —3.52251667D1%TI)

+1.18D0*ALOGT +2.2493785D2xTI)

+2.DO+ALOGT +4.22702001D2+TI)
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187

189

191

193

195

197

199

201

203

205

207

209

211

219

27

223

275

RF(100) = EXP(1.56560602D1 +2.D0*ALOGT —7.54825001D2+TI)
RF(101) = EXP(—8.4310155D0 +4.5D0+ALOGT +5.03216668D2+TI)
RF(102) = EXP(—7.6354939D0 +4.D0*ALOGT +1.00643334D3%TI)
RF(103) = 5.DI2

RF(104) = EXP(1.50964444D1 +2.D0+ALOGT —1.25804167D3%TI)
RF(105) = EXP(1.50796373D1 +2.12D0+ALOGT —4.37798501D2+TI)
RF(106) = EXP(2.96459241D1 —1.00643334D3+TI)

RF(107) = EXP(2.55908003D1 +8.20243168D2«TI)

RF(108) = EXP(3.36712758D1 —6.03860001D3%TI)

RF(109) = 2.D13

RF(110) = 1.DI2

RF(111) = 3.78DI13

RF(112) = EXP(3.26416564D1 —1.18759134D4xTI)

RF(113) = EXP(1.55382772D1 +2.D0+ALOGT —6.03860001D3%TI)
RF(114) = EXP(3.16914641D1 —2.89852801D2«TI)

RF(115) = 5.DI13

RF(116) = 6.71D13

RF(117) = EXP(3.23131523D1 —1.56500384D3+TI)

RF(118) = EXP(2.93732401D1 +3.79928584D2+TI)

RF(119) = 4.D13

RF(120) = 3.DI3

RF(121) = 6.D13

RF(122) = 5.DI13

RF(123) = EXP(3.28780452D1 —7.94679762D3«TI)

RF(124) = EXP(3.21806786D1 +2.59156584D2+TI)

RF(125) = 5.D13

TMP = EXP(—7.54825001D2+TI)

RF(126) = 5.D12 * TMP

RF(171) = 5.8D12 x TMP

RF(172) = 2.4D12 * TMP

RF(127) = EXP(1.31223634D1 +2.D0+ALOGT —3.63825651D3%TI)
RF(128) = EXP(3.500878D1 —6.01041988D3«TI)

RF(129) = 4.D13

RF(130) = EXP(1.47156719D1 +2.DO+ALOGT —4.16160184D3%TI)
RF(131) = EXP(2.74203001DI +5.D—1+ALOGT —2.26950717D3%TI)
RF(132) = 3.DI13

RF(133) = EXP(3.03390713D1 —3.01930001D2+TI)

RF(134) = 2.8D13

RF(135) = 1.2D13

RF(136) = 7.D13

RF(137) = EXP(4.07167205D1 —1.16D0+ALOGT —5.76183084D2+TI)
RF(138) = 3.D13

TMP = EXP(2.86833501D2+TI)

RF(139) = 1.2D13 * TMP

RF(140) = 1.6D13 * TMP

RF(141) = 9.DI2

RF(142) = 7.DI2

RF(143) = 1.4D13

RF(144) = EXP(3.13199006D1 +2.76769167D2«TI)

RF(145) = EXP(3.12033668D1 —1.5338044D4xTI)

RF(146) = EXP(2.84682686D1 —1.02228466D4*TI)

RF(147) = EXP(1.01064284D1 +2.47D0+ALOGT —2.60666234D3%TI)
RF(148) = EXP(3.87538626D1 —1.18D0+ALOGT —3.29103701D2%TI)
RF(149) = EXP(2.95538088D1 +1.D—1+ALOGT —5.33409668D3*TI)
RF(150) = 2.648D13

RF(151) = EXP(8.10772006D0 +2.81D0+ALOGT —2.94884967D3%TI)
TMP = EXP(1.5D0+ALOGT —5.00197368D3+TI )

RF(152) = 3.D7 * TMP

RF(153) = 1.D7 * TMP

RF(154) = EXP(1.23327053D1 +2.D0O+ALOGT —4.62959334D3%TI)
RF(155) = BEXP(1.56303353D1 +1.74D0+ALOGT —5.25861418D3+TI)
TMP = EXP(—1.DO+ALOGT —8.55468335D3+TI )
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261

263

265

267

269

271

275

271

279

281

283

285

287

289

291

303

305

307

RF(156) = 1.5D18 * TMP

RF(157) = 1.87D17 * TMP

RF(158) = EXP(3.02300002D1 —2.01286667D2«TI)

RF(159) = EXP(3.05213929D1 —4.52895001D2+TI)

RF(160) = EXP(—2.84796532D1 +7.6D0+ALOGT +1.77635484D3%TI)
RF(161) = EXP(3.83630605D1 —1.39D0+ALOGT —5.10764918D2+TI)
RF(162) = EXP(2.97104627D1 +4.4D—1+ALOGT —4.36641103D4xTI)
RF(163) = EXP(2.74566677D1 —1.94996459D3«TI)

RF(164) = EXP(2.87941719D1 —4.29747034D2+TI)

RF(165) = 1.D13

RF(166) = 3.37D13

RF(168) = EXP(3.61482143D1 —8.72074485D3%TI)

RF(169) = EXP(2.28027074D1 +5.D—1+ALOGT +8.83145252D2+TI)
RF(170) = EXP(2.83090547D1 +4.3D—1+ALOGT +1.86190167D2%TI)
RF(173) = EXP(3.29293385D1 —5.52984796D3+TI)

RF(174) = EXP(2.49457104D1 +2.5D—1+ALOGT +4.70507584D2+TI)
RF(175) = EXP(2.64369986D1 +2.9D—1+ALOGT —5.53538334D0+TI)
RF(176) = EXP(1.41059389D1 +1.61D0+ALOGT +1.932352D2+TI)
RF(177) = EXP(2.69105027D1 +4.22D—1+ALOGT +8.83145252D2+TI)
RF(178) = 1.5D14

RF(179) = 1.81DI10

RF(180) = 2.35DI10

RF(181) = 2.2DI13

RF(182) = 1.1D13

RF(183) = 1.2DI13
RF(184) = 3.01DI13

CALL RDSMH (T, SMH)
DON =1, 29

EG(N) = EXP(SMH(N))
ENDDO

PFAC = PATM / (RUxT)
PFAC2 = PFAC%PFAC
PFAC3 = PFAC2xPFAC

EQK(1)=EG(4) /EG(3) /EG(3) /PFAC
EQK(2)=EG(5) /EG(2) /EG(3) /PFAC
EQK(3)=EG(2)+EG(5) /EG(1) /EG(3)

EQK (4)=EG(4)+EG(5) /EG(3) /EG(7)
EQK(5)=EG(5)*EG(7) /EG(3) /EG(8)

EQK (6)=EG(2)+EG(15) /EG(3) /EG(10)
EQK(7)=EG(2)*EG(17) /EG(3) /EG(11)
EQK(8)=EG(1)*EG(15) /EG(3) /EG(12)
EQK(9)=EG(2)*EG(17) /EG(3) /EG(12)
EQK(10)=EG(2)*EG(18) /EG(3) /EG(13)
EQK(11)=EG(5)+EG(13)/EG(3) /EG(14)
EQK(12)=EG(16) /EG(3) /EG(15) /PFAC
EQK(13)=EG(5)+EG(15) /EG(3) /EG(17)
EQK(14)=EG(2)*EG(16) /EG(3) /EG(17)
EQK(15)=EG(5)*EG(17) /EG(3) /EG(18)
EQK(16)=EG(5)*EG(18) /EG(3) /EG(19)
EQK(17)=EG(5)*EG(18) /EG(3) /EG(20)
EQK(18)=EG(5)+EG(19) /EG(3) /EG(21)
EQK(19)=EG(5)*EG(20) /EG(3) /EG(21)
EQK(20)=EG(2)+EG(27) /EG(3) /EG(22)
EQK(21)=EG(11)*EG(15) /EG(3) /EG(22)
EQK(22)=EG(2)*EG(28) /EG(3) /EG(23)
EQK(23)=EG(13)*EG(17) /EG(3) /EG(24)
EQK(24)=EG(13)*EG(18) /EG(3) /EG(25)
EQK(25)=EG(5)+EG(25) /EG(3) /EG(26)
EQK(26)=EG(2)*EG(15)*EG(15) /EG(3) /EG(27) «+PFAC
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343

345

347

349

35

369

EQK(27)=EG(5)+EG(27) /EG(3) /EG(28)
EQK(28)=EG(11)*EG(16) /EG(3) /EG(28)
EQK(29)=EG(3)+EG(16) /EG(4) /EG(15)
EQK(30)=EG(7)+EG(17) /EG(4) /EG(18)
EQK(31)=EG(7) /EG(2) /EG(4) /PFAC
EQK(32)=EQK(31)

EQK(33)=EQK(31)

EQK(34)=EQK(31)
EQK(35)=EG(3)*EG(5) /EG(2) /EG(4)
EQK(36)=EG(1) /EG(2) /EG(2) /PFAC
EQK(37)=EQK(36)

EQK (38)=EQK(36)

EQK(39)=EQK(36)

EQK (40)=EG(6) /EG(2) /EG(5) /PFAC
EQK (4 1)=EG(3)+EG(6) /EG(2) /EG(7)
EQK(42)=EG(1)*EG(4) /EG(2) /EG(7)
EQK (43)=EG(5)+EG(5) /EG(2) /EG(7)
EQK(44)=EG(1)*EG(7) /EG(2) /EG(8)
EQK(45)=EG(5)*EG(6) /EG(2) /EG(8)
EQK(46)=EG(1)*EG(9) /EG(2) /EG(10)
EQK(47)=EG(13) /EG(2) /EG(11) /PFAC
EQK(48)=EG(1)+EG(10) /EG(2) /EG(12)
EQK(49)=EG(14) /EG(2) /EG(13) /PFAC
EQK(50)=EG(1)+EG(13) /EG(2) /EG(14)
EQK(51)=EG(18) /EG(2) /EG(17) /PFAC
EQK(52)=EG(1)+EG(15) /EG(2) /EG(17)
EQK(53)=EG(19) /EG(2) /EG(18) /PFAC
EQK(54)=EG(20) /EG(2) /EG(18) /PFAC
EQK(55)=EG(1)+EG(17) /EG(2) /EG(18)
EQK(56)=EG(21) /EG(2) /EG(19) /PFAC
EQK(57)=EG(1)+EG(18) /EG(2) /EG(19)
EQK(58)=EG(5)*EG(13) /EG(2) /EG(19)
EQK(59)=EG(6)+EG(12) /EG(2) /EG(19)
EQK(60)=EG(21) /EG(2) /EG(20) /PFAC
EQK(61)=EG(19) /EG(20)
EQK(62)=EG(1)+EG(18)/EG(2) /EG(20)
EQK(63)=EG(5)*EG(13) /EG(2) /EG(20)
EQK(64)=EG(6)+EG(12) /EG(2) /EG(20)
EQK(65)=EG(1)*EG(19) /EG(2) /EG(21)
EQK(66)=EG(1)+EG(20) /EG(2) /EG(21)
EQK(67)=EG(23) /EG(2) /EG(22) /PFAC
EQK(68)=EG(24) /EG(2) /EG(23) /PFAC
EQK(69)=EG(1)+EG(22) /EG(2) /EG(23)
EQK(70)=EG(25) /EG(2) /EG(24) /PFAC
EQK(71)=EG(1)+EG(23) /EG(2) /EG(24)
EQK(72)=EG(26) /EG(2) /EG(25) /PFAC
EQK(73)=EG(1)+EG(24) /EG(2) /EG(25)
EQK(74)=EG(1)*EG(25) /EG(2) /EG(26)
EQK(75)=EG(12)+EG(15) /EG(2) /EG(27)
EQK(76)=EG(1)+EG(27) /EG(2) /EG(28)
EQK(77)=EG(13)*EG(15) /EG(2) /EG(28)
EQK(78)=EG(18) /EG(1) /EG(15) /PFAC
EQK(79)=EG(2)*EG(6) /EG(1) /EG(5)
EQK(80)=EG(8) /EG(5) /EG(5) /PFAC
EQK(81)=EG(3)*EG(6) /EG(5) /EG(5)
EQK(82)=EG(4)«EG(6) /EG(5) /EG(7)
EQK(168)=EQK(82)
EQK(83)=EG(6)*EG(7) /EG(5) /EG(8)
EQK(84)=EQK(83)
EQK(85)=EG(2)*EG(15) /EG(5) /EG(9)
EQK(86)=EG(2)+EG(17) /EG(5) /EG(10)
EQK(87)=EG(2)*EG(18) /EG(5) /EG(11)
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371 EQK(88)=EG(6)*EG(10) /EG(5) /EG(11)
EQK(89)=EG(2)*EG(18) /EG(5) /EG(12)

373 EQK(90)=EG(21) /EG(5) /EG(13) /PFAC
EQK(91)=EG(6)*EG(11) /EG(5) /EG(13)

375 EQK(92)=EG(6)*EG(12) /EG(5) /EG(13)
EQK(93)=EG(6)*EG(13) /EG(5) /EG(14)

377 EQK(94)=EG(2)*EG(16) /EG(5) /EG(15)
EQK(95)=EG(6)*EG(15) /EG(5) /EG(17)

379 EQK(96)=EG(6)*EG(17) /EG(5) /EG(18)
EQK(97)=EG(6)*EG(18) /EG(5) /EG(19)

381 EQK(98)=EG(6)*EG(18) /EG(5) /EG(20)
EQK(99)=EG(6)*EG(19) /EG(5) /EG(21)

383 EQK(100)=EG(6)*EG(20) /EG(5) /EG(21)
EQK(101)=EG(2)*EG(28) /EG(5) /EG(22)
385 EQK(102)=EG(13)*EG(15) /EG(5) /EG(22)
EQK(103)=EG(6)*EG(22) /EG(5) /EG(23)
387 EQK(104)=EG(6)*EG(23) /EG(5) /EG(24)
EQK(105)=EG(6)*EG(25) /EG(5) /EG(26)
380 EQK(106)=EG(6)*EG(27) /EG(5) /EG(28)
EQK(107)=EG(4)*EG(8) /EG(7) /EG(7)

391 EQK(108)=EQK(107)
EQK(109)=EG(5)*EG(18) /EG(7) /EG(11)
303 EQK(110)=EG(4)*EG(14) /EG(7) /EG(13)
EQK(111)=EG(5)*EG(20) /EG(7) /EG(13)
395 BQK(112)=EG(5)*EG(16) /EG(7) /EG(15)
EQK(113)=EG(8)*EG(17) /EG(7) /EG(18)
397 EQK(114)=EG(3)*EG(15) /EG(4) /EG(9)
EQK(115)=EG(2)*EG(22) /EG(9) /EG(13)
399 EQK(116)=EG(3)*EG(17) /EG(4) /EG(10)
EQK(117)=EG(2)*EG(11) /EG(1) /EG(10)
401 EQK(118)=EG(2)*EG(18) /EG(6) /EG(10)
EQK(119)=EG(2)*EG(22) /EG(10) /EG(11)
403 EQK(120)=EG(2)*EG(23) /EG(10) /EG(13)
EQK(121)=EG(2)*EG(24) /EG(10) /EG(14)
405 EQK(122)=EG(27) /EG(10) /EG(15) /PFAC
EQK(123)=EG(15)*EG(17)/EG(10) /EG(16)
407 EQK(124)=EG(2)*EG(28) /EG(10) /EG(18)
EQK(125)=EG(15)*EG(22) /EG(10) /EG(27)
409 EQK(127)=EG(2)*EG(13) /EG(1) /EG(11)
EQK(128)=EG(1)*EG(22)/EG(11)/EG(11)
411 EQK(129)=EG(2)*EG(24) /EG(11) /EG(13)
EQK(130)=EG(13)*EG(13)/EG(11)/EG(14)
413 EQK(131)=EG(28) /EG(11) /EG(15) /PFAC
EQK(132)=EG(15)*EG(23) /EG(11) /EG(27)
415 EQK(133)=EG(11) /EG(12)
EQK(138)=EQK(133)

417 EQK(141)=EQK(133)

EQK(142)=EQK(133)

419 EQK(134)=EG(2)+EG(5)*EG(15) /EG(4) /EG(12)+PFAC
EQK(135)=EG(6)*EG(15) /EG(4) /EG(12)
21 EQK(136)=EG(2)*EG(13) /EG(1) /EG(12)
EQK(137)=EG(21) /EG(6) /EG(12) /PFAC

423 EQK(139)=EG(2)*EG(24) /EG(12) /EG(13)
EQK(140)=EG(13)*EG(13)/EG(12)/EG(14)
425 EQK(143)=EG(15)*EG(18) /EG(12) /EG(16)
EQK(144)=EG(13)*EG(25)/EG(12) /EG(26)
427 EQK(145)=EG(3)*EG(20) /EG(4) /EG(13)
EQK(146)=EG(5)*EG(18) /EG(4) /EG(13)
429 EQK(147)=EG(7)*EG(14) /EG(8) /EG(13)
EQK(148)=EG(26) /EG(13) /EG(13) /PFAC
51 EQK(149)=EG(2)*EG(25) /EG(13) /EG(13)
EQK(150)=EG(14)*EG(15)/EG(13)/EG(17)
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433 EQK(151)=EG(14)*EG(17)/EG(13)/EG(18)
EQK(152)=EG(14)*EG(19)/EG(13) /EG(21)
435 EQK(153)=EG(14)*EG(20) /EG(13) /EG(21)
EQK(154)=EG(14)*EG(23) /EG(13) /EG(24)
437 EQK(155)=EG(14)*EG(25) /EG(13) /EG(26)
EQK(156)=EG(2)*EG(15) /EG(17)*PFAC
439 EQK(157)=EQK(156)
EQK(158)=EG(7)*EG(15) /EG(4) /EG(17)
441 BQK(159)=EG(7)*EG(18) /EG(4) /EG(19)
EQK(160)=EG(7)*EG(18) /EG(4) /EG(20)
143 EQK(161)=EG(17)*EG(18) /EG(4) /EG(23)
EQK(162)=EG(1)*EG(22) /EG(24)*PFAC
445 EQK(163)=EG(7)*EG(24) /EG(4) /EG(25)
EQK(164)=EG(5)+EG(15)*EG(15) /EG(4) /EG(27)+PFAC
447 EQK(165)=EG(15)*EG(15)*EG(22) /EG(27) /EG(27)+PFAC
EQK(167)=EG(2)*EG(29) /EG(3) /EG(24)
449 EQK(170)=EG(13) /EG(1) /EG(10) /PFAC
EQK(172)=EG(3)*EG(18) /EG(4) /EG(11)
451 EQK(175)=EG(3)*EG(29) /EG(4) /EG(23)
EQK(176)=EG(7)*EG(22) /EG(4) /EG(23)
453 EQK(177)=EG(29) /EG(2) /EG(28) /PFAC
EQK(181)=EG(13)*EG(17) /EG(2) /EG(29)
455 EQK(182)=EG(1)*EG(28) /EG(2) /EG(29)
EQK(183)=EG(6)*EG(28) /EG(5) /EG(29)
457 EQK(184)=EG(17)*EG(19) /EG(5) /EG(29)
C
459 RB(1) = RF(1) / MAX(EQK(1) ,SMALL)
RB(2) = RF(2) / MAX(EQK(2) ,SMALL)
461 RB(3) = RF(3) / MAX(EQK(3) ,SMALL)
RB(4) = RF(4) / MAX(EQK(4) ,SMALL)
463 RB(5) = RF(5) / MAX(EQK(5) ,SMALL)
RB(6) = RF(6) / MAX(EQK(6) ,SMALL)
465 RB(7) = RF(7) / MAX(EQK(7) ,SMALL)
RB(8) = RF(8) / MAX(EQK(8) ,SMALL)
467 RB(9) = RF(9) / MAX(EQK(9) ,SMALL)
RB(10) = RF(10) / MAX(EQK(10) ,SMALL)
469 RB(11) = RF(11) / MAX(EQK(11) ,SMALL)
RB(12) = RF(12) / MAX(EQK(12) ,SMALL)
a7 RB(13) = RF(13) / MAX(EQK(13) ,SMALL)
RB(14) = RF(14) / MAX(EQK(14) ,SMALL)
473 RB(15) = RF(15) / MAX(EQK(15) ,SMALL)
RB(16) = RF(16) / MAX(EQK(16) ,SMALL)
475 RB(17) = RF(17) / MAX(EQK(17) ,SMALL)
RB(18) = RF(18) / MAX(EQK(18) ,SMALL)
477 RB(19) = RF(19) / MAX(EQK(19) ,SMALL)
RB(20) = RF(20) / MAX(EQK(20) ,SMALL)
479 RB(21) = RF(21) / MAX(EQK(21) ,SMALL)
RB(22) = RF(22) / MAX(EQK(22) ,SMALL)
481 RB(23) = RF(23) / MAX(EQK(23) ,SMALL)
RB(24) = RF(24) / MAX(EQK(24) ,SMALL)
483 RB(25) = RF(25) / MAX(EQK(25) ,SMALL)
RB(26) = RF(26) / MAX(EQK(26) ,SMALL)
485 RB(27) = RF(27) / MAX(EQK(27) ,SMALL)
RB(28) = RF(28) / MAX(EQK(28) ,SMALL)
487 RB(29) = RF(29) / MAX(EQK(29) ,SMALL)
RB(30) = RF(30) / MAX(EQK(30) ,SMALL)
489 RB(31) = RF(31) / MAX(EQK(31) ,SMALL)
RB(32) = RF(32) / MAX(EQK(32) ,SMALL)
491 RB(33) = RF(33) / MAX(EQK(33) ,SMALL)
RB(34) = RF(34) / MAX(EQK(34) ,SMALL)
493 RB(35) = RF(35) / MAX(EQK(35) ,SMALL)
RB(36) = RF(36) / MAX(EQK(36) ,SMALL)
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495

497

499

503

505

507

509

511

513

515

541

543

545

547

549

RB(37)
RB(38)
RB(39)
RB(40)
RB(41)
RB(42)
RB(43)
RB(44)
RB(45)
RB(46)
RB(47)
RB(48)
RB(49)
RB(50)
RB(51)
RB(52)
RB(53)
RB(54)
RB(55)
RB(56)
RB(57)
RB(58)
RB(59)
RB(60)
RB(61)
RB(62)
RB(63)
RB(64)
RB(65)
RB(66)
RB(67)
RB(68)
RB(69)
RB(70)
RB(71)
RB(72)
RB(73)
RB(74)
RB(75)
RB(76)
RB(77)
RB(78)
RB(79)
RB(80)
RB(81)
RB(82)
RB(83)
RB(84)
RB(85)
RB(86)
RB(87)
RB(88)
RB(89)
RB(90)
RB(91)
RB(92)
RB(93)
RB(94)
RB(95)
RB(96)
RB(97)
RB(98)

RF(37)
RF(38)
RF(39)
RF(40)
RE(41)
RF(42)
RF(43)
RF(44)
RF(45)
RF(46)
RF(47)
RF(48)
RF(49)
RF(50)
RF(51)
RF(52)
RF(53)
RF(54)
RF(55)
RF(56)
RF(57)
RF(58)
RF(59)
RF(60)
RF(61)
RF(62)
RF(63)
RF(64)
RF(65)
RF(66)
RF(67)
RF(68)
RF(69)
RF(70)
RF(71)
RF(72)
RF(73)
RF(74)
RF(75)
RF(76)
RF(77)
RF(78)
RF(79)
RF(80)
RF(81)
RF(82)
RF(83)
RF(84)
RF(85)
RF(86)
RF(87)
RF(88)
RF(89)
RF(90)
RF(91)
RF(92)
RF(93)
RF(94)
RF(95)
RF(96)
RF(97)
RF(98)

e T e e e T T e I LS

MAX(EQK(37)
MAX(EQK(38)
MAX(EQK(39)
MAX(EQK(40)
MAX(EQK (41)
MAX(EQK (42)
MAX(EQK (43)
MAX(EQK (44)
MAX(EQK(45)
MAX(EQK (46)
MAX(EQK (47)
MAX(EQK (48)
MAX(EQK(49)
MAX(EQK(50)
MAX(EQK(51)
MAX(EQK(52)
MAX(EQK(53)
MAX(EQK(54)
MAX(EQK(55)
MAX(EQK(56)
MAX(EQK(57)
MAX(EQK(58)
MAX(EQK(59)
MAX(EQK(60)
MAX(EQK(61)
MAX(EQK(62)
MAX(EQK(63)
MAX(EQK (64)
MAX(EQK(65)
MAX(EQK(66)
MAX(EQK(67)
MAX(EQK(68)
MAX(EQK(69)
MAX(EQK(70)
MAX(EQK (7 1)
MAX(EQK(72)
MAX(EQK(73)
MAX(EQK(74)
MAX(EQK(75)
MAX(EQK(76)
MAX(EQK(77)
MAX(EQK(78)
MAX(EQK(79)
MAX(EQK (80)
MAX(EQK(81)
MAX(EQK(82)
MAX(EQK(83)
MAX(EQK(84)
MAX(EQK(85)
MAX(EQK(86)
MAX(EQK (87)
MAX(EQK(88)
MAX(EQK(89)
MAX(EQK(90)
MAX(EQK(91)
MAX(EQK(92)
MAX(EQK(93)
MAX(EQK (94)
MAX(EQK(95)
MAX(EQK(96)
MAX(EQK(97)
MAX(EQK(98)

,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)

118




557

559

561

565

567

569

571

573

575

577

579

581

583

585

587

589

591

593

595

597

599

601

603

605

607

609

615

617

RB(99) = RF(99) /

RB(100)
RB(101)
RB(102)
RB(103)
RB(104)
RB(105)
RB(106)
RB(107)
RB(108)
RB(109)
RB(110)
RB(111)
RB(112)
RB(113)
RB(114)
RB(115)
RB(116)
RB(117)
RB(118)
RB(119)
RB(120)
RB(121)
RB(122)
RB(123)
RB(124)
RB(125)
RB(126)
RB(127)
RB(128)
RB(129)
RB(130)
RB(131)
RB(132)
RB(133)
RB(134)
RB(135)
RB(136)
RB(137)
RB(138)
RB(139)
RB(140)
RB(141)
RB(142)
RB(143)
RB(144)
RB(145)
RB(146)
RB(147)
RB(148)
RB(149)
RB(150)
RB(151)
RB(152)
RB(153)
RB(154)
RB(155)
RB(156)
RB(157)
RB(158)
RB(159)
RB(160)

RF(100)
RF(101)
RF(102)
RF(103)
RF(104)
RF(105)
RF(106)
RF(107)
RF(108)
RF(109)
RF(110)
RF(111)
RF(112)
RF(113)
RF(114)
RF(115)
RF(116)
RF(117)
RF(118)
RF(119)
RF(120)
RF(121)
RF(122)
RF(123)
RF(124)
RF(125)
0.0

RF(127)
RF(128)
RF(129)
RF(130)
RF(131)
RF(132)
RF(133)
RF(134)
RF(135)
RF(136)
RF(137)
RF(138)
RF(139)
RF(140)
RF(141)
RF(142)
RF(143)
RF(144)
RF(145)
RF(146)
RF(147)
RF(148)
RF(149)
RF(150)
RF(151)
RF(152)
RF(153)
RF(154)
RF(155)
RF(156)
RF(157)
RF(158)
RF(159)
RF(160)

MAX(EQK(99) ,SMALL)

/

B N T N N T

B N N N N N e N N T

MAX(EQK(100)
MAX(EQK(101)
MAX(EQK(102)
MAX(EQK(103)
MAX(EQK(104)
MAX(EQK(105)
MAX(EQK(106)
MAX(EQK(107)
MAX(EQK(108)
MAX(EQK(109)
MAX(EQK(110)
MAX(EQK(111)
MAX(EQK(112)
MAX(EQK(113)
MAX(EQK(114)
MAX(EQK(115)
MAX(EQK(116)
MAX(EQK (117)
MAX(EQK(118)
MAX(EQK(119)
MAX(EQK(120)
MAX(EQK(121)
MAX(EQK(122)
MAX(EQK(123)
MAX(EQK(124)
MAX(EQK(125)

MAX(EQK(127)
MAX(EQK(128)
MAX(EQK(129)
MAX(EQK(130)
MAX(EQK(131)
MAX(EQK(132)
MAX(EQK(133)
MAX(EQK(134)
MAX(EQK(135)
MAX(EQK(136)
MAX(EQK(137)
MAX(EQK(138)
MAX(EQK(139)
MAX(EQK(140)
MAX(EQK(141)
MAX(EQK (142)
MAX(EQK(143)
MAX(EQK (144)
MAX(EQK(145)
MAX(EQK(146)
MAX(EQK(147)
MAX(EQK(148)
MAX(EQK (149)
MAX(EQK(150)
MAX(EQK(151)
MAX(EQK(152)
MAX(EQK(153)
MAX(EQK(154)
MAX(EQK(155)
MAX(EQK(156)
MAX(EQK(157)
MAX(EQK(158)
MAX(EQK(159)
MAX(EQK(160)

,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)

,SMALL)
SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
,SMALL)
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619

621

623

625

)
3

629

631

635

637

639

641

643

645

647

649

651

653

657

659

661

663

665

667

669

677

679

99064331D1 —2.76D0+ALOGT —8.05146668D2/T)

69484824D1 —4.76D0+ALOGT —1.22784867D3/T)
61662604D1 —2.57D0+ALOGT —2.13867084D2/T)
39217399D1 —4.82D0+ALOGT —3.28600484D3/T)
98660102D1 —4.8D0+ALOGT —2.79788467D3/T)
28526099D1 —4.65D0+ALOGT —2.55634067D3/T)
59450043D1 —7.44D0+ALOGT —7.08529068D3/T)
34384048D1 —7.27D0+ALOGT —3.63322434D3/T)

—1.58010034D3/T)
—9.74227469D2/T)
—3.57032226D3/T)
—2.536212D3/T)

—1.38988444D3/T)

17889265D2 —9.3D0+ALOGT —4.92145901D4/T)

RB(161) = RF(161) / MAX(EQK(161) ,SMALL)

RB(162) = RF(162) / MAX(EQK(162) ,SMALL)

RB(163) = RF(163) / MAX(EQK(163) ,SMALL)

RB(164) = RF(164) / MAX(EQK(164) ,SMALL)

RB(165) = RF(165) / MAX(EQK(165) ,SMALL)

RB(166) = 0.0

RB(167) = RF(167) / MAX(EQK(167) ,SMALL)

RB(168) = RF(168) / MAX(EQK(168) ,SMALL)

RB(169) = 0.0

RB(170) = RF(170) / MAX(EQK(170) ,SMALL)

RB(171) = 0.0

RB(172) = RF(172) / MAX(EQK(172) ,SMALL)

RB(173) = 0.0

RB(174) = 0.0

RB(175) = RF(175) / MAX(EQK(175) ,SMALL)

RB(176) = RF(176) / MAX(EQK(176) ,SMALL)

RB(177) = RF(177) / MAX(EQK(177) ,SMALL)

RB(178) = 0.0

RB(179) = 0.0

RB(180) = 0.0

RB(181) = RF(181) / MAX(EQK(181) ,SMALL)

RB(182) = RF(182) / MAX(EQK(182) ,SMALL)

RB(183) = RF(183) / MAX(EQK(183),SMALL)

RB(184) = RF(184) / MAX(EQK(184) ,SMALL)

RKLOW(1) = EXP(3.40312786D1 —1.50965D3/T)
RKLOW(2) = EXP(5.

RKLOW(3) = EXP(7

RKLOW(4) = EXP(5.

RKLOW(5) = EXP(7.

RKLOW(6) = EXP(6.

RKLOW(7) = EXP(7.

RKLOW(8) = EXP(9.

RKLOW(9) = EXP(9.

RKLOW(10) = EXP(6.9414025D1 —3.86D0+ALOGT —1.67067934D3/T)
RKLOW(11) = EXP(9.61977483D1 —7.62D0+ALOGT —3.50742017D3/T)
RKLOW(12) = EXP(9.50941235D1 —7.08D0+ALOGT —3.36400342D3/T)
RKLOW(13) = EXP(6.37931383D1 —3.42D0+ALOGT —4.24463259D4/T)
RKLOW(14) = EXP(4.22794408D1 —9.D—1+ALOGT +8.55468335D2/T)
RKLOW(15) = EXP(8.42793577D1 —5.92D0*ALOGT

RKLOW(16) = EXP(6.54619238D1 —3.74D0+ALOGT

RKLOW(17) = EXP(7.69748493D1 —5.11D0*ALOGT

RKLOW(18) = EXP(8.81295053D1 —6.36D0*ALOGT

RKLOW(19) = EXP(9.56297642D1 —7.03D0+ALOGT

RKLOW(20) = EXP(1.

RKLOW(21) = EXP(5.91374013D1 —2.8D0+ALOGT —2.96897834D2/T)
RKLOW(22) = EXP(9.67205025D1 —7.63D0+ALOGT —1.93939704D3/T)
END

SUBROUTINE RDSMH
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H, O-Z), INTEGER (I-N)
DIMENSION SMH(*), TN(5)

TLOG = LOG(T)
TI = 1.0D0O/T
TN(1) = TLOG — 1
IN(2) = T
TN(3) = TN(2)*T
TN(4) = TN(3)*T

(T, SMH)

.0
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681

683

685

687

689

691

693

695

697

699

7(

703

705

707

709

729

*

*

*

*

*

*

*

*

*

*

*

TN(5) =

IF (T

SMH( 1)

SMH(10)

SMH(11)

SMH(12)

SMH(13)

SMH(14)

SMH(15)

.GT.

TN(4)«T
1.D3) THEN

= —3.20502331D+00 + 9.50158922D+02xTI
+ 3.33727920D+00+TN(1) — 2.47012365D—05+TN(2)
+ 8.32427963D—08+TN(3) — 1.49638662D—11xTN(4)
+ 1.00127688D—15+«TN(5)

= —4.46682914D—01 — 2.54736599D+04%T1I
2.50000001D+00+TN(1) — 1.15421486D—11xTN(2)
2.69269913D—15+TN(3) — 3.94596029D—19+TN(4)
2.49098679D—23TN(5)

.78433864D+00 — 2.9217579 1D+04xTI
2.56942078D+00+TN(1) — 4.29870569D—05+IN(2)
6.99140982D—09+TN(3) — 8.34814992D—13+TN(4)
6.14168455D—17+TN(5)

.45323129D+00 + 1.08845772D+03xTI

3.28253784D+00+TN(1) + 7.41543770D—04xTN(2)

1.26327778D—07+TN(3) + 1.74558796D—11xTN(4)

1.08358897D—15+TN(5)

47669610D+00 — 3.85865700D+03TI

3.09288767D+00+TN(1) + 2.74214858D—04xTN(2)

2.10842047D—08+TN(3) — 7.32884630D—12xTN(4)

5.87061880D—16xTN(5)

.96677010D+00 + 3.00042971D+04xTI

3.03399249D+00+TN(1) + 1.08845902D—03+TN(2)

2.73454197D—08+TN(3) — 8.08683225D—12+IN(4)

8.41004960D—16%TN(5)

.78510215D+00 — 1.11856713D+02xTI

4.01721090D+00+TN(1) + 1.11991007D—03+IN(2)

1.05609692D—07+TN(3) + 9.52053083D—12+TN(4)

5.39542675D—16xTN(5)

91615662D+00 + 1.78617877D+04%TI

4.16500285D+00+TN(1) + 2.45415847D—03+IN(2)
— 3.16898708D—07+TN(3) + 3.09321655D—11xTN(4)
— 1.43954153D—15«IN(5)

= 4.80150373D+00 — 8.54512953D+04xTI
+ 2.49266888D+00+TN(1) + 2.39944642D—05+TN(2)
— 1.20722503D—08+TN(3) + 3.11909191D—12+TN(4)
— 2.43638946D—16+IN(5)

= 5.48497999D+00 — 7.10124364D+04%TI

+ 2.87846473D+00+TN(1) + 4.85456841D—04xTN(2)
+ 2.40742758D—08+TN(3) — 1.08906541D—11+TN(4)
+ 8.80396915D—16%TN(5)

= 6.17119324D+00 — 4.62636040D+04xTI

+ 2.87410113D+00+IN(1) + 1.82819646D—03xTN(2)
— 2.34824328D—07+IN(3) + 2.16816291D—11+TN(4)
— 9.38637835D—16%TN(5)

= 8.62650169D+00 — 5.09259997D+04xTI

+ 2.29203842D+00+TN(1) + 2.32794319D—03xTN(2)
— 3.35319912D—07+TN(3) + 3.48255000D—11+TN(4)
— 1.69858183D—15+IN(5)

= 8.48007179D+00 — 1.67755843D+04xTI

+ 2.28571772D+00+TN(1) + 3.61995018D—03xTN(2)
— 4.97857247D—07+TN(3) + 4.96403870D—11xTN(4)
— 2.33577197D—15%TN(5)

= 1.84373180D+01 + 9.46834459D+03%TI

+ 7.48514950D—02+TN(1) + 6.69547335D—03xTN(2)
— 9.55476348D—07+IN(3) + 1.01910446D—10+IN(4)
— 5.09076150D—15xTN(5)

= 7.81868772D+00 + 1.41518724D+04xTI

+ 2.71518561D+00+IN(1) + 1.03126372D—03+xTN(2)

1
+wt+ 2+t + Lt A+ o+

1l
+ v |

121




743

745

749

751

753

759

761

765

767

769

779

781

783

785

793

795

797

799

801

803

SMH(16)

SMH(17)

SMH(18)

SMH(19)

SMH(20)

SMH(21)

SMH(22)

SMH(23)

SMH(24)

SMH(25)

SMH(26)

SMH(27)

SMH(28)

SMH(29)

ELSE

SMH(1) =

— 1.66470962D—07+IN(3) + 1.91710840D—11+TN(4)
— 1.01823858D—15+TN(5)

= 2.27163806D+00 + 4.87591660D+04%TI

+ 3.85746029D+00+IN(1) + 2.20718513D—03%TN(2)
— 3.69135673D—07+TN(3) + 4.36241823D—11xTN(4)
— 2.36042082D—15+TN(5)

= 9.79834492D+00 — 4.01191815D+03xTI

+ 2.77217438D+00+TN(1) + 2.47847763D—03+xTN(2)
— 4.14076022D—07+TN(3) + 4.90968148D—11xTN(4)
— 2.66754356D—15+TN(5)

= 1.36563230D+01 + 1.39958323D+04%TI

+ 1.76069008D+00+TN(1) + 4.60000041D—03%TN(2)
— 7.37098022D—07+TN(3) + 8.38676767D—11+TN(4)
— 4.41927820D—15xTN(5)

= 5.81043215D+00 + 3.24250627D+03%TI

+ 3.69266569D+00+TN(1) + 4.32288399D—03xTN(2)
— 6.25168533D—07+IN(3) + 6.56028863D—11+TN(4)
— 3.24277101D-15+IN(5)

= 2.92957500D+00 — 1.27832520D+02xTI

+ 3.77079900D+00+TN(1) + 3.93574850D—03+TN(2)
— 4.42730667D—07+TN(3) + 3.28702583D—11xTN(4)
— 1.05630800D—15+TN(5)

= 1.45023623D+01 + 2.53748747D+04%TI

+ 1.78970791D+00+TN(1) + 7.04691460D—03+xTN(2)
— 1.06083472D—06+TN(3) + 1.15142571D—10«TN(4)
— 5.85301100D—15%TN(5)

= —1.23028121D+00 — 2.59359992D+04%T1I

+ 4.14756964D+00+TN(1) + 2.98083332D—03%TN(2)
— 3.95491420D—07+TN(3) + 3.89510143D—11+TN(4)
— 1.80617607D—15%TN(5)

= 7.78732378D+00 — 3.46128739D+04%TI

+ 3.01672400D+00+IN(1) + 5.16511460D—03xTN(2)
— 7.80137248D—07+TN(3) + 8.48027400D—11xTN(4)
— 4.31303520D—15+IN(5)

= 1.03053693D+01 — 4.93988614D+03TI

+ 2.03611116D+00+IN(1) + 7.32270755D—03%TN(2)
— 1.11846319D—06%TN(3) + 1.22685769D—10+TN(4)
— 6.28530305D—15+TIN(5)

= 1.34624343D+01 — 1.28575200D+04%TI

+ 1.95465642D+00+TN(1) + 8.69863610D—03xTN(2)
— 1.33034445D—06+TN(3) + 1.46014741D—10«TN(4)
— 7.48207880D—15+TN(5)

= 1.51156107D+01 + 1.14263932D+04%TI

+ 1.07188150D+00+TN(1) + 1.08426339D—02+TN(2)
— 1.67093445D—06TN(3) + 1.84510001D—10+TN(4)
— 9.50014450D—15xTN(5)

= —3.93025950D+00 — 1.93272150D+04%TI

+ 5.62820580D+00+TIN(1) + 2.04267005D—03+TN(2)
— 2.65575783D—07+TN(3) + 2.38550433D—11xTN(4)
— 9.70391600D—16+TN(5)

6.32247205D—01 + 7.55105311D+03%TI
4.51129732D+00+TN(1) + 4.50179872D—03+TN(2)
— 6.94899392D—07+TN(3) + 7.69454902D—11xTN(4)
— 3.97419100D—15+TN(5)

= —5.04525100D+00 — 4.90321800D+02xTI

+ 5.97567000D+00+TN(1) + 4.06529550D—03+xTN(2)
— 4.57270667D—07+IN(3) + 3.39192000D—11+IN(4)
1.08800850D—15+TN(5)

+

6.83010238D-01 + 9.17935173D+02%TI
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805

807

809

811

815

817

819

821

839

841

843

845

847

849

851

859

861

863

865

SMH(10)

SMH(11)

SMH(12)

SMH(13)

SMH(14)

SMH(15)

SMH(16)

+ 2.34433112D+00xTN(1) + 3.99026037D—03+TN(2)
— 3.24635850D—06+IN(3) + 1.67976745D—09+IN(4)
— 3.68805881D—13xTN(5)

—4.46682853D-01 — 2.54736599D+04%TI
2.50000000D+00+TN(1) + 3.52666409D—13+IN(2)
3.32653273D-16¥TN(3) + 1.91734693D—19xTN(4)
4.63866166D—23xTN(5)
.05193346D+00 — 2.91222592D+04xTI
3.16826710D+00+TN(1) — 1.63965942D—03+TN(2)
1.10717733D—06¥TN(3) — 5.10672187D—10+TN(4)
1.05632986D—13+IN(5)
.65767573D+00 + 1.06394356D+03%TI
3.78245636D+00+TN(1) — 1.49836708D—03+TN(2)
1.64121700D—06+TN(3) — 8.06774591D—10«TN(4)
1.62186419D—13xIN(5)

~1.03925458D-01 — 3.61508056D+03+TI
+ 3.99201543D+00TN(1) — 1.20065876D—03+TN(2)
+ 7.69656402D—07+TN(3) — 3.23427778D—10+TN(4)
+ 6.82057350D—14«TN(5)

—8.49032208D-01 + 3.02937267D+04%TI
4.19864056D+00+TN(1) — 1.01821705D—03+IN(2)
1.08673369D—06+IN(3) — 4.57330885D—10+TN(4)
8.85989085D—14xTN(5)
.71666245D+00 — 2.94808040D+02xTI
4.30179801D+00+TN(1) — 2.37456025D—03+IN(2)
3.52638152D-06«TN(3) — 2.02303245D—09+TN(4)
4.64612562D—13+IN(5)
.43505074D+00 + 1.77025821D+04%TI
4.27611269D+00+TN(1) — 2.71411208D—04xTN(2)
2.78892835D—06+«TN(3) — 1.79809011D—09+TN(4)
4.31227182D—13%TN(5)
.53130848D+00 — 8.54438832D+04TI
2.55423955D+00«TN(1) — 1.60768862D—04+TN(2)
1.22298708D—07+IN(3) — 6.10195741D—11+IN(4)
1.33260723D—14%TN(5)
2.08401108D+00 — 7.07972934D+04%TI

+ 3.48981665D+00+TN(1) + 1.6191777 1D—04xTN(2)
— 2.81498442D—07«IN(3) + 2.63514439D—10+IN(4)
— 7.03045335D—14+IN(5)
= 1.56253185D+00 — 4.60040401D+04xTI
+ 3.76267867D+00+IN(1) + 4.84436072D—04xTN(2)
+ 4.65816402D—07+TN(3) — 3.20909294D—10+TN(4)
+ 8.43708595D—14+TN(5)

~7.69118967D—-01 — 5.04968163D+04%TI
+ 4.19860411D+00+TN(1) — 1.18330710D—03+xTN(2)
+ 1.37216037D—06+TN(3) — 5.57346651D—10+TN(4)
+ 9.71573685D—14«TN(5)
= 1.60456433D+00 — 1.64449988D+04TI
+ 3.67359040D+00+TN(1) + 1.00547588D—03+TN(2)
+ 9.55036427D—07xTN(3) — 5.72597854D—10+TN(4)
+ 1.27192867D—13xTN(5)

—4.64130376D+00 + 1.02466476D+04%TI
+ 5.14987613D+00+TN(1) — 6.83548940D—03%TN(2)
+ 8.19667665D—06¥TN(3) — 4.03952522D—09+TN(4)
+ 8.33469780D—13+TN(5)
= 3.50840928D+00 + 1.43440860D+04xTI

+ 3.57953347D+00+IN(1) — 3.05176840D—04xTN(2)
+ 1.69469055D—07+TN(3) + 7.55838237D—11%xTN(4)
— 4.52212249D—14xIN(5)
= 9.90105222D+00 + 4.83719697D+04TI

+ 2.35677352D+00+TN(1) + 4.49229839D—03xTN(2)
— 1.18726045D—06+TN(3) + 2.04932518D—10+TN(4)

+
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867

869

879

881

883

885

887

889

891

893

895

897

899

901

903

905

907

909

911

913

915

917

919

921

923

925

927

*

SMH(17)

SMH(19)

SMH(20)

SMH(21)

SMH(22)

SMH(23)

SMH(24)

SMH(25)

SMH(26)

SMH(27)

SMH(28)

SMH(29)

— 7.18497740D—15+IN(5)

= 3.39437243D+00 — 3.83956496D+03xTI

+ 4.22118584D+00+TN(1) — 1.62196266D—03xTN(2)
+ 2.29665743D—06+«IN(3) — 1.10953411D—09+TN(4)
+ 2.16884433D—13%TN(5)

= 6.02812900D-01 + 1.43089567D+04xTI

+ 4.79372315D+00+TN(1) — 4.95416685D—03xTN(2)
+ 6.22033347D—06+«TN(3) — 3.16071051D—09«TN(4)
+ 6.58863260D—13xTN(5)

= 5.47302243D+00 + 3.19391367D+03xTI

+ 3.86388918D+00+IN(1) + 2.79836152D—03+xTN(2)
+ 9.88786318D—07+TN(3) — 8.71100100D—10«TN(4)
+ 2.18483639D—13+TN(5)

= 1.31521770D+01 — 9.78601100D+02xTI

+ 2.10620400D+00+TN(1) + 3.60829750D—03+xTN(2)
+ 8.89745333D—07«TN(3) — 6.14803000D—10«TN(4)
+ 1.03780500D—13+TN(5)

= —1.50409823D+00 + 2.56427656D+04%TI

+ 5.71539582D+00+TN(1) — 7.61545645D—03%TN(2)
+ 1.08740193D—05+«TN(3) — 5.92339074D—09+TN(4)
+ 1.30676349D—12+TN(5)

= 1.39397051D+01 — 2.64289807D+04xTI

+ 8.08681094D—01+TN(1) + 1.16807815D—02+TN(2)
— 5.91953025D—06+TN(3) + 2.33460364D—09+TN(4)
— 4.25036487D—13+IN(5)

= 8.51054025D+00 — 3.48598468D+04xTI

+ 3.21246645D+00+«TN(1) + 7.57395810D—04xTN(2)
+ 4.32015687D—06+TN(3) — 2.98048206D—09«TN(4)
+ 7.35754365D—13+TN(5)

= 4.09733096D+00 — 5.08977593D+03xTI

+ 3.95920148D+00+TN(1) — 3.78526124D—03xTN(2)
+ 9.51650487D—06+TN(3) — 5.76323961D—09«TN(4)
+ 1.34942187D—12«TN(5)

= 4.70720924D+00 — 1.28416265D+04TI

+ 4.30646568D+00+TN(1) — 2.09329446D—03xTN(2)
+ 8.28571345D—06+IN(3) — 4.99272172D—09+TN(4)
+ 1.15254502D—12+TN(5)

= 2.66682316D+00 + 1.15222055D+04xTI

+ 4.29142492D+00+TN(1) — 2.75077135D—03+TN(2)
+ 9.99063813D—06+«TN(3) — 5.9038857 1D—09«TN(4)
+ 1.34342886D—12+TN(5)

= 1.24904170D+01 — 2.00594490D+04xTI

+ 2.25172140D+00+TN(1) + 8.82751050D—03xTN(2)
— 3.95485017D—06%TN(3) + 1.43964658D—09+TN(4)
— 2.53324055D—13«IN(5)

= 1.22156480D+01 + 7.04291804D+03xTI

+ 2.13583630D+00+TN(1) + 9.05943605D—03+xTN(2)
— 2.89912457D—06+TN(3) + 7.78664640D—10xTN(4)
— 1.00728807D—13%TN(5)

= 9.55829000D+00 — 1.52147660D+03TI

+ 3.40906200D+00+TN(1) + 5.36928700D—03%TN(2)
+ 3.15248667D—07+«IN(3) — 5.96548583D—10«TN(4)
+ 1.43369250D—13%TN(5)

oo Ne!

SUBROUTINE RATX (T, C, RF, RB, RKLOW)

IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H, O-Z), INTEGER (I-N)
PARAMETER (SMALL = 1.D—200)

DIMENSION C(#), RFE(%), RB(#), RKLOW(*)
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929

931

933

937

939

941

943

945

947

949

951

953

955

957

959

961

963

965

967

969

971

973

975

977

979

981

983

985

987

989

*

*

*

*

*

*

DIMENSION CTB(184)

ALOGT = LOG(T)
CTOT = 0.0
DOK =1, 19
CTOT = CTOT + C(K)
ENDDO

CTB(1) CTOT + 1.4D0xC(1) + 1.44D1«C(6) + C(10) + 7.5D—1xC(11)
+ 2.6D0xC(12) + 2.D0xC(17)
CTB(2) = CTOT + C(1) + 5.D0«C(6) + C(10) + 5.D—1xC(11) + C(12)
+ 2.D0xC(17)
CTB(47) = CTB(2)
CTB(51) = CTB(2)
CTB(53) = CTB(2)
CTB(54) = CTB(2)
CTB(56) = CTB(2)
CTB(60) = CTB(2)
CTB(67) = CTB(2)
CTB(68) = CTB(2)
CTB(70) = CTB(2)
CTB(72) = CTB(2)
CTB(78) = CTB(2)
CTB(80) = CTB(2)
CTB(90) = CTB(2)
CTB(122) = CTB(2)
CTB(131) = CTB(2)
CTB(137) = CTB(2)
CTB(148) = CTB(2)
CTB(162) = CTB(2)
CTB(170) = CTB(2)
CTB(177) = CTB(2)
CTB(12) = CTOT + C(1) + 5.D0«C(4) + 5.D0xC(6) + C(10)
+ 5.D-1xC(11) + 2.5D0+C(12) + 2.D0xC(17)
CTB(31) = CTOT — C(4) — C(6) — 2.5D—1xC(11) + 5.D—1«C(12)
+ 5.D-1xC(17) — C(19)
CTB(36) = CTOT — C(1) — C(6) + C(10) — C(12) + 2.D0«C(17)
CTB(40) = CTOT — 2.7D—1«C(1) + 2.65D0xC(6) + C(10) + 2.D0+C(17)
CTB(49) = CTOT + C(1) + 5.D0+C(6) + 2.D0xC(10) + 5.D—1xC(11)
+ C(12) + 2.D0xC(17)
CTB(157) = CTOT + C(1) — C(6) + C(10) + 5.D—1«C(11) + C(12)
+ 2.D0xC(17)

PR = RKLOW(1) % CTB(12) / RF(12)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
RF(12) = RF(12) % PCOR
RB(12) = RB(12) % PCOR

PR = RKLOW(2) * CTB(47) / RF(47)

PCOR = PR / (1.0 + PR)

PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL))

FCENT = 4.38D—1«EXP(—T/9.1D1) + 5.62D—1+EXP(—T/5.836D3)
+ EXP(—8.552D3/T)

FCLOG = LOG10(MAX(FCENT,SMALL) )

XN = 0.75 — 1.27+FCLOG

CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67+FCLOG)

FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG))**2)

FC = 10.0%+FLOG

PCOR = FC * PCOR

RF(47) = RF(47) % PCOR

RB(47) = RB(47) * PCOR
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991 PR = RKLOW(3) x CTB(49) / RF(49)

PCOR = PR / (1.0 + PR)

993 PRLOG = LOGI0(MAX(PR,SMALL) )

FCENT = 2.17D—-1+EXP(—T/7.4D1) + 7.83D—1«EXP(—-T/2.941D3)

995 * + EXP(—-6.964D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
997 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67=*FCLOG)
999 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14%CPRLOG) )x**2)

FC = 10.0x+xFLOG
1001 PCOR = FC x PCOR
RF(49) = RF(49) *x PCOR
1003 RB(49) = RB(49) x PCOR

1005 PR = RKLOW(4) * CITB(51) / RF(51)

PCOR = PR / (1.0 + PR)

1007 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )

FCENT = 2.176D—1+EXP(—T/2.71D2) + 7.824D—1«EXP(—T/2.755D3)

1009 * + EXP(—6.57D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1011 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG

CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67+FCLOG)

1013 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0x+xFLOG

1015 PCOR = FC % PCOR

RF(51) = RF(51) * PCOR

1017 RB(51) = RB(51) * PCOR

1019 PR = RKLOW(5) * CTB(53) / RF(53)

PCOR = PR / (1.0 + PR)

1021 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )

FCENT = 2.813D—1«EXP(—T/1.03D2) + 7.187D—1«EXP(—T/1.291D3)
1023 * + EXP(—4.16D3/T)

FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )

1025 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67*FCLOG)

1027 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0x+FLOG

1029 PCOR = FC x PCOR

RF(53) = RF(53) % PCOR
1031 RB(53) = RB(53) * PCOR

C
1033 PR = RKIOW(6) x CTB(54) / RF(54)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1035 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 2.42D—1«EXP(—T/9.4D1) + 7.58D—1«EXP(—T/1.555D3)
1037 * + EXP(—4.2D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1039 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67*FCLOG)
1041 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0xxFLOG
1043 PCOR = FC x PCOR
RF(54) = RF(54) *x PCOR
1045 RB(54) = RB(54) * PCOR
C
1047 PR = RKIOW(7) % CIB(56) / RF(56)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1049 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 4.D—-1«EXP(—T/1.D2) + 6.D—1«EXP(—T/9.D4)
1051 * + EXP(—1.D4/T)

FCLOG = LOG10(MAX(FCENT,SMALL) )
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1053 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67*FCLOG)

1055 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG) )*%2)
FC = 10.0x*FLOG
1057 PCOR = FC x PCOR
RF(56) = RF(56) *x PCOR
1059 RB(56) = RB(56) x PCOR
C

1061 PR = RKLOW(8) = CTB(60) / RE(60)

PCOR = PR / (1.0 + PR)

1063 PRLOG = LOGI0(MAX(PR,SMALL))

FCENT = 3.D—1«EXP(—T/1.D2) + 7.D—1+xEXP(~T/9.D4)

1065 * + EXP(—1.D4/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1067 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG

CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67+FCLOG)
1069 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG))**2)
FC = 10.0%+FLOG

1071 PCOR = FC x PCOR
RF(60) = RF(60) x PCOR
1073 RB(60) = RB(60) x PCOR
C
1075 PR = RKLOW(9) x CTB(67) / RF(67)

PCOR = PR / (1.0 + PR)
1077 PRLOG = LOGI0(MAX(PR,SMALL))
FCENT = 2.493D—1«EXP(—T/9.85D1) + 7.507D—1+EXP(—T/1.302D3)

1079 * + EXP(—4.167D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1081 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67*FCLOG)
1083 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14%CPRLOG) )x**2)
FC = 10.0x**FLOG
1085 PCOR = FC x PCOR
RF(67) = RF(67) * PCOR
1087 RB(67) = RB(67) * PCOR
C
1089 PR = RKILOW(10) % CTB(68) / RF(68)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1091 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 2.18D—1«EXP(—T/2.075D2) + 7.82D—1«EXP(—T/2.663D3)
1093 * + EXP(—6.095D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1095 XN = 0.75 — 1.27+FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67=*FCLOG)
1097 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14xCPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0x+xFLOG
1099 PCOR = FC % PCOR
RF(68) = RF(68) *x PCOR
1101 RB(68) = RB(68) x PCOR
C
1103 PR = RKLOW(11) * CTB(70) / RF(70)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1105 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 2.47D—-2%EXP(—T/2.1D2) + 9.753D—1«EXP(—T/9.84D2)
1107 * + EXP(—4.374D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1109 XN = 0.75 — 1.27+FCLOG

CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67=*FCLOG)

1111 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14xCPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0x«FLOG

1113 PCOR = FC * PCOR

RF(70) = RF(70) * PCOR
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1115 RB(70) = RB(70) x PCOR
C
1117 PR = RKIOW(12) % CTB(72) / RF(72)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1119 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 1.578D—1«EXP(—T/1.25D2) + 8.422D—1+EXP(—T/2.219D3)
1121 * + EXP(—6.882D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1123 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67=*FCLOG)
1125 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14%CPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0xxFLOG
1127 PCOR = FC x PCOR
RF(72) = RF(72) * PCOR
1129 RB(72) = RB(72) * PCOR
C
1131 PR = RKILOW(13) % CTB(78) / RF(78)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1133 PRLOG = LOGI0(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 6.8D-2«EXP(—T/1.97D2) + 9.32D—1«EXP(—T/1.54D3)
1135 * + EXP(—1.03D4/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1137 XN = 0.75 — 1.27+FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67=*FCLOG)
1139 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0xxFLOG
1141 PCOR = FC % PCOR
RF(78) = RF(78) * PCOR
1143 RB(78) = RB(78) * PCOR
C
1145 PR = RKIOW(14) % CTB(80) / RF(80)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1147 PRLOG = LOGI0(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 2.654D—1+EXP(—T/9.4D1) + 7.346D—1«EXP(—T/1.756D3)
1149 * + EXP(—5.182D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1151 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67=*FCLOG)
1153 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0**FLOG
1155 PCOR = FC * PCOR
RF(80) = RF(80) * PCOR
1157 RB(80) = RB(80) * PCOR
C
1159 PR = RKLOW(15) * CTB(90) / RF(90)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1161 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 5.88D—1«EXP(—T/1.95D2) + 4.12D—1«EXP(—T/5.9D3)
1163 * + EXP(—6.394D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1165 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67=*FCLOG)
1167 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0x+xFLOG
1169 PCOR = FC * PCOR
RF(90) = RF(90) * PCOR
1171 RB(90) = RB(90) * PCOR
C
1173 PR = RKIOW(16) * CTB(122) / RF(122)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1175 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 4.243D—-1«EXP(—T/2.37D2) + 5.757D—1«EXP(—-T/1.652D3)
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1177 * + EXP(—-5.069D3/T)

FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1179 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67*FCLOG)
1181 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0x+xFLOG
1183 PCOR = FC x PCOR
RF(122) = RF(122) % PCOR
1185 RB(122) = RB(122) * PCOR
C
1187 PR = RKIOW(17) % CTB(131) / RF(131)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1189 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 4.093D—1«EXP(=T/2.75D2) + 5.907D—1*EXP(—-T/1.226D3)
1191 * + EXP(—5.185D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1193 XN = 0.75 — 1.27%FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67*FCLOG)
1195 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14%CPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0**FLOG
1197 PCOR = FC x PCOR
RF(131) = RF(131) % PCOR
1199 RB(131) = RB(131) * PCOR
C
1201 PR = RKIOW(18) * CTB(137) / RF(137)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1203 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 3.973D—1«EXP(—T/2.08D2) + 6.027D—1+EXP(—T/3.922D3)
1205 * + EXP(—1.018D4/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1207 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG

CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67*FCLOG)

1209 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG) )*%2)
FC = 10.0*«FLOG

1211 PCOR = FC x PCOR

RF(137) = RF(137) % PCOR

1213 RB(137) = RB(137) * PCOR
C
1215 PR = RKLOW(19) x CTB(148) / RF(148)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1217 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 3.81D—1«EXP(—T/7.32D1) + 6.19D—1«EXP(—T/1.18D3)
1219 * + EXP(—9.999D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1221 XN = 0.75 — 1.27«FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67*FCLOG)
1223 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14%CPRLOG) )x**2)
FC = 10.0xxFLOG
225 PCOR = FC x PCOR
RF(148) = RF(148) % PCOR
1227 RB(148) = RB(148) * PCOR
C
1229 PR = RKLOW(20) x CTB(162) / RF(162)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1231 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 2.655D—1«EXP(—T/1.8D2) + 7.345D—1«EXP(—T/1.035D3)
1233 * + EXP(—5.417D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1235 XN = 0.75 — 1.27+FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67=*FCLOG)
1237 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG) )x*%2)

FC = 10.0**FLOG

129




1239 PCOR = FC % PCOR
RF(162) = RF(162) *x PCOR

1241 RB(162) = RB(162) x PCOR
C
1243 PR = RKLOW(21) = CTB(170) / RF(170)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1245 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 4.22D—1«EXP(—T/1.22D2) + 5.78D—1«EXP(—T/2.535D3)
1247 * + EXP(—-9.365D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1249 XN = 0.75 — 1.27*FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67=*FCLOG)
1251 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14xCPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0x+FLOG
1253 PCOR = FC x PCOR
RF(170) = RF(170) *x PCOR
1255 RB(170) = RB(170) % PCOR
C
1257 PR = RKLOW(22) = CTB(177) / RF(177)
PCOR = PR / (1.0 + PR)
1259 PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
FCENT = 5.35D—1«EXP(—T/2.01D2) + 4.65D—1«EXP(—T/1.773D3)
1261 * + EXP(—5.333D3/T)
FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
1263 XN = 0.75 — 1.27+FCLOG
CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67=*FCLOG)
1265 FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14%CPRLOG) )x*%2)
FC = 10.0xxFLOG
1267 PCOR = FC % PCOR

RF(177) = RF(177) * PCOR

1269 RB(177) = RB(177) x PCOR
C

1271 RF(1) = RF(1)*CTB(1)*C(3)*C(3)
RF(2) = RF(2)*CTB(2)*C(3)*C(2)

1273 RF(3) = RF(3)*C(3)*C(1)
RF(4) = RF(4)xC(3)*C(7)

1275 RF(5) = RF(5)*C(3)*C(8)
RF(6) = RF(6)%C(3)

1277 RF(7) = RF(7)%C(3)
RF(8) = RF(8)%C(3)

1279 RF(9) = RF(9)xC(3)
RF(10) = RF(10)*C(3)%C(9)

1281 RF(11) = RF(11)*C(3)%C(10)
RF(12) = RF(12)*C(3)xC(11)

1283 RF(13) = RF(13)%C(3)
RF(14) = RF(14)%C(3)

1285 RF(15) = RF(15)%C(3)*C(13)
RF(16) = RF(16)%C(3)

1287 RF(17) = RF(17)%C(3)
RF(18) = RF(18)*C(3)xC(14)

1289 RF(19) = RF(19)xC(3)*C(14)
RF(20) = RF(20)*C(3)*C(15)

1291 RF(21) = RF(21)*C(3)*C(15)
RF(22) = RF(22)%C(3)

1293 RF(23) = RF(23)xC(3)*C(16)
RF(24) = RF(24)%C(3)

1295 RF(25) = RF(25)*C(3)xC(17)
RF(26) = RF(26)x*C(3)

1297 RF(27) = RF(27)*C(3)%C(18)
RF(28) = RF(28)*C(3)*C(18)

1299 RF(29) = RF(29)*C(4)xC(11)

RF(30) = RF(30)+C(4)*C(13)
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1301 RF(31) = RF(31)%CTB(31)*C(2)xC(4)
RF(32) = RF(32)*C(2)xC(4)*C(4)

1303 RF(33) = RF(33)*C(2)xC(4)*C(6)
RF(34) = RF(34)*C(2)*C(4)*C(19)

1305 RF(35) = RF(35)%C(2)xC(4)
RF(36) = RF(36)*CTB(36)*C(2)xC(2)

1307 RF(37) = RF(37)%C(2)*C(2)*C(1)
RF(38) = RF(38)*C(2)*C(2)*C(6)

1309 RF(39) = RF(39)xC(2)*C(2)*C(12)
RF(40) = RF(40)*CTB(40)*C(2)*C(5)

1311 RF(41) = RF(41)*C(2)%C(7)
RF(42) = RF(42)*C(2)xC(7)

1313 RF(43) = RF(43)*C(2)%C(7)
RF(44) = RF(44)*C(2)%C(8)

1315 RF(45) = RF(45)*C(2)%C(8)
RF(46) = RF(46)xC(2)

1317 RF(47) = RF(47)%C(2)
RF(48) = RF(48)xC(2)

1319 RF(49) = RF(49)xC(2)*C(9)
RF(50) = RF(50)*C(2)%C(10)

1321 RF(51) = RF(51)*C(2)
RF(52) = RF(52)%C(2)

1323 RF(53) = RF(53)xC(2)*C(13)
RF(54) = RF(54)*C(2)%C(13)

1325 RF(55) = RF(55)%C(2)*C(13)
RF(56) = RF(56)*C(2)

1327 RF(57) = RF(57)*C(2)
RF(58) = RF(58)xC(2)

1329 RF(59) = RF(59)%C(2)
RF(60) = RF(60)xC(2)

1331 RF(61) = RF(61)xC(2)
RF(62) = RF(62)xC(2)

1333 RF(63) = RF(63)xC(2)
RF(64) = RF(64)%C(2)
RF(65) = RF(65)%C(2)*C(14)
RF(66) = RF(66)*C(2)xC(14)

1337 RF(67) = RF(67)*C(2)*C(15)
RF(68) = RF(68)%C(2)

1339 RF(69) = RF(69)%C(2)
RF(70) = RF(70)*C(2)*C(16)

1341 RF(71) = RF(71)xC(2)*C(16)
RF(72) = RF(72)*C(2)

1343 RF(73) = RF(73)*C(2)
RF(74) = RF(74)xC(2)*C(17)

1345 RF(75) = RF(75)%C(2)
RF(76) = RF(76)xC(2)*C(18)

1347 RF(77) = RF(77)*C(2)*C(18)
RF(78) = RF(78)*C(1)*C(11)

1349 RF(79) = RF(79)*C(5)%C(1)
RF(80) = RF(80)*C(5)%C(5)

1351 RF(81) = RF(81)*C(5)*C(5)
RF(82) = RF(82)*C(5)%C(7)

1353 RF(83) = RF(83)*C(5)*C(8)
RF(84) = RF(84)*C(5)%C(8)

1355 RF(85) = RF(85)%C(5)
RF(86) = RF(86)*C(5)

1357 RF(87) = RF(87)*C(5)
RF(88) = RF(88)xC(5)

1359 RF(89) = RF(89)xC(5)
RF(90) = RF(90)*C(5)*C(9)

1361 RF(91) = RF(91)*C(5)%C(9)
RF(92) = RF(92)*C(5)*C(9)

131




1367

1369

379

1383

1389

1391

1397

1399

1401

1403

1405

1407

1409

1411

1413

1415

RF(93)

RF(94)

RF(95)

RF(96)

RF(97)

RF(98)

RF(99)

RF(100)
RF(101)
RF(102)
RF(103)
RF(104)
RF(105)
RF(106)
RF(107)
RF(108)
RF(109)
RF(110)
RFE(111)
RF(112)
RF(113)
RF(114)
RE(115)
RF(116)
RFE(117)
RF(118)
RF(120)
RF(121)
RF(122)
RF(123)
RF(124)
RF(126)
RF(127)
RF(129)
RF(130)
RF(131)
RF(133)
RF(134)
RF(135)
RF(136)
RF(137)
RF(138)
RF(139)
RF(140)
RF(141)
RF(142)
RF(143)
RF(144)
RF(145)
RF(146)
RF(147)
RF(148)
RF(149)
RF(150)
RFE(151)
RF(152)
RF(153)
RF(154)
RF(155)
RF(156)
RF(157)
RF(158)

RF(93)+C(5)+C(10)
RF(94)%C(5)+C(11)
RF(95)+C(5)
RF(96)*C(5)+C(13)
RF(97)+C(5)
RF(98)+C(5)
RF(99)%C(5)+C(14)
RF(100)%C(5)*C(14)
RF(101)%C(5)*C(15)
RF(102)%C(5)*C(15)
RF(103)+C(5)
RF(104)%C(5)*C(16)
RF(105)+C(5)+C(17)
RF(106)*C(5)*C(18)
RE(107)+C(7)+C(7)
RE(108)+C(7)+C(7)
RF(109)+C(7)
RFE(110)+C(7)+C(9)
RE(111)+C(7)+C(9)
RF(112)+C(7)+C(11)
RF(113)%C(7)*C(13)
RFE(114)+C(4)
RF(115)+C(9)
RF(116)+C(4)
RF(117)%C(1)
RF(118)+C(6)
RF(120)%C(9)
RE(121)*C(10)
RF(122)+C(11)
RF(123)+C(12)
RF(124)+C(13)
RF(126)+C(4)
RF(127)+C(1)
RF(129)+C(9)
RF(130)+C(10)
RF(131)+C(11)
RF(133)+C(19)
RF(134)+C(4)
RF(135)%C(4)
RF(136)+C(1)
RF(137)+C(6)
RF(138)*C(6)
RF(139)+C(9)
RF(140)+C(10)
RF(141)+C(11)
RF(142)%C(12)
RF(143)+C(12)
RF(144)%C(17)
RF(145)+C(9)+C(4)
RFE(146)%C(9)+C(4)
RFE(147)+C(9)+C(8)
RF(148)+C(9)+C(9)
RE(149)+C(9)+C(9)
RF(150)+C(9)
RF(151)%C(9)*C(13)
RF(152)%C(9)*C(14)
RF(153)+C(9)+C(14)
RF(154)%C(9)*C(16)
RF(155)+C(9)+C(17)
RF(156)*C(6)
RE(157)*CTB(157)
RF(158)*C(4)
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1425 RF(159) = RF(159)xC(4)
RF(160) = RF(160)xC(4)

1427 RF(161) = RF(161)xC(4)
RF(162) = RF(162)xC(16)

1429 RF(163) = RF(163)xC(4)
RF(164) = RF(164)xC(4)

1431 RF(166) = RF(166)xC(3)*C(9)
RF(167) = RE(167)*C(3)*C(16)

1433 RF(168) = RF(168)xC(5)*C(7)
RF(169) = RF(169)xC(5)*C(9)

1435 RF(170) = RF(170)xC(1)
RF(171) = RF(171)%C(4)

1437 RF(172) = RF(172)xC(4)
RF(174) = RF(174)xC(6)

1439 RF(175) = RF(175)%C(4)
RF(176) = RF(176)xC(4)

1441 RF(177) = RE(177)*C(2)*C(18)
RF(178) = RF(178)xC(3)

1443 RF(179) = RF(179)xC(4)
RF(180) = RF(180)xC(4)

1445 RF(181) = RF(181)xC(2)
RF(182) = RF(182)xC(2)

1447 RF(183) = RF(183)xC(5)
RF(184) = RF(184)xC(5)

1449 RB(1) = RB(1)*CTB(1)=C(4)
RB(2) = RB(2)*CTB(2)*C(5)

1451 RB(3) = RB(3)*C(2)*C(5)
RB(4) = RB(4)xC(5)*C(4)

1453 RB(5) = RB(5)*C(5)%C(7)
RB(6) = RB(6)*C(2)xC(11)

1455 RB(7) = RB(7)xC(2)
RB(8) = RB(8)*C(1)xC(11)

1457 RB(9) = RB(9)xC(2)
RB(10) = RB(10)xC(2)*C(13)

1459 RB(11) = RB(11)%C(5)*C(9)
RB(12) = RB(12)*C(12)

1461 RB(13) = RB(13)*C(5)*C(11)
RB(14) = RB(14)xC(2)*C(12)

1463 RB(15) = RB(15)%C(5)
RB(16) = RB(16)%C(5)*C(13)

1465 RB(17) = RB(17)*C(5)*C(13)
RB(18) = RB(18)xC(5)

1467 RB(19) = RB(19)xC(5)
RB(20) = RB(20)%C(2)

1469 RB(21) = RB(21)*C(11)
RB(22) = RB(22)%C(2)*C(18)

1471 RB(23) = RB(23)%C(9)
RB(24) = RB(24)xC(9)*C(13)

1473 RB(25) = RB(25)x*C(5)
RB(26) = RB(26)xC(2)*C(11)*C(11)

1475 RB(27) = RB(27)%C(5)
RB(28) = RB(28)*C(12)

1477 RB(29) = RB(29)xC(3)*C(12)
RB(30) = RB(30)xC(7)

1479 RB(31) = RB(31)*CTB(31)*C(7)
RB(32) = RB(32)%C(7)*C(4)

1481 RB(33) = RB(33)%C(7)*C(6)
RB(34) = RB(34)xC(7)*C(19)

1483 RB(35) = RB(35)*C(3)*C(5)
RB(36) = RB(36)*CTB(36)*C(1)

1485 RB(37) = RB(37)*C(1)*C(1)
RB(38) = RB(38)*C(1)*C(6)
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1489

1491

1493

1495

1497

1499

1501

1503

1505

1507

1515

151

1519

1545

1547

RB(39)
RB(40)
RB(41)
RB(42)
RB(43)
RB(44)
RB(45)
RB(46)
RB(47)
RB(48)
RB(49)
RB(50)
RB(51)
RB(52)
RB(55)
RB(56)
RB(57)
RB(58)
RB(59)
RB(60)
RB(61)
RB(62)
RB(63)
RB(64)
RB(65)
RB(66)
RB(68)
RB(69)
RB(71)
RB(72)
RB(73)
RB(74)
RB(75)
RB(76)
RB(77)
RB(78)
RB(79)
RB(80)
RB(81)
RB(82)
RB(83)
RB(84)
RB(85)
RB(86)
RB(87)
RB(88)
RB(89)
RB(90)
RB(91)
RB(92)
RB(93)
RB(94)
RB(95)
RB(96)
RB(97)
RB(98)
RB(99)
RB(100)
RB(101)
RB(102)
RB(103)
RB(104)

RB(39)*C(1)*C(12)
RB(40)*CTB(40)%C(6)
RB(41)C(3)+C(6)
RB(42)*C(4)+C(1)
RB(43)C(5)%C(5)
RB(44)xC(7)+C(1)
RB(45)C(5)*C(6)
RB(46)*C(1)
RB(47)*C(9)
RB(48)*C(1)
RB(49)*C(10)
RB(50)«C(9)+C(1)
RB(51)*C(13)
RB(52)*C(1)*C(11)
RB(55)*C(1)
RB(56)*C(14)
RB(57)*C(1)*C(13)
RB(58)«C(5)*C(9)
RB(59)+C(6)
RB(60)*C(14)
RB(61)+C(2)
RB(62)+C(1)%C(13)
RB(63)C(5)%C(9)
RB(64)*C(6)
RB(65)*C(1)
RB(66)*C(1)
RB(68)*C(16)
RB(69)*C(1)*C(15)
RB(71)*C(1)
RB(72)*C(17)
RB(73)*C(1)*C(16)
RB(74)*C(1)
RB(75)*C(11)
RB(76)*C(1)
RB(77)*C(9)*C(11)
RB(78)*C(13)
RB(79)C(2)+C(6)
RB(80)*C(8)
RB(81)C(3)*C(6)
RB(82)C(4)+C(6)
RB(83)C(7)*C(6)
RB(84)xC(7)+C(6)
RB(85)*C(2)*C(11)
RB(86)+C(2)
RB(87)*C(2)%C(13)
RB(88)+C(6)
RB(89)*C(2)*C(13)
RB(90)*C(14)
RB(91)*C(6)
RB(92)*C(6)
RB(93)C(9)+C(6)
RB(94)+C(2)%C(12)
RB(95)*C(6)*C(11)
RB(96)*C(6)
RB(97)*C(6)*C(13)
RB(98)*C(6)*C(13)
RB(99)+C(6)

RB(100)*C(6)
RB(101)*C(2)*C(18)
RB(102)C(9)+C(11)
RB(103)*C(6)+C(15)
RB(104)*C(6)
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1549

1551

1553

1555

1557

1559

1561

1563

1565

1567

1569

1577

1579

1581

1583

1585

1587

1589

1591

1593

1595

1597

1599

1601

1603

1605

1607

1609

RB(105)
RB(106)
RB(107)
RB(108)
RB(109)
RB(110)
RB(111)
RB(112)
RB(113)
RB(114)
RB(115)
RB(116)
RB(117)
RB(118)
RB(119)
RB(120)
RB(121)
RB(123)
RB(124)
RB(125)
RB(127)
RB(128)
RB(129)
RB(130)
RB(131)
RB(132)
RB(133)
RB(134)
RB(135)
RB(136)
RB(137)
RB(138)
RB(139)
RB(140)
RB(141)
RB(142)
RB(143)
RB(144)
RB(145)
RB(146)
RB(147)
RB(148)
RB(149)
RB(150)
RB(151)
RB(152)
RB(153)
RB(154)
RB(155)
RB(156)
RB(157)
RB(158)
RB(159)
RB(160)
RB(161)
RB(162)
RB(163)
RB(164)
RB(165)
RB(167)
RB(168)
RB(170)

RB(105)*C(6)
RB(106)*C(6)
RB(107)%C(4)*C(8)
RB(108)*C(4)%C(8)
RB(109)*C(5)+C(13)
RB(110)*C(4)+C(10)
RB(111)*C(5)
RB(112)#C(5)+C(12)
RB(113)*C(8)
RB(114)%C(3)+C(11)
RB(115)*C(2)*C(15)
RB(116)*C(3)
RB(117)*C(2)
RB(118)%C(2)+C(13)
RB(119)%C(2)*C(15)
RB(120)*C(2)
RB(121)*C(2)+C(16)
RB(123)*C(11)
RB(124)#C(2)+C(18)
RB(125)*C(11)*C(15)
RB(127)%C(2)*C(9)
RB(128)*C(1)xC(15)
RB(129)%C(2)+C(16)
RB(130)%C(9)%C(9)
RB(131)*C(18)
RB(132)*C(11)
RB(133)*C(19)
RB(134)%C(2)*C(5)+C(11)
RB(135)*C(11)*C(6)
RB(136)%C(9)*C(2)
RB(137)%C(14)
RB(138)*C(6)
RB(139)+C(2)+C(16)
RB(140)%C(9)%C(9)
RB(141)*C(11)
RB(142)*C(12)
RB(143)*C(11)*C(13)
RB(144)%C(9)
RB(145)%C(3)
RB(146)*C(5)+C(13)
RB(147)C(7)+C(10)
RB(148)*C(17)
RB(149)%C(2)
RB(150)*C(10)xC(11)
RB(151)*C(10)
RB(152)*C(10)
RB(153)*C(10)
RB(154)*C(10)
RB(155)*C(10)
RB(156)*C(2)*C(11)+C(6)
RB(157)*CTB(157)*C(2)+C(11)
RB(158)*C(7)*C(11)
RB(159)C(7)+C(13)
RB(160)*C(7)+C(13)
RB(161)*C(13)
RB(162)+C(1)xC(15)
RB(163)*C(7)*C(16)
RB(164)*C(5)*C(11)+C(11)
RB(165)*C(11)*C(11)+C(15)
RB(167)*C(2)
RB(168)*C(4)+C(6)
RB(170)*C(9)
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1611 RB(172)
RB(175)
1613 RB(176)

RB(172)*C(3)xC(13)
RB(175)*C(3)
RB(176)*C(7)+C(15)
RB(181) = RB(181)*C(9)
1615 RB(182) = RB(182)+C(18)C(1)
RB(183) = RB(183)*C(6)*C(18)

1617| C
END

[oNoNe!

SUBROUTINE QSSA(RF, RB, XQ)
1623 IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H, O-Z), INTEGER (I-N)
PARAMETER (SMALL = 1.D-200)

1625 DIMENSION RF(#), RB(#), XQ(*)

.DO
.DO
.DO
.DO
.DO
.DO
DO
.DO

1627 RF(119) =
RF(125) =
1629 RF(128) =
RF(132) =
1631 RF(165) =
RF(173) =
1633 RB(180) =
RB(184) =

[eNeololoNoNeoNoE=]

1635| C

C C

1637 DEN = +RF( 85) +RF(114) +RF(115) +RB( 46)

A1_0 = ( +RB( 85) +RB(114) +RB(115) )/MAX(DEN, SMALL)
1639 Al1_2 = ( +RF( 46) )/MAX(DEN, SMALL)

C CH

1641 DEN = +RF( 6) +RF( 46) +RF( 86) +RF(116) +RF(117)

* +RF(118) +RF(120) +RF(121) +RF(122) +RF(123) +RF(124)
1643 * +RF(170) +RB( 48) +RB( 88)

A2_0 = ( +RB( 6) +RB(118) +RB(119) +RB(121) +RB(124)
1645 *  +RB(125) +RB(170) )/MAX(DEN, SMALL)

A2_1 = ( +RB( 46) )/MAX(DEN, SMALL)

1647 A2 3 = +RF( 88) +RB(117) )/MAX(DEN, SMALL)

A2_4 = +RF( 48) )/MAX(DEN, SMALL)

1649 A2_5 = +RB( 86) +RB(116) +RB(123) )/MAX(DEN, SMALL)
A2_8 = +RB(120) )/MAX(DEN, SMALL)

1651 A2_10 = ( 4RB(122) )/MAX(DEN, SMALL)

C CH2

1653 DEN = +RF( 7) +RF( 47) +RF( 87) +RF( 88) +RF(109)

*  +RF(126) +RF(127) +RF(129) +RF(130) +RF(131) +RF(171)
1655 * +RF(172) +RB( 21) +RB( 28) +RB( 91) +RB(117) +RB(133)
* +RB(138) +RB(141) +RB(142) +RB(178)

1657 A3_0 = ( +RF( 21) +RF( 28) +RB( 47) +RB( 87) +RF( 91)
* +RB(109) +RB(119) +RB(126) +RB(127) +RB(128) +RB(128)
1659 *  +RB(129) +RB(130) +RB(131) +RB(171) +RB(172) +RB(173)
*  +RB(173) )/MAX(DEN, SMALL)

1661 A3_2 = ( +RB( 88) +RF(117) )/MAX(DEN, SMALL)

A3_4 = ( +RF(133) +RF(138) +RF(141) +RF(142) )/MAX(DEN, SMALL)
1663 A3_5 ( +RB( 7) )/MAX(DEN, SMALL)

A3_8 = ( +RB(132) )/MAX(DEN, SMALL)

1665 A3_11 = ( +RF(178) )/MAX(DEN, SMALL)

C CH2(S)

1667 DEN = +RF( 8) +RF( 9) +RF( 48) +RF( 89) +RF(133)

* +RF(134) +RF(135) +RF(136) +RF(137) +RF(138) +RF(139)
1669 * +RF(140) +RF(141) +RF(142) +RF(143) +RF(144) +RF(174)
* +RB( 59) +RB( 64) +RB( 75) +RB( 92)

1671 A4_0 = ( +RB( 8) +RB( 89) +RF( 92) +RB(134) +RB(135)
* +RB(136) +RB(137) +RB(139) +RB(140) +RB(143) +RB(174) )

—_~ e~~~
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1673 *  /MAX(DEN, SMALL)

A4_2 = ( +RB( 48) )/MAX(DEN, SMALL)
1675 A4_3 = ( +RB(133) +RB(138) +RB(141) +RB(142) )/MAX(DEN, SMALL)
A4_5 = ( +RB( 9) )/MAX(DEN, SMALL)
1677 A4_6 = ( +RF( 59) )/MAX(DEN, SMALL)
A4_7 = ( +RF( 64) )/MAX(DEN, SMALL)
1679 A4 9 = ( +RB(144) )/MAX(DEN, SMALL)
A4_10 = ( +RF( 75) )/MAX(DEN, SMALL)
1681 C HCO
DEN = +RF( 13) +RF( 14) +RF( 51) +RF( 52) +RF( 95)
1683 x*  +RF(150) +RF(156) +RF(157) +RF(158) +RB( 7) +RB( 9)
* +RB( 15) +RB( 23) +RB( 30) +RB( 55) +RB( 86) +RB( 96)
1685 x* +RB(113) +RB(116) +RB(123) +RB(151) +RB(161) +RB(181)
A5_0 = ( +RB( 13) +RB( 14) +RF( 15) +RF( 23) +RF( 30)
1687 * +RB( 51) +RB( 52) +RF( 55) +RB( 95) +RF( 96) +RF(113)

*  +RB(150) +RF(151) +RB(156) +RB(157) +RB(158) )/MAX(DEN, SMALL)

1689 A5_2 = ( +RF( 86) +RF(116) +RF(123) )/MAX(DEN, SMALL)
A5_3 = ( +RE(  7) )/MAX(DEN, SMALL)
1691 A5_4 = ( +RF( 9) )/MAX(DEN, SMALL)
A5_8 = ( +RF(161) )/MAX(DEN, SMALL)
1693 A5_11 = ( +RF(180) +RF(180) +RF(181) +RF(184) )/MAX(DEN, SMALL)
C CH20H
1695 DEN = +RF( 16) +RF( 56) +RF( 57) +RF( 58) +RF( 59)
% +RF( 97) +RF(159) +RB( 18) +RB( 53) +RB( 61) +RB( 65)
1697 % +RB( 99) +RB(152)
A6_0 = ( +RB( 16) +RF( 18) +RF( 53) +RB( 56) +RB( 57)
1699 % +RB( 58) +RF( 65) +RB( 97) +RF( 99) +RF(152) +RB(159) )

* /MAX(DEN, SMALL)

1701 A6_4 ( +RB( 59) )/MAX(DEN, SMALL)
A6_7 ( +RF( 61) )/MAX(DEN, SMALL)
1703 A6_11 = ( +RF(184) )/MAX(DEN, SMALL)

c CH30
1705 DEN = +RF( 17) +RF( 60) +RF( 61) +RF( 62) +RF( 63)
% +RF( 64) +RF( 98) +RF(160) +RB( 19) +RB( 54) +RB( 66)
1707 x+ +RB(100) +RB(111) +RB(145) +RB(153)

A7_0 = ( +RB( 17) +RF( 19) +RF( 54) +RB( 60) +RB( 62)
1709 x+ +RB( 63) +RF( 66) +RB( 98) +RF(100) +RF(111) +RF(145)
% +RF(153) +RB(160) )/MAX(DEN, SMALL)

1711 A7_4 = ( +RB( 64) )/MAX(DEN, SMALL)
A7_6 = ( +RB( 61) )/MAX(DEN, SMALL)
1713| C C2H3
DEN = +RF( 22) +RF( 68) +RF( 69) +RF(103) +RF(161)
1715 x*  +RF(175) +RF(176) +RB( 67) +RB( 71) +RB(104) +RB(120)

x+ +RB(132) +RB(154)
1717 A8_0 = ( +RB( 22) +RF( 67) +RB( 68) +RB( 69) +RF( 71)
+ +RB(103) +RF(104) +RF(154) +RB(176) )/MAX(DEN, SMALL)

1719 A8_2 = ( +RF(120) )/MAX(DEN, SMALL)
A8_5 = ( +RB(161) )/MAX(DEN, SMALL)
1721 A8_11 = ( +RB(175) )/MAX(DEN, SMALL)
C C2H5
1723 DEN = +RF( 24) +RF( 72) +RF( 73) +RF(163) +RB( 25)
% +RB( 70) +RB( 74) +RB(105) +RB(144) +RB(149) +RB(155)
1725 A9 0 = ( +RB( 24) +RF( 25) +RF( 70) +RB( 72) +RB( 73)
% +RF( 74) +RF(105) +RF(149) +RF(155) +RB(163) )/MAX(DEN, SMALL)
1727 A9 4 = ( +RF(144) )/MAX(DEN, SMALL)
C HCCO
1729 DEN = +RF( 26) +RF( 75) +RF(164) +RB( 20) +RB( 27)
% +RB( 76) +RB(106) +RB(122)
1731 A10_0 = ( +RF( 20) +RB( 26) +RF( 27) +RF( 76) +RF(106)

* +RB(125) +RB(164) +RB(165) +RB(165) )/MAX(DEN, SMALL)
1733 A10_2 = ( +RF(122) )/MAX(DEN, SMALL)
A10_4 = ( +RB( 75) )/MAX(DEN, SMALL)
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1735 A10_8 = ( +RB(132) )/MAX(DEN, SMALL)

c CH2CHO

1737 DEN = +RF(178) +RF(179) +RF(180) +RF(181) +RF(182)

% +RF(183) +RF(184) +RB(167) +RB(175) +RB(177)

1739 A11_0 = ( +RF(167) +RF(177) +RB(179) +RB(182) +RB(183) )

* /MAX(DEN, SMALL)
1741 Al11_5 = ( +RB(181) )/MAX(DEN, SMALL)
Al11_8 = ( +RF(175) )/MAX(DEN, SMALL)
1743| C
A2_0 = A2_0 + A2_1xA1_0
1745 DEN = 1 —A2_1xAl_ 2
A2_0 = A2_0/MAX(DEN, SMALL)
1747 A2_4 = A2_4/MAX(DEN, SMALL)
A2_5 = A2_5/MAX(DEN, SMALL)
1749 A2_3 = A2_3/MAX(DEN, SMALL)
A2_10 = A2_10/MAX(DEN, SMALL)
1751 A2_8 = A2_8/MAX(DEN, SMALL)
Ad4_0 = A4_0 + A4_9%xA9_0
1753 DEN = 1 —A4_9x%xA9_4
A4_0 = A4_0/MAX(DEN, SMALL)
1755 A4_2 = A4_2/MAX(DEN, SMALL)
A4_5 = A4_5/MAX(DEN, SMALL)
1757 A4_3 = A4_3/MAX(DEN, SMALL)
A4_6 = A4_6/MAX(DEN, SMALL)
1759 A4_10 = A4_10/MAX(DEN, SMALL)
A4_7 = A4_7/MAX(DEN, SMALL)
1761 A5_ 0 = A5_0 + A5_11%xA11_0
A5_8 = A5_8 + A5_11xA11_8
1763 DEN = 1 —AS5_11%xAl11_5
A5_0 = A5_0/MAX(DEN, SMALL)
1765 A5_4 = A5_4/MAX(DEN, SMALL)

A5_2 = AS5_2/MAX(DEN, SMALL)
1767 A5_3 = A5_3/MAX(DEN, SMALL)
A5_8 = A5_8/MAX(DEN, SMALL)
1769 A3_0 = A3_0 + A3_11xA11_0
A3_5 = A3_.5 + A3_11xAl11_5
1771 A3_8 = A3_8 + A3_11xAl11_8
A6_0 = A6_0 + A6_11%xA11_0

1773 A6_5 = A6_11xA11_5
A6_8 = A6_11xA11_8
1775 A8_0 = A8_0 + A8_11xA11_0
A8_5 = A8_5 + AB_11xAl11_5
1777 DEN = 1 —A8_11xAl11_8
A8_0 = A8_0/MAX(DEN, SMALL)
1779 A8_2 = A8_2/MAX(DEN, SMALL)
A8_5 = A8_5/MAX(DEN, SMALL)
1781 A2_0 = A2_0 + A2_8%xA8_0
A2_5 = A2_5 + A2_8xA8_5
1783 DEN = 1 —A2_8xA8_2
A2_0 = A2_0/MAX(DEN, SMALL)
1785 A2_4 = A2_4/MAX(DEN, SMALL)
A2_5 = A2_5/MAX(DEN, SMALL)
1787 A2_3 = A2_3/MAX(DEN, SMALL)
A2_10 = A2_10/MAX(DEN, SMALL)
1789 A5_0 = A5_0 + A5_8%A8_0
A5_2 = A5_2 + A5_8xA8_2
1791 DEN = 1 —A5_8%A8_5
A5_0 = A5_0/MAX(DEN, SMALL)
1793 A5_4 = A5_4/MAX(DEN, SMALL)
A5_2 = A5_2/MAX(DEN, SMALL)

1795 A5_3 AS5_3/MAX(DEN, SMALL)
A3_0 = A3_0 + A3_8xA8_0
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1797

1799

1801

1803

1805

1807

1809

1811

1825

1827

1829

1831

1833

1845

1847

1849

1851

1853

1855

A3 2 = A3_2 + A3_8xA8_2
A3_5 = A3_5 + A3_8%A8_5
A6_0 = A6_0 + A6_8xA8_0
A6_2
A6_5 = A6_5 + A6_8x%A8_5
A10_0 = A10_0 + A10_8%A8_0
A10_2 = A10_2 + A10_8%A8_2
A10_5 = A10_8xA8_5

A4.0 = A4 .0 + A4_7xA7_0
A4 6 = A4_6 + A4_TxAT_6
DEN 1 —A4_7xA7_4

A4_0 = A4_0/MAX(DEN, SMALL)
A4_2 = A4_2/MAX(DEN, SMALL)
A4_5 = A4_5/MAX(DEN, SMALL)
A4_3 = A4_3/MAX(DEN, SMALL)
A4_6 = A4_6/MAX(DEN, SMALL)
A4_10 = A4_10/MAX(DEN, SMALL)
A6_0 = A6_0 + A6_7+A7_0
A6_4 = A6_4 + A6_T7TxA7_4
DEN = 1 —A6_7+A7_6

A6_0 = A6_0/MAX(DEN, SMALL)
A6_4 = A6_4/MAX(DEN, SMALL)
A6_2 = A6_2/MAX(DEN, SMALL)
A6_5 = A6_5/MAX(DEN, SMALL)
A4.0 = A4 .0 + A4_10xA10_0
A4 2 = A4_2 + A4_10%xA10_2
A4.5 = A4.5 + A4_10%A10_5
DEN = 1 —A4_10xA10_4

A4_0 = A4_0/MAX(DEN, SMALL)
A4_2 = A4_2/MAX(DEN, SMALL)
A4_5 = A4_5/MAX(DEN, SMALL)
A4_3 = A4_3/MAX(DEN, SMALL)
= A4_6/MAX(DEN, SMALL)
= A2 0 + A2_10%xA10_0
= A2_4 + A2_10%xA10_4
= A2.5 + A2_10%A10_5

1 —A2_10%xA10_2
= A2_0/MAX(DEN, SMAILL)
= A2_4/MAX(DEN, SMALL)
= A2_5/MAX(DEN, SMALL)
= A2_3/MAX(DEN, SMALL)
= A4 0 + A4_6xA6_0
= A4 2 + A4_6%xA6_2
= A4.5 + A4_6xA6_5

1 —A4_6+A6_4
= A4_0/MAX(DEN, SMALL)
= A4_2/MAX(DEN, SMAILL)
= A4_5/MAX(DEN, SMALL)
= A4_3/MAX(DEN, SMALL)
= A4_0 + A4_3%xA3_0
= A4_2 + A4_3xA3_2
= A4_5 + A4_3%A3_5

1 —A4_3xA3_4
= A4_0/MAX(DEN, SMALL)
A4_2 /MAX(DEN, SMALL)
A4_5/MAX(DEN, SMALL)
| A2 0 + A2_3%xA3_0
2.4 = A2 4 + A2_3xA3_4

2.5 = A2.5 + A2_3%A3_5
DEN = 1 —A2_3%A3_2
= A2_0/MAX(DEN, SMAILL)
A2_4 = A2_4/MAX(DEN, SMALL)
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1859

1861

1863

1865

1867

1869

1871

1873

1875

1877

1879

1881

1883

1885

1887

1889

1891

1893

1895

1897

1899

1901

1903

1905

1907

1909

1911

1913

1915

1917

1919

DEN = 1

=1

DEN = 1

A2_0
A2_4
A4_0

A2_5/MAX(DEN, SMALL)
A5_0 + A5_3%xA3_0
A5_4 + A5_3xA3_4
A5_2 + A5_3%xA3_2
—AS5_3%xA3_5
A5_0/MAX(DEN, SMALL)
A5_4/MAX(DEN, SMALL)
A5_2/MAX(DEN, SMALL)
A4_0 + A4_5xA5_0
Ad4_2 + A4 _5xA5_2
—A4_5+A5_4
A4_0/MAX(DEN, SMALL)
A4_2 /MAX(DEN, SMALL)
A2_0 + A2_5%xA5_0
A2 4 + A2 _5xA5_4
—A2_5xA5_2
A2_0/MAX(DEN, SMALL)
A2_4/MAX(DEN, SMALL)
A4 0 + A4_2xA2 0

DEN = 1 —A4_2xA2 4
A4_0 = A4_0/MAX(DEN, SMALL)

XQ(4
XQ(2
XQ(5
XQ(3
XQ(6

)
)
)
)
)

A4_0

A2_0 +A2_4xXQ(4)

A5_0 +A5_4%XQ(4) +A5_2+XQ(2)

A3_0 +A3_4xXQ(4) +A3_2+XQ(2) +A3_5+XQ(5)
A6_0 +A6_4xXQ(4) +A6_25XQ(2) +A6_5+XQ(5)

XQ(10) = A10_0 +A10_4%XQ(4) +A10_2+XQ(2) +A10_5%XQ(5)

XQ(7
XQ(8

)
)

A7_0 +A7_4%XQ(4) +A7_6+XQ(6)
A8_0 +A8_2xXQ(2) +A8_5%XQ(5)

XQ(11) = A11_0 +A11_5+XQ(5) +A11_8xXQ(8)

XQ(9
XQ(1

RF(
RF(
RB(
RF(
RF(
RB(
RF(
RF(
RB(
RF(
RF(
RB(
RB(
RB(
RB(
RF(
RB(
RF(
RB(
RF(
RB(
RB(
RB(
RF(
RB(
RF(
RF(
RB(
RF(

)
)

20)
21)
22)
23)
24)
25)
26)
27)
28)
30)
46)
46)
47)
48)
48)
51)

A9_0 +A9_4xXQ(4)
Al_0 +A1_2xXQ(2)

RF(  6)+XQ( 2)
RE( 7)#XQ( 3)
RB(  7)*XQ( 5)
RE(  8)#XQ( 4)
RF(  9)+XQ( 4)
RB( 9)*XQ( 5)
RF( 13)+XQ( 5)
RF( 14)+XQ( 5)
RB( 15)*XQ( 5)
RF( 16)+XQ( 6)
RE( 17)%XQ( 7)
RB( 18)*XQ( 6)
RB( 19)*XQ( 7)
RB( 20)*XQ(10)
RB( 21)+XQ( 3)
RF( 22)+XQ( 8)
RB( 23)#XQ( 5)
RF( 24)+XQ( 9)
RB( 25)#XQ( 9)
RF( 26)%XQ(10)
RB( 27)*XQ(10)
RB( 28)*XQ( 3)
RB( 30)*XQ( 5)
RF( 46)+XQ( 2)
RB( 46)+XQ( 1)
RF( 47)+XQ( 3)
RF( 48)+XQ( 4)
RB( 48)*XQ( 2)
RF( 51)+XQ( 5)
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1927

1929

1931

1939

1941

1943

1945

1947

1949

1951

1953

1955

1957

1959

1961

1963

1965

1967

1969

1971

1973

1975

1977

1979

1981

52)

RFE 53)
RB( 54)
RB( 55)
llilli( 56)
RF( 57)
RF( 58)
(59)
E;( 59)
RF( 60)
RF( 61)
RB( 61)
RF( 62)
RF( 63)
( 64)
RF( 64)
RB( 65)
%( 66)
RB( 67)
RF( 68)
RF( 69)
( 70)
RB( 71)
RB( 72)
RF( 73)
Eg( 74)

RF(
RB(
RB(

75)
75)
76)

85)
RFE 5
RF( 86)
Rﬁ( 87)
R ( 88)
Rg( 88)
R ( 89)
RF( 91)
RB( 92)
Rﬁ( 95)
R ( 96)
Eﬁ( 97)
RF( 98)
(99
RB(100)
RB(103)
RF(104)
RB(105)
RB(106)
ﬁE(109)
RB(113)
1
§E§11g;
11
RF§116>
§£(116)
RF(117)
RB(l};%
1
RFElzo)
RF(120)
ﬁ?(lZl)
RF(122)

*XQ(
Ay gg;*XQE
RB( 54)*XQ(
Rb 55)*XQ(
RR( 56)*XQ(
RF 57)*XQ(
RE 58)*XQ(
R 59)*XQ(
Ay 59)*XQ(
RE( 60)*XQ(
RF 61)*XQ(
Rb 61 )*XQ(
RE( 62)*XQ(
RE 63)*XQ(
R 64)*XQ(
Rb 64)*XQ(
RB( 65)*XQ(
RB 66)*XQ(
RB( 67)*XQ(
RR( 68)*XQ(
R 69)*XQ(
Rb 70)*XQ(
ey 71)*XQ(
RE( 72)*XQ(
RF 73)*XQ(
EEE 74)*XQ

5)
6)
7)
5)
6)
6)
6)
6)
4)
7)
7)
6)
7)
7)
7)
4)
6)
7)
8)
8)
8)
9)
8)
9)
9)
9)

RF(
RB(
RB(

)
XQ(10
;§§:XQ( g;
76)#XQ(1

85)*XQE
R 86)*XQ(
Ay 86)*XQ(
RE( 87)*XQ(
RF 88)*XQ(
Rb 88)*XQ(
RR( 89)*XQ(
Rb( 91)*XQ(
RB( 92)*XQ(
ey 95)*XQ(
Rb 96)*XQ(
R 97)*XQ(
R 98)*XQ(
RFE 99)*XQ(
RB( 100) *XQ(
RB(IOS)*XQ(
RF(104)*XQ(
g(lOS)*XQ

1)
2)
5)
3)
3)
2)
4)
3)
4)
5)
5)
6)
7)
6)
7)
8)
8)
9)

(106)*XQ(10)
RB

*XQ(
RFE%??Z*XQE
RB(113)*XQ(
RB(114)*XQ(
RF(]]S)*XQ(
RF(116)*XQ(
RF(116)*XQ(
RB(117)*XQ(
RF(117)*XQ(
RB(]]S)*XQ(
Pl 120)*XQ(
RFE]ZO)*XQ(
RB(IZI)*XQ(
§£(122)*XQ

3)
7)
5)
1)
1)
2)
5)
2)
3)
2)
2)
8)
2)
2)
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1983

1985

1987

1989

1991

1993

1995

1997

1999

2001

2003

2005

2007

2009

2011

2023

2025

2027

2029

RB(122)
RF(123)
RB(123)
RF(124)
RF(126)
RF(127)
RF(129)
RF(130)
RF(131)
RB(132)
RF(133)
RB(133)
RF(134)
RF(135)
RF(136)
RF(137)
RF(138)
RB(138)
RF(139)
RF(140)
RF(141)
RB(141)
RF(142)
RB(142)
RF(143)
RF(144)
RB(144)
RB(145)
RB(149)
RF(150)
RB(151)
RB(152)
RB(153)
RB(154)
RB(155)
RF(156)
RF(157)
RF(158)
RF(159)
RF(160)
RF(161)
RB(161)
RF(163)
RF(164)
RB(167)
RF(170)
RF(171)
RF(172)
RF(174)
RF(175)
RB(175)
RF(176)
RB(177)
RF(178)
RB(178)
RF(179)
RF(180)
RF(181)
RB(181)
RF(182)
RF(183)
RF(184)

RB(122)%XQ(10)
RF(123)%XQ( 2)
RB(123)+XQ( 5)
RF(124)+XQ( 2)
RF(126)%XQ( 3)
RF(127)+XQ( 3)
RF(129)%XQ( 3)
RF(130)+XQ( 3)
RF(131)+XQ( 3)
RB(132)+XQ( 8)
RF(133)+XQ( 4)
RB(133)+XQ( 3)
RF(134)+XQ( 4)
RFE(135)+XQ( 4)
RFE(136)+XQ( 4)
RFE(137)+XQ( 4)
RF(138)+XQ( 4)
RB(138)+XQ( 3)
RF(139)+XQ( 4)
RF(140)+XQ( 4)
RF(141)+XQ( 4)
RB(141)*XQ( 3)
RFE(142)+XQ( 4)
RB(142)%XQ( 3)
RF(143)+XQ( 4)
RFE(144)+XQ( 4)
RB(144)+XQ( 9)
RB(145)+XQ( 7)
RB(149)+XQ( 9)
RF(150)+XQ( 5)
RB(151)*XQ( 5)
RB(152)+XQ( 6)
RB(153)*XQ( 7)
RB(154)+XQ( 8)
RB(155)+XQ( 9)
RF(156)+XQ( 5)
RFE(157)+XQ( 5)
RFE(158)+XQ( 5)
RF(159)+XQ( 6)
RF(160)+XQ( 7)
RF(161)+XQ( 8)
RB(161)+XQ( 5)
RF(163)%XQ( 9)
RF(164)+XQ(10)
RB(167)*XQ(11)
RF(170)+XQ( 2)
RF(171)+XQ( 3)
RF(172)%XQ( 3)
RF(174)+XQ( 4)
RF(175)+XQ( 8)
RB(175)*XQ(11)
RF(176)+XQ( 8)
RB(177)%XQ(11)
RF(178)+XQ(11)
RB(178)*XQ( 3)
RF(179)+XQ(11)
RF(180)+XQ(11)
RF(181)+XQ(11)
RB(181)+XQ( 5)
RF(182)+XQ(11)
RF(183)+XQ(11)
RF(184)+XQ(11)
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2045

2047

2049

2051

2059

2061

2063

2065

2081

2083

2085

2087

2089

2091

2093

2095

2097

2099

2103

2105

(oo Ne!

SUBROUTINE RDOT(RF, RB, WDOT)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H, O-Z), INTEGER (I-N)
DIMENSION RF(x), RB(x*), WDOT(%x), ROP(184)

184

ROP(I) = RF(I) — RB(I)

DOI =1,
ENDDO

H2

WDOT( 1) =
*

*

*

*

*

*

*

*

H

WDOT( 2) =

¥ X X X X X X X X X X X X X ¥ X X X X K X X X X ¥ ¥ ¥ ¥ ¥

(6]
WDOT( 3) =

* X ¥ ¥ ¥ *

—ROP( 3)
+ROP( 38)
+ROP( 46)
+ROP( 55)
+ROP( 66)
+ROP( 74)
—ROP(117)
+ROP(162)
+ROP(174)

—ROP( 2)
—2«ROP(  8)
—ROP( 17)
—ROP( 24)
—ROP( 31)
—ROP( 35)
—2«ROP( 39)
—ROP( 43)
—3xROP( 47)
—ROP( 51)
—ROP( 56)
—2+ROP( 60)
—ROP( 65)
—24ROP( 73)
+ROP( 79)
—2«ROP( 88)
+ROP( 94)
—ROP(103)
+ROP(111)
—ROP(119)
—ROP(126)
—2+ROP(130)
—24ROP(135)
—2+ROP(140)
+2%ROP(149)
+ROP(156)
—ROP(163)
—2+ROP(173)
—ROP(179)
—ROP(183)

—2«ROP( 1)
—ROP( 5)
—ROP( 9)
—ROP( 13)
—ROP( 17)
—ROP( 21)
—ROP( 25)

+ROP( 8)
+ROP( 39)
+ROP( 48)
+ROP( 57)
+ROP( 69)
+ROP( 76)
—ROP(127)
+ROP(166)
+ROP(182)

+ROP( 3)
—ROP( 9)
+ROP( 19)
+ROP( 25)
—ROP( 32)

—2+«ROP( 36)
—ROP( 40)
—ROP( 44)

—3xROP( 48)
—ROP( 52)
—ROP( 57)
—ROP( 61)

—2+«ROP( 68)
+ROP( 75)
+ROP( 85)
—ROP( 89)
—ROP( 98)
+ROP(104)
+ROP(115)

+2xROP(120)
—ROP(127)

—2+«ROP(131)
—ROP(136)

—2+«ROP(143)
+ROP(153)
+ROP(157)
+ROP(166)

—2«ROP(174)
—ROP(180)
—ROP(184)

—ROP( 2)
—24ROP(  6)
—ROP( 10)
—ROP( 14)
—ROP( 18)
—2+ROP( 22)
—ROP( 26)

+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP( 71)
—ROP( 78)
+ROP(128)
+ROP(169)

36)
42)
50)
62)

+ROP(  6)
+ROP( 10)
+ROP( 20)
+ROP( 26)
—ROP( 33)
—2+«ROP( 37)
—ROP( 41)
—ROP( 45)
—ROP( 49)
—ROP( 53)
—ROP( 58)
—2«ROP( 62)
—2+«ROP( 69)
—ROP( 76)
+ROP( 86)
+2%ROP( 91)
+ROP(100)
+ROP(105)
+3xROP(117)
+ROP(121)
—4xROP(128)
—ROP(132)
—2«ROP(137)
—ROP(144)
+ROP(154)
—ROP(160)
+2+ROP(167)
—ROP(176)
—2+«ROP(181)

—ROP( 3)
—ROP( 7)
—ROP( 11)
—ROP( 15)
—ROP( 19)
—ROP( 23)
—ROP( 27)

143

+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP( 73)
—ROP( 79)
—ROP(136)
—ROP(170)

37)
44)
52)
65)

—ROP( 7)
+ROP( 14)
+2xROP( 21)
+2«ROP( 28)
—ROP( 34)
—2+«ROP( 38)
—ROP( 42)
—ROP( 46)
—ROP( 50)
—ROP( 55)
+ROP( 59)
—2+4ROP( 63)
—2«ROP( 72)
—ROP( 77)
—ROP( 87)
+2%ROP( 92)
+ROP(101)
—2+«ROP(109)
+ROP(118)
+ROP(124)
—ROP(129)
—ROP(134)
—ROP(139)
+ROP(145)
+ROP(155)
—ROP(161)
—2+«ROP(172)
+2xROP(178)
—2+«ROP(182)

—ROP( 4)
—ROP( 8)
—ROP( 12)
—ROP( 16)
—ROP( 20)
—ROP( 24)
—ROP( 28)

[oNoNe!




2109

2111

2113

2127

2129

2131

2139

2141

2143

2161

2163

2165

2167

¥ X X X ¥ ¥ ¥ X *

02
WDOT( 4) =

¥ X X X ¥ X ¥ X X X X X X X X X ¥ X ¥ ¥ ¥ X ¥ ¥ * ¥

WDOT( 5) =

¥ X X X ¥ X X X X X X X ¥ X ¥ X

H20
WDOT( 6) =

* ¥ ¥ ¥ ¥

+ROP(
+ROP(
+ROP(

29)
67)
81)

—ROP(103)
—ROP(118)
—ROP(123)
+ROP(145)
—ROP(167)
—ROP(178)

+ROP(
+ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(
—ROP(
—ROP(
+ROP(
—ROP(
+ROP(

1)
13)
18)
23)
29)
33)
46)
52)
57)
65)
71)
86)
91)
97)

—ROP(106)
+ROP(110)
+2xROP(118)
+ROP(122)
+ROP(127)
+ROP(131)
+ROP(139)
—ROP(145)
—ROP(152)
—ROP(160)
+ROP(168)
—ROP(178)
—2+«ROP(184)

+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(
—ROP(
+ROP(
—2+ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(

2)
11)
17)
25)
40)
63)
80)
84)
88)
92)
96)

—ROP(100)
—ROP(104)
+ROP(112)
—ROP(132)
—ROP(168)
—ROP(183)

+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(

40)
64)
83)
92)
97)

+ROP(103)

+ROP(
—ROP(
—ROP(

35)
68)
85)

+ROP(104)
—ROP(119)
—ROP(124)
+ROP(154)
—ROP(170)

+ROP(
+ROP(
—ROP(
+ROP(
—24ROP(
—ROP(
+ROP(
—ROP(
+ROP(
—ROP(
—ROP(
+ROP(
—ROP(
—ROP(

4)
14)
20)
26)
30)
34)
47)
53)
58)
67)
76)
87)
92)
99)

+ROP(107)
—ROP(113)
+3%xROP(119)
+ROP(123)
+2xROP(128)
+ROP(132)
+ROP(140)
—ROP(146)
—ROP(154)
—ROP(161)
+2%ROP(170)
—ROP(179)

+ROP(
+ROP(
+ROP(
—ROP(
+2xROP(
—ROP(
—2+ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(

3)
13)
18)
26)
43)
75)
81)
85)
89)
93)
97)

—ROP(101)
—ROP(105)
+ROP(122)
+ROP(134)
—ROP(169)
—ROP(184)

+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(

41)
79)
84)
93)
98)

+ROP(104)

+ROP(
—ROP(
—ROP(

41)
69)
86)

—ROP(115)
—ROP(121)
—ROP(125)
—ROP(161)
+ROP(172)

+2xROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
+ROP(
+ROP(
—ROP(
+ROP(

6)
15)
21)
27)
31)
35)
48)
55)
61)
68)
82)
88)
95)

+ROP(103)
+ROP(108)
+ROP(115)
+ROP(120)
+2%ROP(124)
+ROP(129)
+ROP(136)
+ROP(143)
+ROP(150)
+ROP(156)
—ROP(163)
+2%ROP(173)
—3xROP(180)

+ROP(
+ROP(
+ROP(
+2%ROP(
+ROP(
+ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(

4)
15)
19)
27)
45)
76)
82)
86)
90)
94)
98)

—ROP(102)
+ROP(109)
—ROP(125)
+ROP(146)
+ROP(179)

+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(

45)
81)
88)
95)
99)

+ROP(105)

144

+ROP(
+ROP(
+ROP(

48)
71)
88)

—ROP(117)
—ROP(122)
+ROP(132)
—ROP(166)
—ROP(176)

+ROP(
+ROP(
+ROP(
—ROP(
—ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(
—ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(
—ROP(

8)
16)
22)
28)
32)
42)
51)
56)
64)
69)
85)
89)
96)

—ROP(104)
+ROP(109)
+ROP(117)
+2xROP(121)
+3%ROP(125)
+ROP(130)
+ROP(137)
+ROP(144)
—ROP(151)
+ROP(157)
+2xROP(165)
+ROP(174)
—ROP(181)

+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(

5)
16)
20)
35)
58)
79)
83)
87)
91)
95)
99)

—ROP(103)
+ROP(111)
+ROP(126)
—2+«ROP(165)
+ROP(180)

+ROP(
+ROP(
+ROP(
+ROP(

59)
82)
91)
96)

+ROP(100)
+ROP(106)




2169

2185

2187

2189

2191

2193

2195

2197

2199

2201

2203

2205

2207

2209

2211

2213

2217

2219

299

2223

2225

2227

2229

HO2
WDOT( 7) =

¥ ¥ X X ¥ X X X X X X X ¥ X ¥ ¥ ¥

H202
WDOT( 8)

*
CH3
WDOT( 9)

¥ X X X ¥ X ¥ X X ¥

CH4
WDOT(10)

(€0]
WDOT(11)

* ¥ X X X X X X X ¥ X ¥

co2
WDOT(12) =

* ¥ ¥ ¥

—ROP(118)
—ROP(174)

—ROP(
+ROP(
—ROP(
+ROP(
—ROP(
—ROP(
+ROP(
—ROP(
—ROP(
—ROP(

4)

9)
16)
31)
41)
46)
53)
58)
82)
95)

—2+«ROP(107)
—ROP(111)
—ROP(119)
—ROP(124)
+ROP(151)
+ROP(160)
—ROP(170)

+2xROP(184)

—ROP(
—ROP(

5)
83)

+ROP(113)

—ROP(
+ROP(
+ROP(
—ROP(

10)
47)
63)
92)

—ROP(111)
—ROP(129)
+2%ROP(140)
—ROP(147)
—ROP(151)
—ROP(155)
+ROP(181)

—ROP(

11)

+ROP(110)
+ROP(147)
+ROP(153)

+ROP(
—ROP(
+ROP(
+ROP(
+2%ROP(
—ROP(

7)
14)
23)
48)
76)
94)

—ROP(112)
—ROP(118)
+ROP(123)
—ROP(131)
+ROP(143)
+ROP(166)
+ROP(181)

—ROP(
+ROP(
—ROP(
+ROP(
+ROP(

7)
14)
47)
75)
91)
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SUBROUTINE CKWYP (P, T, Y, ICKWRK, RCKWRK, WDOT)
IMPLICIT DOUBLE PRECISION (A-H, O-Z), INTEGER (I-N)

PARAMETER (RU=8.314510D7, RUC=RU/4.184D7, PATM=1.01325D6)
DIMENSION Y(*), ICKWRK(*), RCKWRK(#), WDOT(*)

DIMENSION C(13), XQ(4)

DIMENSION RF(73), RB(73), ROP(73)

DIMENSION EG(17), EQK(73), SMH(17), CTB(73), RKLOW(5)
DATA RF, RB /73%0.D0, 73%0.D0/

SMALL = 1.D-50

C convert Y to C

[oNeNe!

C(1) = MAX(Y(1), SMALL)*4.96046521D—1
C(2) = MAX(Y(2), SMALL)%9.92093043D-1
C(3) = MAX(Y(3), SMALL)%6.25023433D—2
C(4) = MAX(Y(4), SMALL)%3.12511716D-2
C(5) = MAX(Y(5), SMALL)*5.87980383D—2
C(6) = MAX(Y(6), SMALL)%5.55082499D—2
C(7) = MAX(Y(7), SMALL)%3.02968146D—2
C(8) = MAX(Y(8), SMALL)%6.65112065D—2
C(9) = MAX(Y(9), SMALL)%6.23323639D—2
C(10) = MAX(Y(10), SMALL)%3.57008335D—2
C(11) = MAX(Y(11), SMALL)%2.27221341D-2
C(12) = MAX(Y(12), SMALL)%3.33039255D—2
C(13) = MAX(Y(13), SMALL)%3.56972032D—2

SUM = 0.0

DOK =1, 13
SUM = SUM + C(K)

ENDDO

SUM = P/(SUMxTx8.314510D7)

DOK =1, 13
C(K) = C(K) * SUM
ENDDO

forward reaction rates

ALOGT = LOG(T)
TI = 1.0D0O/T

TI2 = TI«TI
RF(1) = 1.2D17xTI
RF(2) = 5.D17«TI
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60

64

66

68

74

76

78

80

90

92

94

96

98

100

102

104

106

108

110

112

116

118

120

RF(3)

RF(8)

RF(9)

RF(10)
RF(11)
RF(12)
RF(13)
RF(14)
RF(15)
RF(16)

2.D13
8.D13
1.5D13
8.43D13

3.D13

3.D13
EXP(3.12945828D1
1.D13
EXP(2.85473118D1

= EXP(3.22361913D1

EXP(4.24761511Dl1

TMP = EXP(—1.72D0+ALOGT)

RF(17)
RF(19)
RF(18)
RF(20)
RF(21)
RF(22)
RF(23)

RF(26)
RF(27)
RF(28)
RF(29)
RF(30)
RF(31)
RF(32)
RF(33)
RF(34)
RF(35)

RF(39)
RF(40)
RF(41)
RF(42)

RF(45)

RF(47)
RF(48)

3.D20 * TMP
3.75D20 * TMP
EXP(4.36851114D1
EXP(3.20498617DlI
1.D18%TI

= EXP(3.90385861DI
= EXP(4.55408762D1
RF(24) =
RF(25) =

5.5D20%TI2
2.2D22xTI2
EXP(2.90097872D1
EXP(3.09632256D1
EXP(3.25288609D1

= EXP(3.77576522DI
= EXP(3.70803784D1
= EXP(2.03077504DI
= EXP(2.77171988D1

RF(49) =
= EXP(2.19558261D1

RF(50)

RF(51) =
RF(52) =
RF(53) =

RF(54)
RF(55)
RF(56)
RF(57)
RF(58)

RF(61)
RF(62)
RF(63)

7.34D13

= EXP(1.08197783DI1 +2.67D0+ALOGT —3.16523284D3%TI)
RF(4) =
RF(5) =
RF(6) =
RF(7) =
= EXP(2.07430685D1 +1.5D0+ALOGT —4.32766334D3+TI)

= EXP(3.40312786D1 —1.50965D3*TI)

—1.781387D3+TI)

—2.40537567D4xTI)
—2.01286667D4xTI1)
—8.6D—1+ALOGT)

—7.6D—1+ALOGT)
—7.25286183D3+TI)

—6.D—1xALOGT)
—1.25D0+ALOGT)

—3.37658384D2xT1)
—5.37435401D2xTI)
—3.19542584D2xTI)

—8.D—1xALOGT)

—6.3D-1+ALOGT —1.92731984D2%TI)
+1.62D0*ALOGT —5.45486868D3+TI)
+4.8D—-1*ALOGT +1.30836334D2xTI)

EXP(2.7014835D1 +4.54D—1*ALOGT —1.81158D3%TI)
= EXP(2.38587601Dl1
RF(36) =
RF(37) =
RF(38) =
= EXP(1.75767107D1
EXP(1.9190789D1 +1.51D0*ALOGT —1.72603317D3%TI)
EXP(1.0482906D1 +2.4D0+ALOGT +1.06178717D3%TI)
= EXP(3.09983169DI
RF(43) =
RF(44) =
= EXP(1.78408622DI
RF(46) =

2.D13
1.2D13
6.D12

2.D13
3.D13

2.501D13
EXP(1.84206807D1
EXP(1.76783433D1
5.D13

5.D12

2.D13

1.D12
EXP(3.26416564Dl1
EXP(3.02112379D1

= EXP(1.31223634Dl
= EXP(1.47156719D1
= EXP(3.03390713Dl1
RF(59) =
RF(60) =

2.8D13
1.2D13
7.D13

= 3.D13
= EXP(3.04036098D1

+1.05D0+ALOGT —1.64803459D3+TI)

+1.5D0*ALOGT —4.00560467D4xTI)

+2.51608334D2+TI)

+1.6DO*ALOGT —2.72743434D3%TI)

+1.6D0*ALOGT —1.570036D3+TI)
+1.228D0+ALOGT —3.52251667D1xTI)

+1.18D0*ALOGT +2.2493785D2xTI)

—1.18759134D4xTI)
—7.54825001D2TI)
+2.DO0*ALOGT —3.63825651D3+TI)
+2.D0*ALOGT —4.16160184D3+TI)
—3.01930001D2TI)

+2.86833501D2xTI)

148




122 RF(64) = 9.DI12
RF(65) = 7.D12
124 RF(66) = 1.4DI13
RF(67) = EXP(2.43067848D1 —4.49875701D3%TI)
126 RF(68) = 2.648DI13
RF(69) = EXP(8.10772006D0 +2.81D0*ALOGT —2.94884967D3*TI)
128 TMP = EXP(—1.DO*ALOGT —8.55468335D3%TI )
RF(70) = 2.244D18 % TMP
130 RF(71) = 1.87D17 = TMP
RF(72) = EXP(2.96591694D1 —2.01286667D2%TI)
132 RF(73) = EXP(3.05213929D1 —4.52895001D2«TTI)
C
134|C  thermal data
C
136 TN1 = ALOGT — 1.0
™2 =T
138 TN3 = TN2xT
TN4 = TN3*T
140 TNS = TN4xT
C
142 IF (T .GT. 1.D3) THEN

144

146

148

150

154

156

160

162

164

166

168

170

SMH( 1)

SMH(10)

= —3.20502331D+00 + 9.50158922D+02xTI
+ 3.33727920D+00+xTN1 — 2.47012365D—-05*TN2
+ 8.32427963D—08+TN3 — 1.49638662D—11+xTN4
+ 1.00127688D—15%xTN5
= —4.46682914D—-01 — 2.54736599D+04xTI
+ 2.50000001D+00%TN1 — 1.15421486D—11%TN2
+ 2.69269913D—-15xTN3 — 3.94596029D—-19%TN4
+ 2.49098679D—-23%TN5
= 4.78433864D+00 — 2.92175791D+04xTI
2.56942078D+00%TN1 — 4.29870569D—05%TN2
6.99140982D—-09+TN3 — 8.34814992D—13+TN4
6.14168455D—17+TNS5
.45323129D+00 + 1.08845772D+03xTI
3.28253784D+00+TN1 + 7.41543770D—04+TN2
1.26327778D—-07+TN3 + 1.74558796D—11+TN4
— 1.08358897D—15%TN5
= 4.47669610D+00 — 3.85865700D+03+TI
+ 3.09288767D+00+xTN1 + 2.74214858D—-04xTN2
+ 2.10842047D—-08+TN3 — 7.32884630D—12+xTN4
+ 5.87061880D—16%TN5
= 4.96677010D+00 + 3.00042971D+04xTI
3.03399249D+00+TN1 + 1.08845902D—03+TN2
— 2.73454197D—-08«TN3 — 8.08683225D—12+TN4
8.41004960D—16+TN5
.78510215D+00 — 1.11856713D+02xTI
4.01721090D+00%TN1 + 1.11991007D—03%TN2
1.05609692D—-07+TN3 + 9.52053083D—12+TN4
— 5.39542675D—-16%TN5
= 6.17119324D+00 — 4.62636040D+04+TI
+ 2.87410113D+00+«TN1 + 1.82819646D—03%TN2
— 2.34824328D—07+TN3 + 2.16816291D—-11xTN4
— 9.38637835D—-16%TN5
= 8.62650169D+00 — 5.09259997D+04+TI
+ 2.29203842D+00+TN1 + 2.32794319D—-03*TN2
— 3.35319912D—-07«TN3 + 3.48255000D—11%«TN4
— 1.69858183D—15%TN5
= 8.48007179D+00 — 1.67755843D+04xTI
+ 2.28571772D+00«TN1 + 3.61995018D—03%TN2
— 4.97857247D—-07«TN3 + 4.96403870D—11+TN4
— 2.33577197D—15%TN5

+ o+ o+

+

Il
+ w +
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184 SMH(11) = 1.84373180D+01 + 9.46834459D+03%TI

* + 7.48514950D—02%xTN1 + 6.69547335D—03%xTN2
186 * — 9.55476348D—07+«TN3 + 1.01910446D—10+TN4
* — 5.09076150D—15+TNS5
188 SMH(12) = 7.81868772D+00 + 1.41518724D+04*TI
* + 2.71518561D+00%TN1 + 1.03126372D—03%xTN2
190 * — 1.66470962D—07+«TN3 + 1.91710840D—11+TN4
* — 1.01823858D—15+TN5
192 SMH(13) = 2.27163806D+00 + 4.87591660D+04*TI
* + 3.85746029D+00«TN1 + 2.20718513D—03%xTN2
194 * — 3.69135673D—07+«TN3 + 4.36241823D—11+TN4
* — 2.36042082D—15%xTN5
196 SMH(14) = 9.79834492D+00 — 4.01191815D+03%TI
* + 2.77217438D+00+«TN1 + 2.47847763D—03+TN2
198 * — 4.14076022D—07«TN3 + 4.90968148D—11xTN4
* — 2.66754356D—15+xTN5
200 SMH(15) = 1.36563230D+01 + 1.39958323D+04x*TI
* + 1.76069008D+00+«TN1 + 4.6000004 1D—03+TN2
202 * — 7.37098022D—07+«TN3 + 8.38676767D—11+«TN4
* — 4.41927820D—15+TNS5
204 SMH(16) = 5.81043215D+00 + 3.24250627D+03%TI
* + 3.69266569D+00%TN1 + 4.32288399D—03%xTN2
206 * — 6.25168533D—-07+«TN3 + 6.56028863D—11+TN4
* — 3.24277101D—15%TN5
208 C
ELSE
210] C

SMH(1) = 6.83010238D—-01 + 9.17935173D+02%TI
2.34433112D+00%TN1 + 3.99026037D—03+TN2
3.24635850D—-06+«TN3 + 1.67976745D—09+«TN4

)
S
* ¥
I+

214 * — 3.68805881D—13%TN5
SMH(2) = —4.46682853D—-01 — 2.54736599D+04x*TI
216 * + 2.50000000D+00%TN1 + 3.52666409D—13*TN2
* — 3.32653273D—-16%TN3 + 1.91734693D—19%+TN4
218 * — 4.63866166D—23%TNS5

SMH(3) = 2.05193346D+00 — 2.91222592D+04*TI
3.16826710D+00+TN1 — 1.63965942D—03+TN2
1.10717733D—-06%xTN3 — 5.10672187D—10+TN4
1.05632986D—13+TN5

.65767573D+00 + 1.06394356D+03xTI
3.78245636D+00+TN1 — 1.49836708D—03+TN2
1.64121700D—-06+TN3 — 8.06774591D—10+TN4

220 *

292 *

224 *

%
=
B
Z
Il
+ o+ o+ + o+

226 * 1.62186419D—13+TN5
SMH(5) = —1.03925458D—-01 — 3.61508056D+03%TI
228 * + 3.99201543D+00%TN1 — 1.20065876D—03xTN2
* + 7.69656402D—07«TN3 — 3.23427778D—10«xTN4
230 * + 6.82057350D—14+TN5
SMH(6) = —8.49032208D—-01 + 3.02937267D+04*TI
232 * + 4.19864056D+00«TN1 — 1.01821705D—03%TN2
* + 1.08673369D—06«TN3 — 4.57330885D—10+TN4
234 * + 8.85989085D—14%TN5
SMH(7) = 3.71666245D+00 — 2.94808040D+02*TI
236 * + 4.30179801D+00«TN1 — 2.37456025D—03+TN2
* + 3.52638152D—06%xTN3 — 2.02303245D—09%TN4
238 * + 4.64612562D—13%TN5
SMH(8) = 1.56253185D+00 — 4.60040401D+04*TI
240 * + 3.76267867D+00*TN1 + 4.84436072D—04xTN2
* + 4.65816402D—07«TN3 — 3.20909294D—10«xTN4
242 * + 8.43708595D—14+TNS5
SMH(9) = —7.69118967D—01 — 5.04968163D+04x%TI
244 * + 4.19860411D+00%TN1 — 1.18330710D—03%xTN2
* + 1.37216037D—06%xTN3 — 5.57346651D—10«xTN4
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246

248

250

254

256

258

260

262

264

266

268

*

SMH(10)

SMH(12)

*

*
SMH(13)

*

*
SMH(14)

*

*
SMH(15)

*

+ 9.71573685D—14xTN5

= 1.60456433D+00 — 1.64449988D+04+TI

+ 3.67359040D+00+TN1 + 1.00547588D—-03*TN2
+ 9.55036427D—-07+«TN3 — 5.72597854D—10«TN4
+ 1.27192867D—13%TN5

= —4.64130376D+00 + 1.02466476D+04xTI

+ 5.14987613D+00+«TN1 — 6.83548940D—03%TN2
+ 8.19667665D—-06+«TN3 — 4.03952522D—-09+TN4
+ 8.33469780D—13%TN5

= 3.50840928D+00 + 1.43440860D+04xTI

+ 3.57953347D+00+«TN1 — 3.05176840D—04xTN2
+ 1.69469055D—-07+TN3 + 7.55838237D—11xTN4
— 4.52212249D—-14%TN5

= 9.90105222D+00 + 4.83719697D+04xTI

+ 2.35677352D+00+TN1 + 4.49229839D—-03*TN2
— 1.18726045D—06«TN3 + 2.04932518D—10%«TN4
— 7.18497740D—15%TN5

= 3.39437243D+00 — 3.83956496D+03+TI

+ 4.22118584D+00%xTN1 — 1.62196266D—03%TN2
+ 2.29665743D—-06+«TN3 — 1.10953411D—-09«TN4
+ 2.16884433D—13%TN5

= 6.02812900D-01 + 1.43089567D+04xTI

+ 4.79372315D+00+«TN1 — 4.95416685D—03%TN2

* + 6.22033347D—-06+«TN3 — 3.16071051D—-09+TN4

270 * + 6.58863260D—13%TN5
SMH(16) = 5.47302243D+00 + 3.19391367D+03*TI
272 * + 3.86388918D+00+xTN1 + 2.79836152D—-03%TN2

* + 9.88786318D—-07+TN3 — 8.71100100D—10+xTN4
274 * + 2.18483639D—13%TN5

ENDIF

276
equilibrium constants

[oNeoNe!

278
DON = 1, 16

EG(N) = EXP(MIN(SMH(N) ,
ENDDO

280 230.26))
282| C

PFAC = PATM/(RUx%T)

PFAC2 = PFAC*PFAC

PFAC3 = PFAC2xPFAC

284

286 C

EQK(1)=EG(4)/EG(3) /EG(3) /PFAC
EQK(2)=EG(5)/EG(2) /EG(3) /PFAC
EQK(3)=EG(2)*EG(5)/EG(1) /EG(3)
EQK(4)=EG(4)+EG(5) /EG(3) /EG(7)
EQK(5)=EG(2)*EG(14)/EG(3)/EG(8)
EQK(6)=EG(1)+EG(12)/EG(3)/EG(9)
EQK(7)=EG(2)*EG(15) /EG(3)/EG(10)
EQK(8)=EG(5)+EG(10) /EG(3)/EG(11)
EQK(9)=EG(13)/EG(3)/EG(12)/PFAC
EQK(10)=EG(5)*EG(12)/EG(3)/EG(14)
EQK(11)=EG(2)*EG(13)/EG(3)/EG(14)
EQK(12)=EG(5)*EG(14)/EG(3)/EG(15)
EQK(13)=EG(5)*EG(15) /EG(3)/EG(16)
EQK(14)=EG(3)*EG(13)/EG(4)/EG(12)
EQK(15)=EG(7)*EG(14) /EG(4)/EG(15)
EQK(16)=EG(7) /EG(2) /EG(4) /PFAC
EQK(17)=EQK(16)

EQK(18)=EQK(16)

EQK(19)=EQK(16)

306 EQK(20)=EG(3)*EG(5) /EG(2) /EG(4)
EQK(21)=EG(1) /EG(2) /EG(2) /PFAC

288

290

292

294

296

298

300
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308 EQK(22)=EQK(21)
EQK(23)=EQK(21)
310 EQK(24)=EQK(21)
EQK(25)=EG(6) /EG(2) /EG(5) /PFAC

312 EQK (26)=EG(3)«EG(6) /EG(2) /EG(7)
EQK(27)=EG(1)*EG(4) /EG(2) /EG(7)
314 EQK(28)=EG(5)*EG(5) /EG(2) /EG(7)
EQK(29)=EG(10) /EG(2) /EG(8) /PFAC
316 EQK(30)=EG(11) /EG(2) /EG(10) /PFAC
EQK(31)=EG(1)*EG(10) /EG(2) /EG(11)
318 EQK(32)=EG(15) /EG(2) /EG(14) /PFAC
EQK(33)=EG(1)*EG(12) /EG(2) /EG(14)
320 EQK(34)=EG(16) /EG(2) /EG(15) /PFAC
EQK(35)=EG(1)*EG(14) /EG(2) /EG(15)
322 EQK(36)=EG(1)*EG(15) /EG(2) /EG(16)
EQK(37)=EG(5)*EG(10) /EG(2) /EG(16)
324 EQK(38)=EG(6)*EG(9) /EG(2) /EG(16)
EQK(39)=EG(15) /EG(1) /EG(12) /PFAC
126 EQK(40)=EG(2)*EG(6) /EG(1) /EG(5)
EQK(41)=EG(3)*EG(6) /EG(5) /EG(5)
18 EQK(42)=EG(4)*EG(6) /EG(5) /EG(7)

EQK (43)=EG(2)+EG(15) /EG(5) /EG(8)
330 EQK(44)=EG(2)+EG(15) /EG(5) /EG(9)
EQK(45)=EG(6)+EG(8) /EG(5) /EG(10)
EQK(46)=EG(6)+EG(9) /EG(5) /EG(10)
EQK(47)=EG(6)+*EG(10) /EG(5) /EG(11)
334 EQK(48)=EG(2)+EG(13) /EG(5) /EG(12)
EQK(49)=EG(6)+EG(12) /EG(5) /EG(14)
336 EQK(50)=EG(6)+EG(14) /EG(5) /EG(15)
EQK(51)=EG(6)+EG(15) /EG(5) /EG(16)

2

338 EQK(52)=EG(5)*EG(15) /EG(7) /EG(8)
EQK(53)=EG(4)+EG(11)/EG(7)/EG(10)

340 EQK(54)=EG(5)*EG(13)/EG(7)/EG(12)
EQK(55)=EG(5)+EG(14) /EG(4) /EG(8)

342 EQK(56)=EG(2)+EG(10)/EG(1)/EG(8)
EQK(57)=EG(10)+EG(10) /EG(8)/EG(11)

344 EQK(58)=EG(8) /EG(9)
EQK(62)=EQK(58)

346 EQK(64)=EQK(58)
EQK(65)=EQK(58)

348 EQK(59)=EG(2)+EG(5)+EG(12)/EG(4) /EG(9) *PFAC
EQK(60)=EG(6)+EG(12) /EG(4)/EG(9)

350 EQK(61)=EG(2)+EG(10)/EG(1)/EG(9)
EQK(63)=EG(10)*EG(10)/EG(9)/EG(11)

352 EQK(66)=EG(12)+EG(15) /EG(9)/EG(13)
EQK(67)=EG(5)+EG(15)/EG(4)/EG(10)

354 EQK(68)=EG(11)*EG(12)/EG(10)/EG(14)
EQK(69)=EG(11)+EG(14)/EG(10)/EG(15)

356 EQK(70)=EG(2)+EG(12) /EG(14)*PFAC
EQK(71)=EQK(70)

358 EQK(72)=EG(7)+EG(12)/EG(4)/EG(14)
EQK(73)=EG(7)+EG(15) /EG(4) /EG(16)

360 C

C Compute reverse reaction rates

362| C
DOI =1, 73

364 RB(I) = RF(I) / MAX(EQK(I),1.0D—100)
ENDDO

366| C

C rates at low pressure limit
368| C

RKLOW(1) = EXP(6.33329483D1 —3.14D0+ALOGT —6.18956501D2/T)
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370 RKLOW(2) = EXP(7.68923562D1 —4.76D0+ALOGT —1.22784867D3/T)
RKLOW(3) = EXP(5.55621468D1 —2.57D0*ALOGT —7.17083751D2/T)
372 RKLOW(4) = EXP(7.39217399D1 —4.82D0+ALOGT —3.28600484D3/T)
RKLOW(5) = EXP(6.37931383D1 —3.42D0*ALOGT —4.24463259D4/T)
374| C
C third —body concentrations
376| C
CTOT = 0.0
378 DOK =1, 13
CTOT = CTOT + C(K)
380 ENDDO
C
382 CTB(1) = CTOT + 1.4D0*C(1) + 1.44D1xC(6)
* + C(9) + 7.5D—-1xC(10) + 2.6D0xC(11)
384 CTB(2) = CIOT + C(1) + 5.D0xC(6)
* + C(9) + 5.D-1xC(10) + C(11)
386 CTB(9) = CTOT + C(1) + 5.D0xC(4)
* + 5.D0xC(6) + C(9) + 5.D—1xC(10)
388 * + 2.5D0xC(11)
CTB(16) = CTOT — C(4) — C(6)
390 * — 2.5D—-1%C(10) + 5.D—1xC(11) — C(13)
CTB(21) = CTOT — C(1) — C(6)
392 * + C(9) — C(11)
CTB(25) = CTOT — 2.7D—1xC(1) + 2.65D0xC(6)
394 * + C(9)
CTB(29) = CTOT + C(1) + 5.D0xC(6)
396 * + C(9) + 5.D—1xC(10) + C(11)
CTB(30) = CTB(29)
398 CTB(32) = CTB(29)
CTB(34) = CTB(29)
400 CTB(39) = CTB(29)
CTB(71) = CTOT + C(1) — C(6)
402 * + C(9) + 5.D-1xC(10) + C(11)
C
404| C fall —off reactions
C
406| C
PR = RKIOW(1) % CTB(29) / RF(29)
408 PCOR = PR / (1.0 + PR)
PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
410 FCENT = 3.2D—1«EXP(—T/7.8D1) + 6.8D—1+EXP(—T/1.995D3)
* + EXP(—5.59D3/T)
412 FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
XN = 0.75 — 1.27%FCLOG
414 CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67=*FCLOG)
FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG) )x*%2)
416 FC = 10.0x*xFLOG
PCOR = FC x PCOR
418 RF(29) = RF(29) *x PCOR
RB(29) = RB(29) x PCOR
40| C
PR = RKIOW(2) % CTB(30) / RF(30)
422 PCOR = PR / (1.0 + PR)
PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )
424 FCENT = 2.17D—1«EXP(—T/7.4D1) + 7.83D—1«EXP(—T/2.941D3)
* + EXP(—6.964D3/T)
426 FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )
XN = 0.75 — 1.27xFCLOG
428 CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67*FCLOG)
FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG) )x*%2)
430 FC = 10.0x+FLOG
PCOR = FC *x PCOR
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440

442

444

446

448

450

460

462

464

466

468

476

478

480

482

484

486

488

490

492

RF(30) = RF(30) * PCOR
RB(30) RB(30) % PCOR

PR = RKLOW(3) = CTB(32) / RF(32)

PCOR = PR / (1.0 + PR)

PRLOG = LOGI0(MAX(PR,SMALL))

FCENT = 2.176D—1«EXP(~T/2.71D2) + 7.824D—1+EXP(~T/2.755D3)
* + EXP(—6.57D3/T)

FCLOG = LOG10(MAX(FCENT,SMALL) )

XN = 0.75 — 1.27+FCLOG

CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67+FCLOG)

FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG))**2)
FC = 10.0%+FLOG

PCOR = FC * PCOR

RF(32) = RF(32) * PCOR

RB(32) = RB(32) * PCOR

PR = RKLOW(4) * CTB(34) / RF(34)

PCOR = PR / (1.0 + PR)

PRLOG = LOGI10(MAX(PR,SMALL) )

FCENT = 2.813D—1«EXP(—T/1.03D2) + 7.187D—1*EXP(—T/1.291D3)
* + EXP(—4.16D3/T)

FCLOG = LOGI10(MAX(FCENT,SMALL) )

XN = 0.75 — 1.27*FCLOG

CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67*FCLOG)

FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14%CPRLOG) )x*x%2)
FC = 10.0*xFLOG

PCOR = FC x PCOR

RF(34) = RF(34) *x PCOR

RB(34) = RB(34) x PCOR

PR = RKLOW(5) % CTB(39) / RF(39)

PCOR = PR / (1.0 + PR)

PRLOG = LOGI0(MAX(PR,SMALL))

FCENT = 6.8D—2+«EXP(—T/1.97D2) + 9.32D—1+EXP(—T/1.54D3)
* + EXP(—1.03D4/T)

FCLOG = LOG10(MAX(FCENT,SMALL) )

XN = 0.75 — 1.27+FCLOG

CPRLOG= PRLOG — (0.4 + 0.67+FCLOG)

FLOG = FCLOG/(1.0 + (CPRLOG/(XN—0.14+CPRLOG))**2)
FC = 10.0%+FLOG

PCOR = FC % PCOR

RF(39) = RF(39) * PCOR

RB(39) = RB(39) * PCOR

RF(1) = RF(1)+CTB(1)+C(3)+C(3)
RF(2) = RF(2)*CTB(2)*C(3)C(2)
RF(3) = RF(3)C(3)*C(1)

RF(4) = RF(4)+C(3)*C(7)

RF(5) = RE(5)+C(3)

RF(6) = RF(6)+C(3)

RF(7) = RE(7)C(3)*C(8)

RF(8) = RF(8)+C(3)*C(9)

RF(9) = RF(9)*CTB(9)*C(3)%C(10)
RF(10) = RE(10)+C(3)

RF(11) = RF(11)*C(3)

RF(12) = RE(12)+C(3)*C(12)
RF(13) = RF(13)+C(3)

RF(14) = RF(14)+C(4)*C(10)
RF(15) = REF(15)+C(4)*C(12)
RF(16) = RE(16)*CTB(16)%C(2)*C(4)
RF(17) = RE(17)+C(2)+C(4)+C(4)
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494

496

498

500

502

504

506

508

510

512

514

516

518

520

540

542

544

546

548

550

552

RF(18)
RF(19)
RF(20)
RF(21)
RF(22)
RF(23)
RF(24)
RF(25)
RF(26)
RF(27)
RF(28)
RF(29)
RF(30)
RF(31)
RF(32)
RF(33)
RF(34)
RF(35)
RF(36)
RF(37)
RF(38)
RF(39)
RF(40)
RF(41)
RF(42)
RF(43)
RF(44)
RF(45)
RF(46)
RF(47)
RF(48)
RF(49)
RF(50)
RF(51)
RF(52)
RF(53)
RF(54)
RF(55)
RF(56)
RF(57)
RF(58)
RF(59)
RF(60)
RF(61)
RF(62)
RF(63)
RF(64)
RF(65)
RF(66)
RF(67)
RF(68)
RF(69)
RF(70)
RF(71)
RF(72)
RF(73)
RB(1)

RB(2)

RB(3)

RB(4)

RB(5)

RB(6)

RE(18)+C(2)+C(4)+C(6)
RF(19)+C(2)+C(4)+C(13)
RF(20)*C(2)+C(4)
RF(21)*CTB(21)%C(2)+C(2)
RF(22)+C(2)+C(2)+C(1)
RF(23)*C(2)+C(2)*C(6)
RF(24)+C(2)+C(2)+C(11)
RF(25)+CTB(25)+C(2)*C(5)
RF(26)*C(2)*C(7)
RF(27)*C(2)+C(7)
RF(28)*C(2)+C(7)
RF(29)+C(2)
RF(30)*C(2)+C(8)
RF(31)*C(2)*C(9)
RF(32)+C(2)
RF(33)+C(2)
RF(34)+C(2)+C(12)
RF(35)%C(2)+C(12)
RF(36)+C(2)
RF(37)+C(2)
RF(38)+C(2)
RF(39)*C(1)+C(10)
RF(40)*C(5)*C(1)
RF(41)%C(5)+C(5)

RF (42)#C(5)*C(7)
RF(43)+C(5)
RF(44)+C(5)
RF(45)*C(5)*C(8)
RF(46)%C(5)+C(8)
RF(47)#C(5)*C(9)
RF(48)+C(5)+C(10)
RF(49)+C(5)
RF(50)+C(5)+C(12)
RF(51)+C(5)
RF(52)+C(7)
RF(53)*C(7)+C(8)
RF(54)%C(7)+C(10)
RF(55)+C(4)
RF(56)+C(1)
RF(57)+C(9)
RF(58)+C(13)
RF(59)+C(4)
RF(60)+C(4)
RE(61)*C(1)
RF(62)+C(6)
RF(63)+C(9)
RF(64)+C(10)
RF(65)+C(11)
RF(66)+C(11)
RF(67)*C(8)+C(4)
RF(68)+C(8)
RF(69)*C(8)+C(12)
RF(70)+C(6)
RE(71)*CTB(71)
RF(72)*C(4)
RF(73)+C(4)
RB(1)+CTB(1)+C(4)
RB(2)*CTB(2)*C(5)
RB(3)+C(2)%C(5)
RB(4)*C(5)*C(4)
RB(5)*C(2)
RB(6)*C(1)*C(10)
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564

566

568

570

572

574

580

582

584

586

588

590

592

594

596

598

600

602

604

606

608

610

612

614

616

RB(7)

RB(8)

RB(9)

RB(10)
RB(11)
RB(12)
RB(13)
RB(14)
RB(15)
RB(16)
RB(17)
RB(18)
RB(19)
RB(20)
RB(21)
RB(22)
RB(23)
RB(24)
RB(25)
RB(26)
RB(27)
RB(28)
RB(29)
RB(30)
RB(31)
RB(32)
RB(33)
RB(35)
RB(36)
RB(37)
RB(38)
RB(39)
RB(40)
RB(41)
RB(42)
RB(43)
RB(44)
RB(45)
RB(46)
RB(47)
RB(48)
RB(49)
RB(50)
RB(51)
RB(52)
RB(53)
RB(54)
RB(55)
RB(56)
RB(57)
RB(58)
RB(59)
RB(60)
RB(61)
RB(62)
RB(63)
RB(64)
RB(65)
RB(66)
RB(67)
RB(68)
RB(69)

RB(7)*C(2)*C(12)

RB(8)*C(5)*C(8)

RB(9)*CTB(9)*C(11)
RB(10)*C(5)*C(10)
RB(11)*C(2)*C(11)
RB(12)%C(5)
RB(13)*C(5)*C(12)
RB(14)*C(3)*C(11)
RB(15)*C(7)
RB(16)*CTB(16)*C(7)
RB(17)*C(7)*C(4)
RB(18)xC(7)+C(6)
RB(19)*C(7)*C(13)
RB(20)xC(3)*C(5)
RB(21)*CTB(21)*C(1)
RB(22)xC(1)*C(1)
RB(23)C(1)+C(6)
RB(24)*C(1)*C(11)
RB(25)*CTB(25)*C(6)
RB(26)*C(3)*C(6)
RB(27)*C(4)+C(1)
RB(28)*C(5)+C(5)
RB(29)+C(8)
RB(30)*C(9)
RB(31)C(8)*C(1)
RB(32)%C(12)
RB(33)*C(1)*C(10)
RB(35)+C(1)
RB(36)*C(1)*C(12)
RB(37)*C(5)*C(8)
RB(38)*C(6)
RB(39)*C(12)
RB(40)*C(2)+C(6)
RB(41)*C(3)*C(6)
RB(42)xC(4)+C(6)
RB(43)*C(2)*C(12)
RB(44)*C(2)*C(12)
RB(45)%C(6)
RB(46)+C(6)
RB(47)C(8)+C(6)
RB(48)*C(2)*C(11)
RB(49)*C(6)*C(10)
RB(50)*C(6)
RB(51)*C(6)*C(12)
RB(52)*C(5)*C(12)
RB(53)C(4)%C(9)
RB(54)*C(5)*C(11)
RB(55)*C(5)
RB(56)xC(2)+C(8)
RB(57)*C(8)*C(8)
RB(58)*C(13)
RB(59)C(2)+C(5)*C(10)
RB(60)*C(10)+C(6)
RB(61)C(8)+C(2)
RB(62)*C(6)
RB(63)*C(8)+C(8)
RB(64)*C(10)
RB(65)+C(11)
RB(66)*C(10)*C(12)
RB(67)*C(5)*C(12)
RB(68)*C(9)*C(10)
RB(69)+C(9)
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618 RB(70) = RB(70)*C(2)*C(10)*C(6)
RB(71) = RB(71)*CTB(71)*C(2)*C(10)
620 RB(72) = RB(72)*C(7)*C(10)
RB(73) = RB(73)*C(7)*C(12)
622 C
C solving QSS species concentration
624 C
C CH2
626 ABVI = RB(29) + RB(43) + RF(45)
* + RB(52) + RB(56) + RB(57)
628 DENl = RF(5) + RF(29) + RF(43)
* + RB(45) + RF(52) + RF(55)
630 * + RF(56) + RF(57) + RB(58)
* + RB(62) + RB(64) + RB(65)
632| C
C CH2(S)
634 ABV2 = RB(6) + RB(44) + RF(46)
* + RB(59) + RB(60) + RB(61)
636 * + RB(63) + RB(66)
DEN2 = RF(6) + RB(38) + RF(44)
638 * + RB(46) + RF(58) + RF(59)
* + RF(60) + RF(61) + RF(62)
640 * + RF(63) + RF(64) + RF(65)
* + RF(66)
642 C
C HCO
644 ABV3 = RB(10) + RB(11) + RF(12)
* + RF(15) + RB(32) + RB(33)
646 * + RF(35) + RB(49) + RF(50)
* + RB(68) + RF(69) + RB(70)
648 * + RB(71) + RB(72)
DEN3 = RB(5) + RF(10) + RF(11)
650 * + RB(12) + RB(15) + RF(32)
* + RF(33) + RB(35) + RF(49)
652 * + RB(50) + RB(55) + RF(638)
* + RB(69) + RF(70) + RF(71)
654 * + RF(72)
C
656| C CH20H
ABV4 = RB(13) + RF(34) + RB(36)
658 * + RB(37) + RB(51) + RB(73)
DEN4 = RF(13) + RB(34) + RF(36)
660 * + RF(37) + RF(38) + RF(51)
* + RF(73)
662| C
F1 = ABVI/DENI
664 Al12 = (RF(58)+RF(62)+RF(64)+RF(65))/DENI
Al3 = (RB(5)+RB(55))/DENI1
666| C
F2 = ABV2/DEN2
668 A21 = (RB(58)+RB(62)+RB(64)+RB(65))/DEN2
A24 = RF(38)/DEN2
670| C
F3 = ABV3/DEN3
672 A31 = (RF(5)+4RF(55))/DEN3
C
674 F4 = ABV4/DEN4
A42 = RB(38)/DEN4
676| C
TEMP = 1 — A13xA3l1
678 FFl = (F1 + A13%F3)/TEMP
AA12 = Al12/TEMP
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680| C
TEMP = 1 — A24xA42
682 FF2 = (F2 + A24xF4)/TEMP
AA2]1 = A21/TEMP
684| C
XQ(1) = (FF1 + AAI12«FF2)/(1 — AAI12xAA21)
686  XQ(2) = FF2 + AA21xXQ(1)
XQ(3) = F3 + A31%XQ(1)
68|  XQ(4) = F4 + A42xXQ(2)
C
690 | C
C
692|C update rates of reactions involving QSS species
C
694 RF(5) = RF(5) * XQ(1)
RB(5) = RB(5) * XQ(3)
696 RF(6) = RF(6) * XQ(2)
RF(10) = RF(10) =* XQ(3)
698 RF(11) = RF(11) * XQ(3)
RB(12) = RB(12) * XQ(3)
700 RF(13) = RF(13) =* XQ(4)
RB(15) = RB(15) * XQ(3)
702 RF(29) = RF(29) = XQ(1)
RF(32) = RF(32) * XQ(3)
704 RF(33) = RF(33) * XQ(3)
RB(34) = RB(34) *x XQ(4)
706 RB(35) = RB(35) * XQ(3)
RF(36) = RF(36) * XQ(4)
708 RF(37) = RF(37) * XQ(4)
RF(38) = RF(38) x XQ(4)
710 RB(38) = RB(38) * XQ(2)
RF(43) = RF(43) * XQ(1)
712 RF(44) = RF(44) x XQ(2)
RB(45) = RB(45) * XQ(1)
714 RB(46) = RB(46) * XQ(2)
RF(49) = RF(49) * XQ(3)
716 RB(50) = RB(50) * XQ(3)
RF(51) = RF(51) * XQ(4)
718 RF(52) = RF(52) = XQ(1)
RF(55) = RF(55) * XQ(1)
720 RB(55) = RB(55) * XQ(3)
RF(56) = RF(56) * XQ(1)
722 RF(57) = RF(57) * XQ(1)
RF(58) = RF(58) = XQ(2)
724 RB(58) = RB(58) * XQ(1)
RF(59) = RF(59) =* XQ(2)
726 RF(60) = RF(60) * XQ(2)
RF(61) = RF(61) * XQ(2)
728 RF(62) = RF(62) * XQ(2)
RB(62) = RB(62) * XQ(1)
730 RF(63) = RF(63) * XQ(2)
RF(64) = RF(64) * XQ(2)
732 RB(64) = RB(64) * XQ(1)
RF(65) = RF(65) * XQ(2)
734 RB(65) = RB(65) * XQ(1)
RF(66) = RF(66) * XQ(2)
736 RF(68) = RF(68) x XQ(3)
RB(69) = RB(69) * XQ(3)
738 RF(70) = RF(70) = XQ(3)
RF(71) = RF(71) * XQ(3)
740 RF(72) = RF(72) % XQ(3)
RF(73) = RF(73) =* XQ(4)
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756

758

760

766

768

770

772

774

780

782

784

786

788

790

792

794

796

798

800

802

2| C

C Compute WDOT

C

DOI =1,
ROP(I) = RF(I) — RB(I)

ENDDO

3| C
C Combine duplicated

C

73

reactions

ROP(16) = ROP(16) + ROP(17) + ROP(18) + ROP(19)
ROP(21) = ROP(21) + ROP(22) + ROP(23) + ROP(24)
ROP(58) + ROP(62) + ROP(64) + ROP(65)
ROP(70) + ROP(71)

ROP(58)
ROP(70)

WDOT(1)

*

WDOT(2)

* X ¥ X ¥ ¥ ¥

WDOT(3)

* X ¥ ¥

WDOT (4)

* ¥

*

WDOT(5)

* ¥ ¥ X ¥ X *

WDOT(6)

* %

—ROP(3) +ROP(6) +ROP(21) +ROP(27)
+ROP(31) +ROP(33) +ROP(35) +ROP(36)
—ROP(39) —ROP(40) —ROP(56) —ROP(61)
—ROP(2) +ROP(3) +ROP(5) +ROP(7)
—ROP(20) —ROP(21) —ROP(21)

+ROP(11)
—ROP(25)
—ROP(29)
—ROP(33)
—ROP(37)
+ROP(44)
+ROP(61)

—ROP(1) -]

—ROP(16)
—ROP(26)
—ROP(30)
—ROP(34)
—ROP(38)
+ROP(48)
+ROP(70)

—ROP(27)
—ROP(31)
—ROP(35)
+ROP(40)
+ROP(56)

—ROP(28)
—ROP(32)
—ROP(36)
+ROP(43)
+ROP(59)

ROP(1) —ROP(2) —ROP(3)

—ROP(4) —ROP(5) —ROP(6) —ROP(7)
—ROP(8) —ROP(9) —ROP(10) —ROP(11)
—ROP(13) +ROP(14) +ROP(20)

~ROP(12)
+ROP(26)

+ROP(41)

+ROP(1) +ROP(4) —ROP(14) —ROP(15)

—ROP(16) —ROP(20) +ROP(27) +ROP(42)
+ROP(53) —ROP(55) —ROP(59) —ROP(60)
—ROP(67) —ROP(72) —ROP(73)
+ROP(2) +ROP(3) +ROP(4) +ROP(8)

+ROP(10)
—ROP(25)
—ROP(40)
—ROP(43)
—ROP(47)
—ROP(51)
+ROP(59)
+ROP(25)
+ROP(41)
+ROP(47)
+ROP(60)

+ROP(12)
+ROP(28)
—ROP(41)
—ROP(44)
—ROP(438)
+ROP(52)
+ROP(67)
+ROP(26)
+ROP(42)
+ROP(49)

+ROP(13)
+ROP(28)
—ROP(41)
—ROP(45)
—ROP(49)
+ROP(54)

+ROP(38)
+ROP(45)
+ROP(50)

+ROP(20)
+ROP(37)
—ROP(42)
—ROP(46)
—ROP(50)
+ROP(55)

+ROP(40)
+ROP(46)
+ROP(51)

WDOT(7) = —ROP(4) +ROP(15) +ROP(16) —ROP(26)
—ROP(27) —ROP(28) —ROP(42) —ROP(52)
—ROP(53) —ROP(54) +ROP(72) +ROP(73)
—ROP(7) +ROP(8) +ROP(29) —ROP(30)
+ROP(31) +ROP(37) —ROP(45) —ROP(46)
+ROP(47) —ROP(53) +ROP(56) +ROP(57)
+ROP(61) +ROP(63) +ROP(63) —ROP(67)
—ROP(68) —ROP(69)

—ROP(8) +ROP(30) —ROP(31) —ROP(47)

* ¥

WDOT(8) =

* ¥ ¥ ¥

WDOT(9) =

*

WDOT(10) =
*
*
*

WDOT(11) =

+ROP(53)
+ROP(69)

+ROP(6)
+ROP(33)
—ROP(54)
+ROP(68)

+ROP(9)

—ROP(57) —ROP(63) +ROP(68)

—ROP(9) +ROP(10) —ROP(14)

—ROP(39)
+ROP(59)
+ROP(70)
+ROP(11)

—ROP(48)
+ROP(60)
+ROP(72)
+ROP(14)
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+ROP(49)
+ROP(66)

+ROP(48)

+ROP(57)




804

806

808

810

* +ROP(54)
WDOT(12) = +ROP(7)
* +ROP(32)
* +ROP(39)
* +ROP(51)
* —ROP(69)
WDOT(13) = 0.0

C
RETURN
END

—ROP(66)
—ROP(12)
—ROP(34)
+ROP(43)
+ROP(52)
+ROP(73)

+ROP(13)
—ROP(35)
+ROP(44)
+ROP(66)

—ROP(15)
+ROP(36)
—ROP(50)
+ROP(67)
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