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1. Bevezet ®s

Napjaink legfontosabb feladata k © z ® at &r8trooksiaknoycasg8§t 8s <cs°® kke
egyre n°vekvR @g@pjr8&r miehramsezln®ssl,ata ®s a hg§zt a
szennyezRanyagoAl @udzZzalt jaeay @ogkr®det gi at er me |
f el hafsasns8zZitl i s t Px RKel®kerzneldvipnka pgLegt egyr e t °bb
szab8lyoz8st vezetnekimeeake8iraeze kRrgk@szarekdit o ®@I8 s §r
hat ®8konyabb ®el laa snzenl 8 |1G8kst8etr midhya Ki keernrbk®gPRat el
k°rnyezet v®del mi sefdlyamaokws zIs g 81 at a, ®s mi n®I [
Ez al apj 8n hat ®konyabhbmeljebka v &k2®nyd zdhted s®grese z
ki bocs8t8s8nak cs°kkent®se, illetve hat ®kony
Az ®g®si f ol yamad zo&krhmyne zkRe | eent \)keeggdRk 1 e®gy i k | e
adj 8k aoxiddk (NO.N@®IO, a tov8Phi aneb yre kM@ Kk sz 8mos
van a k°rnyezetne.samhadNOe®® @O a fotok®mi ai
el Rvegy 0 eigdwvwedgh &z, Na®s8 ss¥z egr8ezp et | 8t s Aizk ®gyg®s-i z o
rendszerekre is jelentRs hat§8ssal vannak, Ya
nagy m®rt ®k ben befol y8sol hatj 8§k, Yygeggybreek
nukl e8ris mnhahdad®kokt 86ja sor §saz cikss ®g ekl s Ok etzer
k°r¢l tekintR feldol goz8sukanvermel ymék tgSomng
ter mPkig flzm-gl®n n e I[1].r eFaognstlotsa ttveah §t , hogy | - el n
ezekre a folyamatokra a k°rnyezeti ARG gazdsa
®g®s®nef@8lvat §t ®r de m@@g®sai |reegnedgsy@sezrenreTtbr bo ca® nNRQY
rendszer Kk°| de%nhatagseyd wala kfeezn't el mondott ak
emel |l ett a bonyolultabb folyamatokat is jele
Az ®g®si folyamatok | e2r8sa r®szleteA reakc
Ho/Oo/NOx ®gi®s r endszerr e sszk8&nsozgizl melc mé&nt z Maek | ze de
vizsg8lat gt c®l szerT a k°r ¢l m®nyek min®l S z@
l e2r8s ®rdek®ben. Ezt sz&8§m2t-g®pes adAtgyTjt

reakci - mechani ztntu ss zail mwl] 8oni -k®g&se a k2 s®r | et
meg8l |l ap2that -, hogy egy mechanizmus mennyi
vizsg8l at ok al apj 8&n az i S meg8l |l ap?2that .,
r ®szf ol yamat okgihrak Sb ln z.a ypesztathagznditadfa, hogy jelenleg

nincs olyan mechani zmus, amely a K°r ¢l m®nyel

nitrogi®hok ®g®sk®mi §j 8§r a.
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Ezek anuanpkj88mi c &I°jz® t ami o®I k 8t h o ¢g®yrhbdbe kWibzag &
szakirodalomban a | 8 |//O#ANOx® gHR S | rendszerek k2s®rl et e
®s feldol gozzam. C®l om ax0./IN®| rme/d kit ¢ i ® vnteiczheadne kzbr
°sszegyTjt®se, ®s vizsg8latatd® KergglPm®n kel ®s
bevong8sg8wvaell.j eE2Z e m®ny ®ne&l apPyg Eme hmesgpmd t2§ r§szah at

rendszerre egy jJjelenlegi |l egj obb mechani z mt
v®gezni . Ennek DEérizRn ke ®l;d teganyt doksdarbma r ®s z f o |
azonos?2t8sa. Ez azt jelenti, hogyk?%azz,|° snsezleyteek

hat 8rozz8k meg | elseznitnRuskeBne danz® nayd®ott.t BEkzzesn®rrleeatk
pontosabb meghat 8roz s §wdlj ecs®Iton®nay ®medkh g rmivZ It
Munk8m v®gsR c®bpAIO®g®ST , readyg zar ¢lk | e2r §s

mi nden eddi gi n®I pont osabb, a k°r ¢l m®nyek sz
reakci -mechani zmust a dretgdsahkibo slaeh?br &d e na |l a ejal
K®mi ai I nt ®z et Reakci -kinetikalil Labopat - riu
fogom haAszim@lE§mimunkaa kutat - - csoport saj 8t f ej
keretrend z e r, & @Qmirhat+ programmav al - s2t hat - meg.

2 . | rodal mi Sttekint ®s

A g8zf8zis¥ kineti Kaintwiazlsodry | aatecakgye gy ends z
alkotni, ®s a folyamato meghat 8r oz - el emi reakci -k
meghat 8roz8s8val °sszetett reakci -mechanizm
berendez®st ki dolgoztak erre a c®Ilra, ezeke

(direkt) .m-dszerekre

I ndirekt k2s®rl etek eset®n a teljes reagsl

m®r i k, aminek elRny=ZcktRimotay aznag®@ez7 r RI | ehet
Il l'yen vizsg8l atokat | ehet v ®g ekbamireakiofokban, v a g
homog®n k°r ¢l m®nyek k°z°tt, illetve | 8ngokba
Direkt m-dszerek eset®n a vizsgs8lat k°z®pp:¢
egy reakci -1 ®p ®s, vagy el emi r ezlkgsia- 8ddhesl
k2s®rl etileg meg | ehet val - -s2tani ol yan Kk°r
csak ez az egy reakci - -| ®p®s befoly8solja. T

direkt meghat 8roz8sra el mPlredak ki®mi ali apnj- 8rs zte

al kal maz§8sa.



Ebben a f ej e zoextibdeork a®gmRistkr®ang @i vi zs g8l at 8§r a

k2s®rl| et m-dszereket mutatom be r°viden. I s
®s fel haszn§8ltt, m®orveSsh b Saxdeadtonkk A ® g @®k ®mi 8§ §t
reakci -mechani zmusokat . Ezen k2vg¢l i smerte

feldolgoz8shoz sziks®ges f8&8jl form8tumokat ®s

2. 1. K2 s®r | et i m- dszer ek

211.1 ndi r e k to nrmo®yr @nsrakid@nahk t o

A homog®n reaktorokban v®gzett m®r ®seket nu
mi v el a k¢l °nb°2zR m®r ®s i param®t erek nem f ¢
reaktorban ayamatkacd, tz° k@&l dtadsy daeks exd@kBnedr ®s
®s gyors 8ramoltat8s8val

Aj - | k eeaktor (fet stirred reactdr JSR, vagy perfectly stirred reactorPSR) egy
ides8lis, folyamatosan kevert tart8lyreaktor
kinetikali Vi zdg §lnat[IBR vheag & Al @ktektr viBgyh@yy a me ¢
g°mb al ak% reaktorban a n®gy f¥v- -ka turbule

el keveri a g8zelegyet.

felf(itési szakasz reaktor

gaz-
bevezetés

kivezetés

21. 8s§WBjrdkevervwszleatka or

Egy |-l kevert reaktor k2s®rl et sor8n i smern
hRm®r s®kl et ® ®s nyom8s8t (azaz a reakci - k?©°
a g8zelegy reaktorban t°]| t°kt2ts Gralrett- zrkeopdr8osdi u ki ¢
szimul 81 8s8hoz is sz¢i¢ks®gesek. A k2s®rl et so
g8zel egzybggesanyagfajt 8k koncentr 8ciimPp8®sr eaz:
haszng8lj 8k.



Al ° k ®s hcus(ghogkrnubé ST)szin®n sz ®l es k°rben al kal mazo
az ®g®sk®mi §ban, mel ynek [#48zI]| atos rajza a 2.

keverd rendszer higitégaz

e R )

]

reaktans

szivattyu

Meghajtott rész

Meghaijto rész ~ diafragma

—(>T<)—{: pumpa
i szivatty( ?
—(>T<)—® hajtégaz nyomas és fotodetektorok

22. §BrP&®sh-asR&8m8§zIl at a

Aberemdez®s f R r®sze egy t°bb m®ter hossz¥%s8g¥
k®t r®szre oszt. A medRakti ety om@s2z:®b éiglydhriveearr
reakci -elegyet, azaz az ®csxiad 8H2Ap2zteargggIZya® MB g ¥
megha@®szben (driver section)héjokog@&zobanmené:
addigjam? g a di afr agnmagyS8tadmdmEanyalkEBdgo M8 st a d
anyag8nak ®s kialak?2t8s8nak ay e giAfdaifagriaR me g\
Stszakedgysdlrkm®shul |l 8m kel etkezik, amely a re
maj d visszaVergRRdkied egrynan.vi sszaver:'t | ©°k ®s hul
m¥%l va begyull ad, ®s §glttRlkragnl m®in yaebka t k °kzu®stnta k
alatt |l ej8tsz-dik a reakci

A | °k®shull 8m visszaver Rd®se ®s a gyull ads§s
i dRnek (i gniitDTl,dff) .deA agyy utlilnaed §s pi lelt amatf §thi £d |
p®l d8ul a nyomyyv Ylattl aan®&d v anyagf aj Elerjedtoncent
m-dszer p®l dg8ul a !gte ©j8a :=anti eststz i hij EBmaXi Im®g YW le
sokszos®&reA WU? ked®sfhben Vv ®gzemB¥sgeykul 4 aidsli § diR-
sz¢ks®g van a visszavert | °k®shull 8m m°g°tti
kiindul 8si g8zelegy ©°9sszet ®t el ®r e. Ebben a
gyul | adegasd iindfRotrrm8ci -traezd8sesrzeRlett reakci



A cs Rr eak(floowrrdagon) a homp®n k°r ¢l m®nyekBed gyaasz el R
8ramoltat8&8s8hl atos2tppz[5A 2.3. 8br8&n | 8that -

f6 aram

\ keverési zéna reakciézona
N | /
gaz m1ektor§§\ N
= /=] léghités
= ——] gazkivezetés
/ L =—~__:ﬂ.l L_ }

termoelem

23. 8WBAraskRpe v§8zI| at a

A berendez®s fR r®szei a g8zadagol - rendszer
el helyezhetR f ¢({ggRl egesen ®s v2zszintesen i S
z-n8val. A hRm®r s®kl e®nim®r @8 ¢e¢kRMbE? EMmMgl§ z
8raml §si sebess®ggel be8ramoltatj 8kn8&lzan nj e
elkeverednek®s a 2z -erm%&lran | ej 8tsz-di k a reakci - ado
g8zel egyet hi degell eAlegRa @y a shzittviako, aezwizeakci

k¢l °onb°zR anyagf anglitikBikn- e s neeakk&8ci mpghat 8§rozz
koncenthRyeizejt ®si detegkamamdgnd TECDNDn @lzi WOt or
nemdi szper ztral (NDUV),aan 8O | @ & padig Fouriet r anszf or m8ci

analiz8torral (FTI R) detekt 8l hat - . Egy m8si |
hel y®t , azaz a reaktor hosszgtart812Raod8K], ie
reaktorban.

CsRreaktorral k ®t f I ®g ekns ®ralzet ¢ G yiudghofih sk okt
me®r ®s e, a m8si kcankn@rcResnel. - KioSthRRelod ir [Secsime®tr @&rs e

i smern¢gnk kelnla ehRm®ak®kl et ®t ®s n y8ozne8l segty, \
°ssz2é ROt A mOr ®sidRdJdAtggv &nyr@&baekncia ki 8r aml

anyagfajt8k koncentr 8ai - jAa,ki8&lIrlaam d -m@eRmnek M
eset®n athRMB®t 9@k lae Sasdao tme | d reytat g §ra® rt ij@kor.k oinlc e r
ismerngnk kehd RBRRMERK@KE =t ®tt ®s8 My 8mmat - rzekaokdcSis-

i dej ® a reaktorban



2121 ndirekt m®r ®sek | 8ngokban

Az ®g®si folyamatok vizsg8l at §gn§gl an nul | a
egydimenz(i2B) vagy ak§8r ek®dédbids meanmal-ys kng®lr°®msb?° z R
jelenttEzeknek szint ®&nvam angtyaz adet! ®YRR S ®g ek dszer ek
inf orm8ci - kat nyer het ¢nk, p®l ds§gul a reakt.
tulajdons8gokr - 1I. K®t fR k2s®rl ett2z2pust K ¢
| 8ngsem@Rrs&s®g a mM8si k az ®gRfejemosi &b im®r Skt

Al ami n8r i s (aBingumibgevedogsi® gBV,Y) a | 8§ ngyaenkontesgy n a
fizi kai param®tere, melynek ismerete al apvet
is. A | 8ngsebess®get ¥gy defini 8l hatjuk, min
8raml 8st nem tartal maz- - tl S8mzg f&gohnett R egr§ zeedl ResgRyr
gas) k®pest. A d akiti n@rrliest il SmggldeBfs@® € s k2 a@®m
el rendez®st kidol goztak emrda,szp®|td-Bivad hvaRd K itufxeu

| 8ngnk-Yaps zer t , vagny dazeritkerA8nberendez®sben
| 8ngsebess®get mi nden eset ben §t kel l Sz 8§8n
korrekci-s m-dszer alkal maz8s8val, p®l d&§8ul n

A g°mbl 8ng terjedbmBhekreiaksgskad)d aftrgddzrk a t ¢
a s?2kl 8ng vVvi zshgRkdsa®g8R a( hael aktavl §ntaumgt tagukarngery. )| 8t h a

a) b) égofej
) < —>
4 I:*;“____ flitékopeny
vizh(itéses kever8kamra FAWNNN
i : = BERANNNNN={
és gazbevezetés N === hdelemek
gyujtészerkezet
®© [F— hatékdpeny
2 |
o
0
[1}]
=
[1}]
o
megfigyeld g
pumpa «— ablak \V4 ‘:'_':r,_,_,_,_,_f_ﬁ _

......... a)
‘ﬂ témegaramlas

5 szabalyzok
porozus

keramiagémb

r T 1
L gazbemenet

24, 8haami n8ri s -mM@n@zsl@baismady bvesrze
a) Reakci - kamra g °HROII SBgogRsv i .



A | 8ngsebess®g m®r ®s ®re teh8t sokf®l & m-dsz
megfelel R korra&lzionloast. &l kaelpmazadwk 8l hat - s8ghc
i smern¢gnk kell az ®ghetR g8zelegy hRm®r s®kl e
8l tal 8ban a g8zelegy ©°sszet®tel ®nek v.al amel
llyen p ® 1 dagtudlzFea iigyxaigd 8 letkwvZ evra | e (idc R.h aegyénigly vagy a

t¢zel Ranyag m-lt°rtje

A m8si k fontos YRS kijad@rl s ztShdpd Spagdbhdb e mOTr
(burner stabilized flameBSF). 2t a k2 s®r | eM@&t-®PBre gyyqyRgsitb bladn
(flat fl ame bur nera kskeegd’ ezt bo@kdiem.b.a) 6@ g)[8] k
8br8n .l 8t hat -

B R U | Y A b) gy(ri kulsé
a) _ .&_-_.__”.V.-__[ F lang ) gazaramhoz
megﬁgyelé/
NN
blak .
apla e ///‘
@ h
'/ kever6kamra ﬁ \ \
jﬂl\ Py K’vizhﬁtés ki \ S Tll
vizhiités be mm 1
i I
gazelegy hitéviz
25. 8h)aMBOgWRE x|l at a -&g R Sk?ekrl e8snzgt
A m®r®s sors8n stabiliz8lj8k a | 8ngot az
8ramol tedtl®&sa wmol yamatos ®g@ststhiczbog§tiasakk
A k2s®rl et szimul 81 8s8hoz ismern¢gnk kel a
°sszet ®t el ®t , il letve a t°meg8ram8t mEegz ®gR-
Az i1 lyen k2s®rl etekn®l j oggal felt®tel ezzg¢k,
|l 8ngban meg szokt 8k m®tr ni a hRm®r s®kl etet az
anyagfajt8k koncentr8ci: - |8¢d fisgaue®®yRbhen Mmei
Az itt ismertetett -&ERs®&s¢ | a®lgdrkkll IEMapsRle [Ras 3 Rl su
®gRfejen stabiliz§glt koncent®rgRoie:l m&rs®&skr ek oinsc

profilt, kifel ® ter jlesdnRy sge®bnebsl s8&hgge tm | deshzeetr rne®@r |
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213 . Direkt m-dszerek reakci  -sebess®qgi

Az el RzR fejezetben iIismertettem az ®g®si r
k2s®rl eti eszk°z°ket ®s az indikbekt imfdgsmErc
kapunk a teljes reagsgl - rendszerr RI , azaz

sebess®qgi param®tereirRI . A k2s®rl eti m- dsze

c®l ja egy adott elemi relh&tct8rozgdbassPygi oplaya
bi ztos?2t8s8val |l ehet kivitelezni, ahol a mor

termeli vagy fogyasztja.

Erre | °ic®@RMbeinl 8w csRreaktorban is van | ehe
mellett Ez en k2 v ¢ | | ®t eznek egy®b mGgakemak hasznmn

eszk®z p®l d8ul a magas h Rni@npaatukelpkotochemisibyt o k ® mi
HTP).Szoktakl ®z er i nduk 81 t @& sliulolraeisezfc@®imicziiaslysigLf Il Fa)s, h
FP)k2 s®r | eteket is.aRAksalmagBitereakai c®kPaet ®
detekt 8l 8s8ra is sz8mos megol d&8s | ®tezi k, p®
al kal maznak g8zkromatogrgf m@gnesé€smegepekanao!
det ekt 8l 8st i s.

A direkt m-dszerek k°z® sorol hat -k m®g az ¢
egy¢é¢tthat - meghat 8roz8s8r a, vagyAbhkalamaz h gt -
el m@i-edtsizeravar®t d 88l 8t me n et ariai@nhl tramgtiontstate theor® | et (
T VTST)[9], vagyacsatolt klasztem - d s(zoapted cluster CC)[10Q].

Az ©°sszetett reakci - mechani z muasroakm®tiezrsegk8 | dait
meghat 8roz8s8nak er eednm@nye®s nemifcgyll amben
t 8maszkodni . A direkt m- dszer ek al apj 8n t u
param®t ereinek m®g fizikail agbee8§®gs &p®l s RE
bi zonytal ans§8gi t ejezetpM8 n g 8 k ¢ i( -lubeockh3a.md .z2Zmma |l i z |
sor 8n (fdjedet) ezék.aBi zonyt al an®=B girekt m@rt @y ie & ek®n y
fel hasazknad&d lenaagz zahogy a sz &m2ztioktati | ppagr aim®teesrl ei k
A direkt ®ski redgiyrcekte sm@ri@syel embe v ®tel ®vel 3
cs°kkent het R.
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2.2. AdatgyTjt®s ®s feldolgoz§gs

Munk8m egy jelentRs r®sze a szakirodal ombeze
amel yekben-oxi dnoikt rwigsRenl k e d GBNRR geddsierekbg8d 2.8 k h i
fejezetben 1 smertetett m- dszerekgegel r®Ez@k W
k¢l °nb°zR okokb - | ki hagyAarmehddlog@ddtit fad atc
form8tum¥% adatb8zisf8jl okat k®sz2tettem,

2.2.1. Felhas& | t adat ok

£ghet R g8zelegyek °sszet ®t étl PnelkbgkreyWdBdE ms ®s R

ekvivalencia ars8nyt (2.1. egyenlet), ®s a h?
€ i J€ &
- tilte (2.1)
€ j J€g E
Azaze a t ¢zel Ranyag ®s az oxid8l - -szer ar8ny§8t ¢

Haes p, akkor az elegy tezel Rakkagbant Sebg®megt
e p, t¢zel Ranyagban gazdag. Az S8Sittgaled Ramegladgo

O 0oxi d8l -szer ®g ®s i rendszer ®t x@ak rvdagy Hb 81 |j 8k
t ¢zel RanQtaghewe Nnek, mint oxid8l . -szert. Az e
2.1.a. egyenlet, a m8sodik esetben a 2.1.b.

€ W

& (2.1.a.)

€ W

P (2.1.b.)

A szakirodalom feldol goz8sa sor8n ©°9sszesen
3258 adatpont | 8§t gy Tjd®n ®epé@s d°ssz ez e, k-oxalke | nyietkr
k°l cs°nhat 8§s8t 2rj 8k | e. Ez ek et(adasorokaszbrant o k a t
a f ¢ggedt@W | BIzfact g8lbaalnom ©° s s ze.

J-l kevert rtetakkhombamt v®giz-ep cikkfldald am®@ro® Smeazk €
adatpontja tartozik11l]. Ez e k n ® | a kNGs @Rrsl pe®t @tkunr®bl 8 | a hat 8§8s 8t
A kezdeti h R m®rensiréykd 150K ®&40ay aam& 8 z ° t t m2 g az
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ar8ny ®s a h7egdeD iz 82 @O, ®BIF4 ke z°tt v8EbLtozott
volt.

L% k ®s hcustRbs8em m®r t gyull ad8si 5 d&d&t2s®rgredle |
adatpontj 8t dol goztam f.®b;0MNtaaret gletka x° zRitit n o/a
is. A kiindul §8si hRm®r s ®k | eehdre®& 2712Ko0 88 0e A dKk
359atm k°z°ott, m2 g az ekvm-viatl fendte(),3b , Hr ¥y 0® A 5
0,999 k°z°tt v8§ltozott.  Mdlt.h2g2t-g8z rendszer
CsRreaktor k2s®rl etekbRI 6 cikk 43%®afdNt sor §
tartal m“ rendszerek m®r ®s ®t iss nglommB8g e isto® ko,a n;
1382K ®9g12Batbm k°z°tt, m2g az ekvivatemdre@25a ar 8n
3,77 s 9B, k® z°tt v8&ltozotivolt. A hz2g2t. - g8z itt

21. t §8blIngdziarte kt OD k2s®rl etekaftbamehagtaBlttg
as./ ap.: adatsorok/ adatpontok sz8ma az adott
Hi vat koz§8 T2 p as/ap. NO a T/K p/atm

Dayma 2006 [11] JSR 19/%5 NO/NO. 0,125 70011150 1i 10

Mulvihill 2018 [12] IDT 1/6 N20 1 12481491 0,68 0,69

Mathieu 2013 [13] IDT  15/133 NO: 0,3'1,0 9481772 1,435,9

Mathieu2012 [4] IDT  12/101 N0 0,430,50 9431674 14354
Mevel 2009 [14] IDT 9/226 N20 0,520 12932354 3,08,9

Kosarev2007  [15] IDT  2/20 N.O 1,001,88 10071574 0,140,47
Hidaka1985 [16)/ IDT 985 NO 0520 14621827 0,852,75
Pamidimukkala 1982 [17] IDT  2/20 N,O 3,350 19192781 1,221,775
Slack1978 [18 IDT 322  NO, 0,8 8401 990 1i4
Henrici 19069  [19] IDT  4/46 N,O 0,351,08 16132712 1,291,91
Snyder1965 [200 IDT 896 NO  0421,00 738952 2,04
Mueller2000  [21] CT  3/113 NO. 3,72377 832836 1,15500
Mueller1999 [22] CT  27/940 NO/NO, 0,252,00 78011010 0,5 100
Mueller 1998 [23 CT 6/262 NO 025104 8001808 1,0i112,5
Allen 1998 [2 CT 3155 N,O 049056 995 3
Lo f f2po®r [25] OC  2/18 N0 0,012,713 8731273 1
Hulgaard 1993 [26] OC  2/50 N,O 0,021,92 9641382 1,04
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A szakirodalom fel dolgoz8sa sor8n °sszesen
1815 adatpontj 8§t gyTjtottem °ssze. Ezeket @
(adat sor ok s ze.®isntF 5a8 bH)Eopgael | 8@ka nk 4° s s z e .

Lami nl8§gr 8 b ars®y &g eset ®&n aldatiskbkbRI®S 8 8 ada
felhaszn8lni, afMebtyed8mi sdegyi kKar Nal maz- m®r
hRm®r s ®k | et eend@2971 299K m®s aiD02a O h k©°z°tt v8l tozo
ekvivalmci a ar 8ny ®s arentréOgld1,7-9g 8&s, 6O Bt kKrizj°e t vV 8§
A h2gz2;i®sg@z Nol t .

£EgRfejen stabilizpgtofiBnyogPa®s&oasen®nS§t6 - cCi

adatpontj 8§t

haszn8l tam

fvatINO, N&, ®\ws i:GNstgagrl tt a | rne¥a di

A kiindul 8si hRm®r s®kl et, nyom8s, red=e298 kvi v al
970K, 0,026 1atm, 0,451 , 74i0@3§ 60 k°z°tt Vv8ltozotivolt. A h2g?2
22. t §blIn8dziarte kt k1l D sks2zse®rolgd tad t 8bl §8zata. A t:
as. / ap. adat sorok/ adatpontok sz8ma az adot't
Hi vat koz T2 p as.l/ap. NOx a T/K p/atm
Bane 2011 [27] LBV 5/46 N20 0,151,00 297299 0,200,79
Powel 2009 [28] LBV 1/12 N2O 0,78 2,20 298 0,80
Mevel 2009 [29] LBV 1/30 N20 0,3001,79 296304 1,001,02
Shmakov 2010 [7] BSF 6/150 NO 0,47 2,00 308 1,00
Sepman 2003 [30Q] BSF 9/9 NO 0,60'1,00 300 1,00
Martin 1990 [31] BSF 3/16 NO 0,81 970 1,00
Cattolica 1989 [32] BSF 6/237 NO 0,88 1,37 293 0,10
Roby 1987  [33] BSF 1/16 NO 1,60 950 1,00
Seery 1981 [34] BSF 13/180 NO 0,881,74 300 0,10
Mainiero 1980  [35] BSF 3/31 NO T 300 1,00
Volponi 1995 [36] BSF 2/75 NO; T 431 0,033
Powel 2011 [37] BSF 4/120 N2O 0,951,55 298 0,81
Venizelos 1998 [3§] BSF 2/44 N2O 1,00 689 0,04
Sausa 1996 [39] BSF 3/72 N2O 1,09 400 0,04
Dayton 1994 [40] BSF 1/203 N2O 0,64 300 0,026
Sausa 1993 [41] BSF 4/184 N20O 1,00 300 0,026
Martin 1990 [3]] BSF 3/18 N2O 0,80 970 1,00
Vanderhoff 1986 [42] BSF 12/176 N20O 0,450,89 300 1,00
Balakhine 1977 [473] BSF 9/196 N2O 0,46 300 0,053
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Lok8lis @ma®Renps®df e(jlez.e tOH/B/NBGelesmin rneakci
azonos?2tottam, amelyek a vizsg88k &z2fse®rtlietiin
m®r ®s i er Eame@hky e lPsrd etf @ij eRlet ®2n 271 ok, Ittt ¢
i rodal mi adatgyTjtemPagkdiismeat esi®@9ee c®b ¢ Bbat

jel ol

N G AN (R1)
N G A (R2)
N G G (R3)
- . /- (R4)
N N OV A N ( (R5)
- - (R6)
N G A (R7)
Y A G O B (R8)
(/.11 (¢ .1 (1 (R9)
L (| (R10)
A reakci - seleets'sk®gd i reegkf; & me g hLadt 8rreoazk8csi - eset

adat s oradchatkp ¥rbt5j] §t gy Tjt°ottem °ssze. Ezeket

0 ssze.

2.3. t 8§ b3 Slzweasts ®g i egy¢stthat -k direkt meghat 8r
re

rev: a ford2tott akci -, LP: kipano hy ®8 m8 méz. h
A m-dszerek r°vid2zt®s®t | d. a sz°vegben.
Reak Hi vat koz § ¢ M- dsze1 ap. T/K

R1 Su 2002 [44] | °k ®s fwwslIF 18 1003 1684

R1 Su 2002 [44] | °k ®s Ik 18 1258 1990

R1 Su 2002 [44] | °k®stwsIF 8 12601670

R1 Ko 1991 [45] HTP 39 296 718

R1 Haas 2015 [46] csRreak 8 737 825

R1 Haas 2015 [46] csRreak 10 819 882

R1 Su 2002 [44] el m®l e 24 1952000
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23. t 8hlogyatat 8sa

Re ak Hi vat koz 8¢ M- dszet ap. T/K
R2 Bardwell 2003 [47] turbulens reaktor 9 193 298
R2 Seeley 1996 [48] turbulens eaktor 16 2061 293
R2 Howard 1980 [49] csRreak 16 4231271

R2 rev Howard 1980 [49 csRreak 10 45211115
R2 Srinivasan 2006 [50] | °k ®stslF 24 1237 1554
R2 Chakraborty 1998 [9] el m®l e 10 3001 1500

R2 rev Chakraborty 1998 [9] el m®l e 10 30011500

R3 LP Riley 2003 [5]] HTP 4 295906

R3LP Glarborg 1998 [52] csRreak 10121166

R4 LP Javoy 2009 [53] | °k ®s ketslF 27 1491 2488

R4 LP Gradon 2006 [54] csRreak 12 1294 1600

R4 LP Gradon 2006 [54] csRreak 1294 1600

R4 LP Gradon 2006 [54] csRreak 1294 1600

R4 LP Ross 1997 [55] | ©°k ®s ks IF 58 1928 2384

R4 LP Rehrig [56] | °k®stkslIF 11 16883113

R4 LP Johnsson 1992 [57] csRreak 4 11951345

R4 LP Michael 1992 [58] | °k ®s kwwslIF 53 15492493

R4 LP Glarborg 1994 [59 csRreak 6 12371348

R4 LP Glarborg 1994 [59] csRreak 7 1242 1385

R4 LP Glarborg 1994 [59 csRreak 7 1242 1387

R4 LP Glarborg 1994 [59] csRreak 7 12401370

R4 LP Hulgaard 1993 [26] csRreak 7 11921368
R5 Mueller 2000 [21] csRreak 1 833
R5 Park 1998 [60] kvarc reaktor 15 658 774
R5 Chai 2017 [10] el m®l e 15 5011 2485
R5 Park 1998 [60] el m®l e 16 5001 2000

R6 LP Yarwood 1991 [6]] FP 6 30G1 1001

R6 LP Yarwood 1991 [61] FP 55 9151341
R7 Arthur 1997 [62] FP 12 374628
R7 Marshall 1989 [63] HTP 53 41411227
R7 Klippenstein 2011 [64] el m®l e 18 4001 2476
R7 Bozzelli 1994 [65] el m®l e 9 597 3938
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23. t 8hlogyatat 8sa

Re ak Hi vat koz 8¢ M- dszet ap. T/K
R8 LP Fulle 1998 [66] LIF 3 268 400
R8 LP Atkinson 1994 [67] csRreak 7 901 220
R8 LP Sharkey 1994 [68] LIF 5 271292
R8 LP Zabarnick 1993 [69] LIF 3 298422

R9 Burkholder 1992 [70] LIF 4 298 373
R9 Jenkin 1987 [71] FP 4 278 342
R9 Fifer 1976 [72] | ©°k ®s Ik 55 1028 1370
R10 Chai 2017 [10] el m®l e 15 501 2500
R10 Rasmussen 2008 [73 el m®l e 14 70012000

2.2.2. Kihagyott adatok

Azel RzR fejezetben felsorolt cikkek mell ett
k¢l °nb°zR okokb - | azokat nem tudtam munk38m ¢
egy feldolgozott k2s®rl et adat sortt oy 89Dbi mu

vi zsg8l at okb - |

A reakci-kinetikai m- dszerek ®s i smeretek
®vtizedekben, 2gy a r®gebbi cikkek egy r®sz®
vagy a mai el v8r 8snak hnhe@r Imetgif eket Rem®kyYy all é
indirekt M®r ®sne®l ,e sdeitr®nk ta zm- 1d9%hz8el r erk® geesbebti ® nc ia
ki hagytam a vizsgs8latb-1, kiv®ve, ha adatok
m®g ezeken Kk?2vhiplgyi sk2vsoRlirtl ert8i pvRagdya,adat k° z| ®s i
cikkeket a feldolgoz8shb-: |

Drummond ®s [Muhklk®gcsIBb®Em m®er t gyul |l ad§8si
publ i k8l 8s8n§l nem egy®rtelmis2tett ®k, hogy
°sszet®tel tartozik.

A 2.1. 2. fejezetben el mondottak alapj8n a
kel onb®sR m®f 8r 8sok eset®n k¢l °nb°zR ny%jt 8
ol yan | 8m@s ®bek®®g (| t a -ds e®@wak emg§sed ckink nf eal &
y Yaj t 8si korrekci -t nem v®gezt ®k el , 2 gy
eakedhami zmusok vi zd47589. atuUgr-d afge IBhr aosv480]§RIsn imu r

>

-
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el vRegezt ®k a G&latyal®sm@nrutn kaadt aS8treskaik orrekci - j 8t ,
az adatokat al kal masamak menotv8hleil elteRse®h g®d §

megb2zhat-bb, hasonl - k°r ¢l m®nyek k°z°tt m®r
a probl ®ma Magnald 8@y smeib@lc@&sRIPr man k §j 8n § |

Bul ewi cz ®s[82m@gRae¢8esaistabiliz8glt | 8ngban
cikk¢kben nem egy®rtel mT defin2ci-t haszn§8l

koncentr8ci - -kat relat2v egys ®®gHddamka dptodhk omeq,.
El Rf ordul t az 1 s, hogy egyes <ci kkekDbRI bi

bi zonyos adat sorokat nem. I I yen eset , ami k
koncentr8ci - -j8t is m®rt®k, ®s ErHNOet®gRL eq e ant
stabiliz8l®&n®&I8 nfgoorkd uM@r Bl oRs t®&sb bng@8Qrat BVie®wii OH
koncentr8ci - -j8t, [4§Dys aH, ®sOHmuensk aNHrkancentr 8§
techni k8val, amely nem abszol %t koncentr 8ci

mi ndk ®t esetben sz 8m2kt 8as ik aelriebd ng&niy-e kaelta phj a8suzl n
igaz8hb- | nem abszol Y4t m®r ®s 4000y ed M®s yOK . p Daly
m®rtek, melyeket szint®n sz8m2t8si eredm®nye
£EgRfejen stabiliz8lt |1 8ngok m®r ®sl®np®@él | & Mz k
volt, hogy rendk?2v¢l hi8nyosan k°z°lt®k a k?2

gyakran felt®telez®sekkel kellett ® nem. P®I
nem adt 8k meg, ez ®rt e xst®rrd ppdli 8 1 e8lsrsean d e zW®as g K

becs¢l n° m. M8si k p®I da, hogy sokszor az ily
®rt ®ket nem k°z°lt®k k°zvetlen¢gl, vagy gyakr
sim-ben, azaz standard liter per percbane | y ne k § m\? §1-ba §® gkkok ig
neh®zkes, ha pontosan megmondj 8k, mit is ®r
tett ®k meg.

Ezeken k2zvygl sz8mos olyan ci kket tal 81 ni ,
hivatkoznak. Illyenkormi ndi g az eredet.i ci kkben publ il
hi bal ehet Rs®gek c¢cs®°kkent ®se ®rdek®ben. Szin
el Rzetes adatgyTjt®s sor&n ki l ett v8lasztva
vol naalagam8Vitzsg8lt Kk®mi ai r exall baneenrNtgreal is P®| d §
perturb8lt8k & rpamdd 2Zezrits,®tvagyzsNg8ltg8k Ar h?
t¢zel Ranyag a rendszerben. Ezek haszerroas8s®@s i
val -sz2nTleg nagyon hasonl - az 8§ltalam vizsg

k®pezt ®k t8rgy§s§t.
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Adat sorok kihagy8s8nak m8si k fR oka, hogy a
szignifik8nsan rosszemul 8a&gy ssiek ¢ r8irfégdzetbenRas @l te.t ¢
szignifik8nsan rossz snzimut@8@®mnRs kiehadmn®ayek
fejezetben, a kihagyott adatsor@xs z | et es | s mer.t ett8Rbsle8 zaa tf & bgagne | tRe
csak 81t all&mpPLasms zfeoggl ki hagyott adatsorokat ¢
Snyder ®s [2000NO-&al §p 8 @D POgI®SIbte nHM®rt ek gyull ad
r ®gi ®s nagy bizonytal ansg8ggal rendel kezR m
Azokban az esetekben, amikor -a8Vimag§bbbggeé
NO-o0 t a szimul 8cigadheate-dank®nwelkt aekl ,f ovi szont er
jelenl ®t ®ben (5% ®s 8%) a szimul 8ci -s er edm@
ezeket kihagytam a tov8bbi vizsgg8lathb- I

Egy Mathieu [@F8§Imualkam®mrtsai natgmg) ,nyroen8aty? e 31

tartal m¥“ (0, 16 %) gyul |l ad§8si i dR adatsor szi
®rt ®kektRI. Mivel az 8ltaluk m®rt tov8bbi 1 4
hasonl mehYyrkre is, el k®pzel hetR, hogy numer.
nagy nyom8s ®s nagy NO koncentr8ci- egy¢ttes
ezt az adatsort is kihagytam a vizsg8latokb:-
Sl ack ®s 18] n[8lack 8978 aviszonly a ¢ r ®g i -nPu®badBeki
szimul 8ci - satemeda®Rn@re i ellf ®gaattlrh ad s &kt @ | & akn b &1
voltak j- -k, 2gy ezt a k®t adatsort is Kkihagy
Kosarev ®s [1bhku ®k ate8Ot RaaR t 41 m¥% el eggyel v ®ge:
me®r ®st . Munk§8j uk sor 8§n-oxid k °hz°dtrtog ®mej SRtsszdidn i
NoO+H2=N2+HO reakci - sebess®gi param®tereit 1is
k2s®rl et bdaat &£7 edm®Rhyleoadket a szi mul 8ci - k
kezel t em, de Mul fliZhliddgf r®s smbbkati Zrsggil at a a
Kosarev® s munkat 8r sai me®r ®s i hi bg8kat k°vettek e

i dR ®s sebessokkgif eplahraasne®t &elr8 sa&dtati s mel | Rzt e m.
K®t ®gRf ejen -m®t ®bi | [A3dBakt zsiomhBIngc i - | a az °ss
mechani zmussal si kertelen volt sz8mos k¢l °nb

nehezen szimul 81 hak -alkRasl®emaz8sa kvolgtt MmPAY ada

kihagytam.

Vol poni ®s [3BjuGhgkRaftegjresna i s tmBly iRIsiek&Itt wiEHregt ek
perturbs8lt rendszerben tud8som szerint egye
LI'F techni kg8val ®s a fentebb emlz2tett probl
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vRgezt ®k a EKEatréebr&8gystt a m®r ®sek szimul 8ci
el k®pzel het R, hogy m®g 2gy is probl ®&ma volt
Balakmine ® s mu n K48jt@BgrRsfaeij en smM®b ®ketz Sletsel ®ng ugy:
helyzet. AH®s -@H° k° k m®r ®s ®nek szimul 8ci -i nagyon
m- don -aatzomO eset ®n az eretm®erYy ek hegt Renvoil tt ta k |
probl ®m8k voltak.

2.2.3.AReSpecTladat ®8§zaz REKDR2f @&r m8t um

A k2z2s®rl eti m-dszerek ®s | e2r8suk jelentRs
ezt a 2.2.2. fejezetbenhiogyzmtidmen®prmbtl ®MS 4
a r®gebbi, pontatl anabb publi k8ci- -k eset ®be
tudom8nyosan pontos k°zl|l ®s ®nek egyre n°vekvl
i g®ny®r e, amely mind zaezl ®3d at®s® z11 ®Isd o | gto8zr8oslt
standardi z8l ja, valamint az ehhez sz¢ ;ks®ges
l'l'yen c¢c®l 1| al ho®g®k k ®itaie kKegdRPanib°kiRnet i kai
p®l d8ul Frenkl aPhl Wes andB&kMedngir sSaair agd¢ hy ®s mur
CloudFI| ame[84pg datlh&ztivse Ni emeyer ®s mufBH.at 8r sa
Hasonl - C ®| dazaMTA-EhTEZKbnapleXK®thmn eRendszer ek Kutat -
ELTE K®mi ai |l Nt ®zets MDIie&ami hazeirlkleettete ®Rc¢
Laborat - -riummal a®eSpecTtisesi] &« @ a ®spReBredTHartalmaz

reakci - ki metkitk ais z(kRe)i,ais ( Spec) ®s t etikaio k ®mi a
r®sz tartal maz RKD2.0 form8tum%» adatf8)jl okat

2.0), mel yek ®g®si rendszeiiyg&k;8Zii rsdeiarkeckit- sm® re R
egy¢sdtthat -k direkt meghat 8roz8s8nak eredm®ny
k2s®rl et adaalf&pdzifkor mgnmwanlon ki t erjeszt ®s e.
ell ent ® ben azonban az RKD egy®rtel mfen megh
milyen inform8ci- -KkKAZRKDgAQalZsada. Gzyks®pelg®s z E®P
Sz8mos kul cebz-avalhi v ap &lodz8 s | ehet Rs®ge ki bFR
bizonyt al ans8g§t is meg | ehet adni . ®gA®sri e ak
reakci -mechani zmusokat, ®s ol yan sz8m2t .- g®p
anal 2zi s®t,, oipltlietave zr§8e&¢edulf It8s8t szol g8l j 8k.

AzRKD f 8| laodkabt aonk aatXBil (Bxte8sila Markup Language, Kitegez t het R
Jel 1 R Nyel v) form8t umlz has zf ro& Ine8tt suvma | § | tt arl t8@&no
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speci 8lis c®l % | e?2rel sRyd leweeks Ic®tl rj eah 2 § u&rt au.r ¢
megoszt8&8sa az interneten keresztg¢gl . A form8t
sz8m2t - - g®pes programok ,Bilemadr ¢ghilkkezetl hek Ryr
Uni codgatt®8smeo mi att ember 8§l tal A2Xl. fgjezdtbeno!| v a s |

i smertetett felhaszng8lt adatok feldolgoz§g8sa

adatokat, a k2z2s®rl et egy®rtelmT |l e2r&s8hoz
megfelel R hivatkoz8s8t ilyen RKD f8jlokba gy
Egy ilyen f §jl hg§rom fR r®szbRI ®p¢l f el

pontos azonos?2t8s8hoz sz¢i¢ks®ges inform8ci - k,

§lland- pé&rsam®tgeyrigk ekt r ®sz k°vetkezik, azaz
k2s®rl et sor8n vs8ltoz- param®terek j°nnek, a
szintaxis§gt tekintve eled menk ®Rink @&pRgll edhe®dyv,> me
cZ2mk® mgakara c2mke k©°z©°tti sz°veg pedig az e
a<¢resel®mle2z8r - c2mk®vel. Ezen kz2zvygl a c2mk®
amel yekkel az elem tul aj doi®r§gReki t p8lrehadt, r
<elem tul aj dons8§g=6®rt®%6fx8j 1 ban me g kel adni

gy°k®r el emet (root elemnt). Az <&pebnerfs8j,l ban e
direkt adckkdétesnminationeset &zt k°vetik hierarchikus

adatelemek dat a el ements), melyek minden sz¢ ks®ge
23¥sszetett reakci -mechani zmusok

Az ©9sszetett reakci -mechanizmusok k®sz?2t ®s:
vizsg8l atok egyi k font ks Rf dloand ats$SBgH uk g latb.b akz
reakci -kinetikali Mm®r ®s i eredm®nyt m§8r nem
°sszehasonl 2t 8s n®I k¢l publ i k&I ni . A mechan|
folyamat | e2r 8sa helPysestzte teegtytreeb bi n®&g8&bshi ar ennadgsyz
el m®Il et i | e2r 8sa. Ez®rt egy ©%9sszetett reakoc
k2s®rleti adat ®s k°r ¢l m®ny fel haszn8l §s8val
Sz8mos reakci -mechani zmuszi nk ®xz2 Stg&tzt eikl | keit
t¢zel Ranyagok ®g®s®nek | e2r 8s8r a, de akadnak
egy®b vegy¢letek jelenl ®t e hogyan befol y8sol
az 8ltal a0, ®g @sigSefren@Hs @ xhdokog®hcs°nhat §s §

°sszegyTjtott ®s megvizsg8lt mechani zmusokat
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2. 3. 1. A CHEMKI N mechani zmusf or m8t um

A magas hRm®rs®kletT g8zf8zis¥% ©°sszetett r
hasabh8hak megfel el Ren m8ra j - | defini 8l t,

dol goztak Ki, amel vy |l ehet Rv® teszi a Sz8r
mechani zmu[8dg, ameByem a Sandi a NaSAkwmtadt -Liarbto® za
alkotott mgaz1986a s ®vekben®g®si amenh s aegr ek model | ez

8§l tal mind ismert.

Egy mechani zimiusK kKl 11 n8igly, ezek az ELEMENTS
REACTI ONS. Az ELEMENTS bl okkban vannak megac
mechani zmus, p®I dgul H, o, C, N, Ar . A SPE
anyagfajt8k jel©°l] ®s ®ndeS8kul i sNt2§j 8H2 O,arNH, makH%
| C4HS5, ACETOL. A THBRMOebkokbbaflaayag®aelt ®K
termodi nami kai tul ajdons8gait adjuk meg a hR
polinomok seg?2?ts®g®vel, melyeket a 2.2.a., b

v O Y O QY @Y (2.2a)

% 0"y oocY ooGY ooTY ooUY o 2.2.b)

% O1IY oy ch ‘”oY ‘”TY & (2.2.c)

Teha&8z §l 1l and:- nyom§siohRm@rt s ®IRktafpagcd ®E®t ©°t
negyedfok% polinommal 2rj 8Kk | e. A ter modi
(2.3. egyenlety megkaphatj uk a mol 8r i s k®pz Rd®s i e
hRm®r s®kl et f ¢9gg®s ®t i s.

O Y - (2.3)

EbbRI | §0FYficlg,gvi®agy hRm®r s ®kl et szelOifvd,i i nte
aTY'Y ¢ggv®ny hRmM®r s ®k | eedigazy®E¥ti.ntA ki@tt engnrt Sel g8r s§
kapunk m®g k®t idrtde gMivéllalgcsony® $haghsh Rth®t s ®k | et e k €

termodinami kai f¢ggv®nyek viselked®se jelent
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anyad aj t 8r a k®tt arhem@my®lkibhenh ki ;Mm@ gaAdd] Sk®t
hRm®rs@®&ki em8nyban a ter modi na rellk & iogygrg v ®n y e
féeéggv®ny az intervdebgjerumok hat 8r 8n folytonos
A REACTI ONS bl okk tartalmazza a reakci - kin
kozotti ° s skzeeis- t elwargy rreemakci - | ®p®st , ®s e Z
hRm®r s ®k | et PREMPABEEUSp alrea?m®t er eket, amel yek a
hRm®r s®kl et f ;gg®s ®t 8l tak8hbh&Rwv 2 tl etetrgy AmiBe mbnR &
(2. 4. egmaenak. et ) sz 8t

. , 0
QY 00YY ADD— (2.4))

v
Itt"Ya referenci ahRm®r s®kl eeéss@Qgeda®vEaki@abamp 8l
Az el e mi reakci -k kineti k8j 81l1. F ejReszes$ ble@s s

r®szIl emeseébbmechani zmusok °sszetetts®g®nek |

ki eg®sz2tR param®tereket megadni . EIl Rf ordul
reakt8nsokkal ®s ter mPkekkel k ®t Yat on 1 s |«
seg?ts®gRy®d Vaemea k®t reakci - - %t hoz tartoz- - ¢
k¢ l-keenl ©n Apaham®P®uesr ek kel megadni . Lehet Rs®
egy¢tthat - inak nyom8sf ¢;gg®s ®t S megadni , ¢
me g ad 8 s § arnhdiktesi®tsk °tlz ®s i par am®t er eket i s me g
szimul 8ci -j8t akarjuk v®gezni, akkor az eddi
adatokat tartal maz- f8 lra is sz¢gks®g van.
viszkozi€ si 8l |l and-i vannak megadva.

2.3.2. A vizsgs8lt reakci-mechani zmusok
¥sszegyTjtoettem azokat a | eggyakrabban has:

®vt i z enlebl Ryl e k val ami |l yen nitrog®n tartal m¥% r

alkalmasak HO2/NOx ®g ®s i rendszer ek | e2r 8s8r a. A m
sz®nhi drog®nek k®mi 8 8§t is tartal mazza, ®n v
ez®rt ezeket az anyagfatt@rhkami ®de grya &kk cme &la
Az ezekeygl @lssz2f 4. t 8bl §8zatban felt¢gntetem
anyagfajt8kra ®s reakci-kra vonatkoz- sz8mo
al apj8n soroltam fel a mechanizmusokat.
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24. t 8bl &z ati zsg8l t reakcial maczhdni zamusaaggkf a® s § &
sz8m8nak ©°sszefogl al 8sa

. Anyagfajtsgl Reakci -k s
Mechanizmus
¥ssze CsakH/NJO ¥ssze: CsakH/N/O

Glarborg2018 [89 149 33 1374 211
POLIMI-2018 [90] 151 31 1603 158
Okafor2018 [97 59 25 356 101
SanDiege2018  [92] 21 21 64 64
Curran2017 [93] 44 37 251 229
POLIMI-2017 [94] 152 29 1621 159
Nakamura2017  [95 38 34 232 229
GDFKin-2016 [96] 123 22 934 124
Abian-2015 [97] 34 32 207 202
POLIMI-2014 [98] 115 29 2141 155
Klippenstein2011 [64] 34 32 207 202
Mevel2009 [14] 32 32 203 203
Rasmusse2009 [99] 62 19 416 68
Konnow2009 [100 129 31 1231 241
Tian-2009 [107] 84 31 703 191
SanDiege204  [1027 63 20 300 58
GRI3.0-1999 [103 53 19 325 70

A Glarborg2018 mechanizmisa z ®g ®s i f ol y amaxtl oBkgbsazne nlneg/ leea tR
|l e2r 8s8ra hozt8k | ®t re. A, apemopt®Rsn iaz my d@®ed R atng/ra
k ®pz Rdl@sett,ve az NO k ®p zrReda®ksdi -awt a\NkNoHn ®kse rNe s z t ¢
tartal mazabOeekh8kdVvze& r 8s®ltyamaeanhop® dgul az
a szelakttidwkulkatredukci - . A mechanizmus valid
tarngmBa el v®gezt ®k.

A POLIMI-2018 mechanizmus egg gy ¢t t mMuA kK ®sit °bb kutat- -cso
Munkk8 j sso N®n ®® ®NDOD®keny?2t R hat 8§s8t vizsg8lt§sgk
(650'1200K) oxi d8ci -j8ra |- -lkevert reaktorban, G
| ®t r e. A sz®ntartal m¥“ anyagfajtBXNO®g®isa n
rendszer 8k aviasasg8§kat mas.

Az Okafor2 018 mec hani z mINBldl eevleRkRe M e8rntg o&H an m®r t
szimul 8ci -j8ra hozt 8k {11®1919e ®<£200%meatznosokatmu s t
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al apul V®ve akkBsizrrduelt&8s®k og’fSszel ggryy®ny ®bert Gtzedl
tartom8nyban tesztelt ®Kk.

A SanDiege2 018 mechani zmwuanti dhiokri dg®&n - j §nak ®s
folyamatok | e2r8s8ra hozt8k | ® re. Ez a mech
al apj 8hi e Rpg@PR®g ®L,i erre@dnRiaye2témoashai z musban k°z
H/ O r®szmechani Ammethamiszmgs® pmSblha R®BSs RECIrgt
tesztelt ®k.

AZhang2 017 mechani zmust oxi d8gci-s ®s pirolit
hi drog®s/ Nz@ isgt§@ () RO r e nAl Glarbng20k8bneechanizmushoz
hasonl -an itt is az ®gO®si folyamatok 8tfog
figyelemb e vesznek, p@kedBahiamidskdoaizcd/ONO® ®s z me ¢
®s NOH/N/Or ®s zmechani zmust, ( HOD,O HKABN,@EOHBEZ NH
mechani zmustOH).MNIK aRs i NHie c hRakn iizsmuas ulkzags ®r | et i
sz®l es tartom8ny8n tesztelt®k.

A POLIMI-20 17 egy hi vatal osan nem pu20l4d k81t
mechanizmus f ej l esztett® tov8&8bb aktu8lis reakci
A Nakamura2017 mechanizom s t amm- nia/levegR gyenge | 8nc
| ®t re mi krocsRreaktorban, az amm-Egy,kari §1kbic
mehhani zmust fejkeb2nhbtrRBk reak&bbutak hozz§gart
alapj8n, ®s amm-nial/levegR gyenge | 8ngok m®r
A GDFKin-2016 mechanizmus gy kor 8b b mechani zmus tov§8bt
Eztamecani z must f°ldg8z oxid8§ci-ja sor8n nitr
|l e2r8s8ra hozt8k | ®tre, ®s c¢csak kis nyom8s¥
Az Abian2015 mechanizmusban a Klippenst@dill mechaninu s t eg®sz2tett
Zeldovicsmechanimus Q s ebes s ®gi emgghahf8tor8egkal csRr
al apj &8n. Ezt | es z gmmndenbemmegegyez®kt mec hani zmus
APOLIMI-2014 mechani zmust ®g ®s i rendszerekben
anyagfajt8k k¢l cs®°nkhalt®tsBenak Al eat Bd8F &8sthokt
vB®gezt ®k a kysk®rd z2®Ilinegyd8htr g1 tme®dm §
AKlippenstein20llme c hani zmus k®sz2t ®sekor az NNH r e;
k®pz Rd®sr e ®g ®sEihhépl yvgmatlo&km&mbi zmMecehta n®kz mhk
el em®l et i sz8Bwé @dm®ky eail kaeptj 8h§ng ®s | - | kever
val i dgl t 8k.
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AMevel 2009 mechani zmuN0O at erdad szerm egkiukeRH e£nk ®s@rutl
gyul | ad@rs®d eliRk er edm®ny ®t model |l ezt ®Kk..

A RassmusseB009me c hani z mus i®raz GG n®s? tNRO hat §8s8nak v
| ®t re met 8n nagy nyom8s% oxi d8§c pOtj,akiogry. akEz ia
k2s®rl eti adatokra nem tudtam tesztelni

A Konnov2 009 mechanizmus i s kobf8djbli e snzetc&hsakwviezln
Yaj abb reakci-utak hozz8ads8m&wv@&di, erse dk® n®rekke
val i dgl t §k.

ATanr2009 mechani z madCHiOJeArRkle&vregak NkH s nyom8s ¥
fejlesztett ®k.

A SanDiege2 0 04 mec hani z MNOsk ed eyt kleax®S®E i dli &2fr¥az i - <
reakci -mechani zmes % o vr8ebabkfceij: | uethaBdnBidga2@04 § a d § s ¢
mechani zmus nem tartal mazot t-20bdi nechaniz®uskigag ® s |
k°z°lt r®szmechanizmust haszn8ltam.

AGRIB01999 az egyi k |l egel sR sz®l es k°rben i

folyamatok | e2r 8s8r a, amel yAe tmeac hmaii zmapgit g ag
®g®s®sek 8ngterjedRON&®p £ Rd Pe ®Ir dR3s etfreasdr ke il -@®t)r
opi mali z8ci-s el j8r8ssal

A felsoroltzmes@ki vimes ing lveotl 8n at Yale cdh@Ina z mu s

Ehhez felhaszn8§ltam az ELTE K®mi ai Il nt ®z et
k®sz2tett szint A@4 tksigdBrzo gnmRe®@Bga@®sii.z mMBxs a mechan
adat hal mazra val - opt i mdolgozatban i§ smeatdtett KA®3.Z ¢ | t

fejezet) m- dszerrehani?2zgnyw sjte lteerklieng hezatj ¢& med
reakci -k |l e2r8s8ban. A munk8m %gy is felfogh

H/N/Or ®s z mechani zmuss al
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3. Al kal mazott m- dszer ek

3. 1. Reakci - mechanizmusok °sszeha
Egy ©°sszetehanirzraksi ames| j obb, mi n®I pont
ker ¢l m®nyeket , azaz a mechanizmus alapj 8n s
megk®°zel 2t a k2zs®rletileg m®rt ®rt®ket. Egy
j - ellme®&Ilrestsi8t jelenti, amely tudolmB8megtoRV @st ens

p®l d8ul a pontosabb tervez®st ®s hat ®konyabb
i pari, energetikai ®s k°rnyezetv®del mi szemp
Egy adott Kk®mi ai rendszer model |l e@®PsW,r e( Isa.¢
2.3. 2. fejezet), ®ppen ez®rt a mechani zmuso
feladat t eh§t ®g ®s i rendszer ekel Viemg R§ | aalt 8mj
reakci -mechani zmusoEgy®°sskghbasoBIs&grethsa@®sgolv]e?lt
ki vg8l asazt haadtojtuk rendszerre a | egjobb mechani:
optimali z8l 8s8val ®umddmezszeobhpleal khazPis.szEhhes

el m®l eti alapokat foglalom °ssze.
311.Reakci - kiaoketi kali al ap

A reakci-kinetika el sRdl eges t8rgyk°re k®mi
folyamat | ej8tsz-d8s8nak, azaz a mechani zmus
a reakci - ban r ®s zt vevR anyagfaj ekt k®gqpeae=x.n
A bonyolult rendszerek el m®Il et | e2r 8§s8ra az
t ®r het ¢nk r §.

A | e g e g \esetban reléni beakcik a t vizsg8lunk . kElagmikme k 8
reakci - kat, mgyjySetks o i doigkkaainl emagz tdlsa r eakci - egy«

azA+B=C el e mi reakci - eset®n egy A ®s egy B r@G

Egy °%9sszetett k®mi ai reakci -t ti.l yAe nk ®nlieami rree

|l e2r §8vaua t&8i kit®Remkci - egyenl ettel t°rt®nhet, a
m ' 0 (3.1)

27



Itt° az0 anyagfajta szt°chiomernaiaégeaetgyyg,tthat mp
Az il yen k®mi ai reakci - egyenl eerdniddenjestbedne mz e t

fenng8l°ssaz e3f.¢29.9®s .

. pQO .
oY Q o (3.2)

Aholi a reakci 0sadb@®sis Rg,anyagfajta ndl B¥oa s kon
koncentr8ci- -vihteebebss®ghba@®g®&k! tamaytar@ft XKjotz§r a
r ®szr ¢nd, a@®sbrutt - reakci - r enbdogy eyyekgmpengng z e n d F

szt°chiometriai egy¢tthat - -ja néem|fHhelt ®t1 enygl
¥sszetett folyamatok | e?2r §8segy aotrkmmponénstgy el e
egyszerre t°bb el emi reakci -, vagy eetlemi rea

®s fogyasakhbhat!| ®PA®sek °sszess®Ig®t nevezzegk ©
egy reakéichioeom@®srsgi 8t &dyeadlS§etosamnerai Bt 2r ha

0 (3.3)

itt° abal,” pedig a jobbol dal: szto°chi omet rsizdim) «
Az eddig hagyegl étn®@l. 1bevezetett szt’'°chi ome

(la r eakcijazadott kemponensiszeiint i nd.ex el ®s

El e mi reakci -k eset®n mindig al kal mazhat -
1865) , amegiymallywp] €$nzetetesete@®@kci emdetikaiab un ku
di f f er e ntaandsied. Ennek sorae az 3efjyenlet szerintadjukeng a r eakci - | ®

sebess®gi eigymdartenta®b g rg.nak

Qo O] 0 3.4
90 0 (3.4)
A jJel?°l ®s ek magekkglywenzimexkazi-adi ledr eakci - | ®p ®s r

vegEamgyadi f f er e n aandsitagenyjeskudare megoldva megkapjude egyes
anyagifdRb&HRI kvosnl ct eorzt8rs88cti. -

Az 2.3.2. fejezetben i smertetedgdl| ate8atk ciis ma
el vek al apj8n voe®deoztm8mumhik GHEMEhNzZmusf 8j Il ok
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el mondottak alapj8n tartalmazz8k az °sszes r
az adott k 2 se®r | sz ii mukl °8rc¢j | - m @riiyb fejezetbery, ikne@etptt s . A

progr amok seg?ts®g®vel fel2rhat- ®s megol dl
rendszer . A kapott szimul 8ci - s eredm®nyeke-t
eredm®nyekkel, ami i nformgcecis8g8radl aa widodns ¢ &

k°r ¢l m®nyek k°zott.

312 . M®r ®s i adatok sz-r 8sa

A mechani zmusok tel jes2t m®ny®nek jellemz®s
sz-r8s8t. Ezt n®ha a k2s®r | ehtii8 naydoasi @vkayoayli k e g ¥
az inform8ci-. Ez®rt %gy j8runk el, hogy a ml
vagy spline t2pus¥% f¢sigoge®nymul ®si f ekal®t ehe®k ¢
tudjuk reproduk8Il ni a m®r ®si adat sorokat . A
egyszerT ®s gyors, de nem ad mindig t°k®I et ¢
polinom oszcill 8csiz°b®°mhteatRhastpl iBz2 Kiclggv ®ny
pontosabb il 1l eszt ®st i s | ehet Rv ®nalk, arsely. Az
szakaszonk®nt polinomokb-n f8llyt o®osamn dI f &
Az egym8shoz il k&mat ®tst fpkilsiziBaomrao k sxyge®M Yz ha
p®l d8ul az[19ki manespl kA®°Ss polinomokb- -1 8§11

A k2s®rl eti adatsorok sz-r8s8nak meghat&8ro
el t ®r ®s et @G&riakp.] SEhhezx ki |l ehet sz8m2tani az i

root mean square deviationY 0 @ ), melyeta3.5 egyenl et defini 8§l .

Yo B
0

® on  ® (3.5)

tt 0 az adatpont ok s o 8miph aailesztaetibad $ glga®ny ®r t ®k
di k adatap@®di k8ladat pont Kk ?2Is@&r dzdlésztdtt pojnom®r t ®
vagy spline f¢gggv®nynapapam®@m@rei elek syx@mkaor d
n € p, splimecesg,ea®pol inom foksz8&8ma vangky a sp
sz§ma.

Bi zonyos esetben azn8adsatesloasozkl 8hsitb 8K °av elto. g nbo
YO a36 egyenlettel sz8m2that- - ki.
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YO ¥ 03 B on 1 ® UB H(b—” (3.6)

Az adatsor kor r i guBbiased estmated sitakdard dedation r) &8s a  (
lleszt ®s al apj 8n °ksisfzeejfe;zghge®ss ed .3 . 7

L © on I (3.7)

Itt’a szabads8gi fokok Ns&Sme,f ¢cggl®sestel a def i ni §|

bel 8t hat -, démomiyr ak k®r sz g8 §°4s sfzed f2ghga®s saz €3r.i8n t
. YOW O~ (3:8)
o
Ez azt jelenti, hogyni nt®’l b b @ptaerrarne | |l e2rhat - f¢gggv®nyt

(nagyobbf ok 2.8 m&sl i nomot vagy t° b, ainink8desechbt Bz a pon:
szabads§gi f okokjjusRer&n®k, neazgSlotbabl laesz. Ez bi

eredm®nyé&r®%yv ®s@egwgyan jav2tja az adatsor | e?
m®gi s nagyobb | esz. Ezen fel ¢l a me®r ®si adat
kel l v8l asztani, amely eset®n a s zM@aiettt ot t
k®mi ail ag is ®rtelmes | e2r8st ad. Ezt szeml
t 8bl §zat .
° 3. 1. t SpliheSs@at p ol

Il 1l eszt ®s ©°sszek

al apj &n

e YO ”

40

spline 4 2,22038 2,48246

/ (cmls)

o
L

S

spline 5 1,94284 2,26874

20 Mérési adatok
—— 4 illesztési pontu spline
—— 5 illesztési pontu spline

—— 6-odfokl polinom
T T T T T T T T T T T T T T T T T T A S Z . r § S o k m ® r t (
2 4 1 1,2 1,4 1 1 2

02 04 08 08 10 12 A4 16 18 20 9 datokkal egyezR«

polinom 6 1,98385 2,26572

3. 8Bphine ®s polinom
jell emzR m®r ®si adat so
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A sz -r8s®rt®kek alapj 8nlege®mseal mpoad bk Kipd 7 in

polinom is jobban illeszkedi k a zajos adatso
meg8l |l ap2t8§&s8hoz azonban mPW®rsy at Tniikl | aelskza l@n
mivel az 8br8n a polinom eset®n Ip8itmabanhlu®V

ugr<€spEEOhém felel meg a k®mi ai el vg8r8soknak.
pont ¥ spline ugyae iamytobdtbt asnz -3 Bjsasal e dz ad
szempontb-1 Azl v 8r hmetg-fbhlg.y el h"6i ®, ®rht oBgky kui gsyeabnb
5 il leszt®si p 0 n t-0/d fsopkl 4 npeo |eiedtn®nE | mPiggn s & @ o
kisebb, mivel enek | e2r 8s8hoz kevesebb param®ter Sz
szabads8gi HEnonk®l k aszz S8anuSatt.s or n81 rendel kez®s ¢nl
Ez @b mel yet az 8br8n az g8adhtpehntdhrkz tAa rkt:

0633 35 cm/s k°z°tt v8ltozott, ez is jelzi, h
adatsor sz-r8s8nak sz8m2t8s8ra.

Mi vel el Rfordul, hogy ezzel a m-dszerrel a
sz8m2tunk, ez ®rt mi nden k2s®rl ett2pus eset®

ki sebb sz-r8s nem tartozhat e®y ®sdates @rdm®n.y
relat2v ®rt®k, | ognorm8lis el os Goldsmith[hDg! | et t
®s Pfrl@/pg r8 nall8&aspgg §n 0, 3@r. o Kiolne le nd g daga®maximumm®r t ¢
koncentr8ci ) 8makodddt tkonzxz&mnd Ir Blcare8YPH-re ®k b e n .
®s x¥>d%, HOr e 10 %. L SnPg Reshe®d s e di g szint ®n ab.
mi ni m8lisnak v8lasztott ®rt ®k.

313. A c®l f¢gggv®ny sz8m2t §sa

A reakci-mechanizmusok8lkoansizig&as®g¢ Rlsszahe
m-dszerre, amely alapj8n el tudjunk d°nteni .
vizsg8lt k°r¢l mBnyek k°z°tt sz8&8mszerT ®rt ®ke
vagy m8s n®ven a c®lfgsgggv®e®ny.

Ha egy M&ro®@shioz adatndel kez®s ¢nkr e g1 | a
PAOT OUAABABE@AY az egyes mechanizmusok al ap

®rt ®iek akkor |l ehetRs®g¢nk van kisz8m2tani
Ol ,amely al apj 8n a mech@nkzmEnnlk k ° slede m& <a
°sszef¢gg®s 2rja | e.
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(o} (3.9)

P P D) 1 D)
0 0

1 W EA ® ET T OABIOO @ACA

ahol® o A L
I 7 EAID ET T O0AEIOO AR

A k ®p Il @z ddatmechanizmusbéinas zn 81 t par amRet e sekz evse ka dba

s z § thaz'cedik adatsorbar®lv R adat pont ok s zZR&maa. kARzsaRer laets 2

®rt ®kek k¢l °nbs®g®t ré@sgvahni el keawmli aget & S

adatsorr a, maj d azt 8tl| agelsmRibeaz v®gszzed st adyaut

m®re&xs ®s sebess®Qgi egy¢tthat -k direkt me g h at
G 7 elt®r ®s®t vk @sosifofisds, - | Bhgns@h@sskdge s et
abszol %t a fal’t @tletl@rz®st@t hni®zaz (k) .

A c®l f ®g dtRmM § t nem m®@st ®&®$nsza&m2tott eredr
Vi szony?2tott el t ®r Bzsa® n & ¢ na®ngiyzzneu secsk Bizid lajgeas. 2
Ha'O p, akkor a szi mglt8 aig-os megegel®n ®@a@ eaen®r ®s i a (
sz8&w®l, ez az elvileg @lwWwWr hé&kRr!| eagjsal@m2it @zt §
adatsorog, hat 8rain belgl AveneobhkBni zmusok opti mal:i

c®l f ¢ g ur@rkryi ma | melie® €z8 s @E-nin.e k e | R kaRoslarftoy ®b ®h e z
Vizsgs8latokra v&Avel klkgz ®gigmeiterek & mietk ba n

3.2. Az optimali z8ci+- el Rk®sz?2t ®s
Egy reakci -mechanizmus optimaliz8ci-j8n azt
eredm®nyek®nt az adott kASI®rpentioxaal@ab orke @ah anm i
Azaz a3.cP®lI3.a fejezetben i smertetett 39. mechar
c®l f¢sgggv®ny mini mali z8I 8sa. Ehhez c®l szer T
mechani zmusok k°©°zg¢l aztt kv@Bmiaasiz traennid,s zaemet| ya |l aa

2rja |l e a k°r ¢l m@ny®&sk psazr®d ne®t etraerzt ®@snme8 neyg8yns z e r
Ezt szolg8lja a reakci - -mechanizmusok ©°sszeha
Ezen k2v¢l tudnunkakekhmpyshomgyyapaeakm®t emech
®rt @k ®t megkeresni , amel vy al kal mazg§s8gval a
eredm®nyekt RI Bz ek ent8 1 ias plagsazm®t er ek et neve :z
c®l param®t erei nek. A rkdzv&st&re-zIR k@se nt uvelzaejkd omesgsh
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321 £r z®kenys®ganal ?2zi s

A 2. 4. atl @lplj 8natl §trhemda ke ¢ hhaongiyz mneugsy t °bb sz 8§z
el e mi r e a k c emialt ndgyonesk ®lalrraant®,t er r e | kel l Ssz8mo
sor 8§ kelletn& | sz¢ ¢ks®ges tudnunk, hogy mely pare
Adott k°r ¢ no@nyoeskn akk® zt%etkti nft | ¢ k azokat a para
megvsg8ltoztat8sa a reakci - mechani zmus al apj
megw&lttatja. A param®terek fontoss8g8&nak f el
®r z®kenys®garzaelreki.s Muhb 88! § sr @i ® &ankaztesn@d a
e z ®r t sakiezt smertetem.c

Al ok8l i s ®r z®keiny8M®gid efgijngdtdSih-avwzazltu k me g .

. To
i = (3.10)

—n

Te hagitedik sz mul 8ci - s(hWgeeddm®p HT)smM@traé mt i parci 81l i
Ezal amj @I nagylodb®ricEzdike di k packan®®t mmamgyobb ha
vanaz-edi k szemed®@®mezy sgyi k | ehet Rs ®g namnzerikessr z ®k e n
meghat 8r oz 8s 8r ak °az evl®gte®sdai &1t keeelgmpeeznSasead al apj & n

i - = - (3.11)

Ebben az esetbeny ® s0rendreaz er e d e tR®is zpamua ngRtte rm?¥ @ da®wN s s z
jelzete k a megvs8ltoztatott ®rt®kek

A sz8m2tott ®r z®kenys®gi egy¢tthat -k a par
kel °onb? zRKkai di menzi - val rendel kézhet neRket

°sszehasonl 2t anienoEm@it ®edPheklys®yn3.128 s a

egyenl et al apj 8n.

. Nt T B

Anor m8lt ®rz®kenyS®Yyti 8ePlyatit skdPdz-ed &gte®ssdti fafl ekrael
Az egyszerTbb | e2r 83 kgdv@@Pmperv ez dfsanklysb é ak1
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megadja a tpazaa®en a8 | MOrk °RekeRlt2.t hEez Bad | PY . SMY ¢
al apj &8n.

n n n 1 o N w (3.13)

A perturb8ci-s f abkntior th oggyy kked Il IR emme gnvaSglya shzatt 8§ s
de ez a hat8s a | i nearoint.8 sNMu ntka8rm osm8rng/m n mibre
Q T & t landztiera. E z egy reakmuis- mdch@®kenys®ganal
reakebess®gik 5809 ¢ ¢ tnt®hvaetl -®s ®naedko t ft e l kel r ¢ mmen®n y e k
cagy i nform8ci -t kaphat unk arr - |, hogy me |
k°r ¢l m®nyek Kk°OebBdréndsaer.l e g ®r z ®k en

MegjegyzendR tiewW§me&h,zihogpyntaes sz8m, amely
az adott param®ter egys®gnyi relat?v v8ltozt
v8l toz8s§8t okozza. Ugyanakkor nalgy sadmt h&¢ im
adat ponte ke Lests&ne heazsonl|l 2®8ts a®i demeh ®rzkass £k 8l
ahol az adott adatpontra a norlnmes8dna g®yrozbRk eanbyss.
®rt ®k T ®r z ®k e ny.s ®dNie v eezgzysckt d tretaztt - nvoarkngs8l1 &tz ®r z ®
egy¢stthat - na&3.14 @&ygenlgbel | apljj8en .

- L€
| € —_—
A (3.14)
EbbRI | §tisézvi kpfp, hagnel y jel ent Rsen megk°onny?2t
er ed m®nryte&k ek i@® ®t . P®I d8ul e z Qeadli akp j r8ena kdcei f-itn i

tartjuk fontosnak aZe d i k Kk %m Rampn® n § Ez azt jelenti, hogy az¢ nor m§ | t
@ z®kenys®gi e@Pyt®kkhRahagikldb kg Indégnatyotdnzo r m8 | t
®r z®kenys®gi egy¢tthat -a Aab¢$ npolg¥iba a®reta@ke®mnbe |
®r z®kenys®guoahtkog: ermegadn®nyt 2gy fogom

322.El emi reakci -k param®tereinek Dbizon

A l ok 81l i s ®r z ®k e ny s megpadnh&al 82 dzoi t st nk- °drs¢A em @Rrvyeel
|l egj el ent Rs e bebz 8§ Isemrhie gryelg b dhie 4 iR & en®lya@&retk ®k ®n e k
megvs8ltoztat8sa nagy &amé&shanizzgmus -dp thiansazlnigz
viszont i smer n¢nk kel l az egyes el emi arrtecazk-c i
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bi zonytas] amg&gotazt a bizonytalans§8gi tartonm
i smeretekkel nem el l entmondva v8ltoztathat: Kk

A sebess®gi egy¢tthat -k m®r ®se sor8n a hi b§g
Jd | e mz @6b®rzeo nayzt al ans &gih ad gy antetgh®asts meslf y@gtg ®s &.l

®rtel mez¢gnk.

| A (3.15)

tt'Qaz aj &nlott §tl aQ@ ,s E@xeas sPgh e sesg@ it teh@y ¢t t h
m®g | ehet s®gesnek tekintett Sz® sRs®ges ®rt
| ognor m8Il i w0, edto$rzd ik akkenni , mivel ez-az in

a.Ezzelaneg el el t et ®ssel? B veef gug @sntkkeza. 3. 16

~

, 110
I pm

Qlo

S Q (3.16)

A sebess®gi egy¢édtthat - hRm®r s ®k | et lbbgng g ®s ®n

el mondott ak JalkapjRavr? tee g(ye.Al7e heni sgokt 8k al kal

. | 0
QY 807Y4 A@b (3.17)

Ez az egyenl e®askazbeavlexzbeti®s Pe b P | nBa &rrihsat al a
I"vd 1 TQ°Yhid 1 bhd O'YAild | R Rd pA TYh Y

Iy | &1 1y -y 1 l (3.18)

Az Arrheniusp ar am®t er ek sz-r8sa alapj8n fe}j2rhat-

a3.19defin2ci - al apj 8n.

” l” ” l” ”

i, . . i, ., (3.19)

| ”
Itt , ,, ®s, a transzf or-m&1l & mGtrerhéeknii $ 3 ®rsBedig ¢
param®t erek k°zti korrel ci-s egy¢tthat - k.

Nagy Tibor ®40g megkat 8t $lII8K sz homgya ®s- az Ar
par aekRtoerari anci am8tord xaefkPad®s &l I13.f20nn .
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” "Y
(3.20)

” ” i |"Y ” "Y C‘l LLIN i TY C‘I »o» "Y C‘l ELIN ] "Y i TY

Ha az adott el emi reakci - sebess®gi egy¢tth
k®mi ai sz8mol 8s, vagy anal -g reakciakkeraal ap]j &
sebess®qgi egy¢tegymaltot K |hdRgnearhisda®@gucek@ tennor m81 i s e
A sebess®qgi egy¢tthat - t°bb hRmM®r s®kl et en r
Arrheniusp ar am®t er ek kovarianci am8t r IQd , ¢ giglvi®atyv e
Ha azonban egy elemireakc hoz kev®s sebess®qgi egy¢tthat -
81l rendedkKlea®sa esebess®gegegyl et ba®Reledoglhdkt
llyenkora bi zonyt al anB&rgsi ® kelgeyteft g hmaiQl @ h QEtegyan d -
fizikailag i rre81l i s felt@®seltbr®s,a meeliess®gi egyé
hRm®r s®kl et f ¢ggetl en, ez p,ediagmicsaxt ajk&kloegntl e

¢ 7 © pontosan ismert. Ebben az esetben r eakci - sehasts®bi zegythal a
|l e2r 8§8s8r amitarsizn §ét sR sor e0k Riwopas ztl DpBin a&l @®md

amely nem rendel kezi k statisztikai jelent®ss
3.3. Az optimali z8ci-s el j 8r8s

Mi ut 8n egy r ends zer rnaktatoit ki8il mdsunk K & juikz mau slt e g
meghat 8roztuk agarcapmn@tmealeiizz§| aammel yeknek m§r
i smerj ¢k, el v®gezhetj ¢k a mechani zmus opti
k°vetkezRkben.

331.A becs¢lt paraim®Pm&®Etrreikx &k ovari an

Azopti mali zBers¢bbdbr aram®t erek kovarianci am
font os. Egyr®szt a param®terbecs|I R elj8r &8s |
mel yben az optineBl|l kerpasgh®t 8IEk®®gkiet @zekl pg
par am®t er k®szl et mel |l ettt sz8m2tott kovari anc
pontoss8g8nak, ®s az optimaliz8lt model | f el
bi zonygt8nlaakn s8el | emz ®s ®rTeur §8Ay ik° vatmi@e z Riksb e mu n

|l evezet ®s ®t i smertetem.
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Az optimaliz8ci-s el j8r8s sor8n a c®.f  ,ggve
cCRgveny defziemZATbibf e3le2@nl$ sag egyetleakhiméx v ®gi gf ut a z
adat hal maz °sszes adatpdntg ®m sEM hyefza kbteo rkte, | |:
a k®t meghat 8r oz 8si m-d egyenl Rs®g®t biztos?:
miatt. Az egyenletbed a z ©° s s z elsakaadla tks card,at pont adatsor §8b.

sz8Mpedig az °sszes adatpont sz8ma.

Ol ‘ (3.21)
Ezt az egyenmgt-ektor ®rmalizmadseetint:2 r n |

(o} (3.22)

S

T

- )
- )

aholl 1 ®¢ sorrendbenad | ®8 oszlopvektoraiAfl a‘ s %l yf aktor o

di agang§lrii padigaa @w sz -rd@isakon8lis m8trixa.
A sz®l sR®rt ®k (ke rae @4 @ vy gy BiR%Pks siteesf io g YPIRLs| &tl ac

adott param®terk®szl et mell ett.

To TR
T

Ao A1 A (3.23)

Az 29y kapottﬁ—,lk"—iafesjzeizr@wlb&mi as ®rt®kek egyes

parci 8l is derivg8ltjaib-Im8%géd xeE&l a2 tnoStttr inkx§ trmel
°sszetett modedlll¢enlk vialn-e 8k 9 me Intotd®s ®n e k . Ez
Jacobim8tri x f ¢s¢ggv®nye a param®tereknek:

{L(I) ‘ I E T(I)‘ I 0l
11 Tr] Tn i
g1 :: 8 E g " (3.24)
|T|°° ‘ I . Too‘ I s
u ™n ™n U

A c®l f¢gggv®nynek egy |l ok8lis mini mum8ban an

37



T Ol Y . , .
N Gl n 5 N I n L1 (3.25)
Bevezetve az’Al k&1 f 5 jel®°l ®st, 8 £ r eengdyeeznviee t ®t k

egyser Ts2tve a k°vetkezR alakot kapjuk:
ATR T ATR (3.26)

A326nemline8ris egyenletrehndpzéem8§megolpadsd s ;mwa
Ez a vektor mindig rendel kezinke gvhad taSnlekzkoganl b
szol g8l vemet ®eak hi bg8val terheltek. Emellett
®s modell ezett eredm®nyek k©°z°tt az opti mumb
®s a param®terk®szletnekawrmsak bkps$si mgdztimsne ®r it
mondhatjuk, hogy az dpmegqé€fgyeziphramPaeahkhn®serl
®r t @Kl ®azazl 1 .

A param®terek rendel keznek valamekkora sz:
model |l eredm®nyekhbhiekeBsi eBzbavrver gsed®sek felt®
v8r h@nt ®k e me g fpag am@tyerzne ktar v8sh&mzt o®@rtt
model |l eredm@nyekkeéel.A madel | &vSaechm@ny e®r t ®k ®r e
a327°sszef ¢gg®s.

~ ~ ~ ~ ~

n n n n n i (3.27)
Itt YA 1 n , azaz a modell ®s a k2s®rleti ered
teh8t ez a modell eredm®nyek szisztemati kus e

Az Aegy¢tthat - mBtiroikX 1 ® st @i eEizanuant baapnj. égyenleda 3 . 2 6
fel haszn8l hat k°a ¢par armeRtrsd@rRSk®dle z a k2 s®r | et i
al apj 8n

An ' An (3.28)

A327egyenl et et b aA-al,mhjdezi&igoevaad8o.z veagyenl et bRI a
3.29 alakot kapjuk.

AR (3.29)

S
=
3
=

=
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Bevezetj ¢k a k°vetkezRlIjeevel RSasiRketl ed i medeldmeG

®rt ®kYgk t Rl R 4 n v . Ez al apgdyearilachtd3. &0 k° vet k
egyszer Tob ,m§3.a30

"A YR A YA R (3.30)

Az 1 hibg8ja kapcsal ptabaeam®behak - mish §lji Xv al
par am®t edldit@ttizeé lezar n@e8nak s%egygsz2zsfPRYgPy®@d al 8p j38n.

N gy (3.31)

Itt € &1 ,aJdacobim&tri x optim§8lis param®tdrk®szl et
pedigal par am®t er k ®s z| et | edran®@etr&kskRes zd ze t dypetileten 8Al i3s. 3
behel yett.egytené eaVber 8®derve a k°vetkezR °ssz

YI. AE A Yq i (3.32)
Bevezetve a kC%veitAke ZAR a paa®tlie®@setk: kovarj anci am

kifejezhaakbBn.a 3. 33
. 3l A YR YR mym A A A (3.33)

tt ra m®r ®s i eredm®nyeka kmodeali lan@sr end@t®dsyk, k°
szisztemati kus e’AthRer|®s®r el erirssszm8r viax .a kor §
paran®tr ek kovari anclasBdfrd xgg®sa ad -3d i3K.

EN s & EN ; ﬁ EN g €& EN ; (3.34)

Ak ovar i anfcsigagneSttireinx p arpaanm®at ne®@teeir eakz sezg-yre&ss ai , i
korrel 8ci -A sgyestsi®gt - kp.ar am®t er ekz &no2vtalra ta-n cd
egyesr eakci - k sebess®gov a&mgiygn.cEhhaang keltiwigk aa sazt ani

reakci - param®tereit t @satza | mael-1 db elgelnygdti tse
egyenletbel e | °/lkjaggkovarianciakB} Bt xiGgmegalptiaz sebes
egy¢tthat - k°zt. kovarianci 8t | e2r - el emekb

egy¢tthhRm&r s®kl et f ¢ ggR kovarianciam8tri xa:
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Y Y ITY Y IfY T T 'n (3.35)

Ennek a m8trixnak a diagon8lis el emei a sebe
bel Rl 2 baslk®tgi egy¢tthat - korrel 8ci -s egy¢tth
LR oY 3.36
I i Y. Y (3.36)

Az egyenletben, ®s, a k®t vi zsg§8lt r e askc ir-8sseah e sMi®ge | ¢

egyenl et minden t ®nydzRjm® KRR m@&resh@ekslae® gfi ¢ gegdRy ¢
korrel 8ci - sm®gyg @kRlesA f ¢ ggs h R

A 3.2.2. fejezetben meghat 8rozdat "Y3,. 1ne2.g bi z
a param®@telrb@rcs®d s or8nkokviasrziS8am?ctioatm8 t3r.i3x b -1 a

egy¢ttheaori-Q po¥thi zonytal ansg8gi egy¢é¢tthat - nak

332 Az opt algoatrhus z 8ci - s

Az ELTE K®mi ai Il nt ®z et Reakci -kinetikali

reakci -kinetikai optimali z8ci s e hggysr 8s

rek cmechanizmusk e gy e s reakcpar am®rtrehr een inlek becsl| ®s
param®t erek hib8Egnakameggl kepz21t 8s8mat, hogy
egy¢tthat - knak ne |l egyen fizikali ®erele | m¢ k,
®rt ®kel het Rk. Ez a megk©®zel 2t®s wugyanis t©°t¢t
jell emzARjme dwazletr. mTk° dRk®pess®g®t i®b airat fRkrotnoy
p®|l d&n b0l t tASKk°vet kezR szakaszban ezt a m
Egy ©°9sszemedhanriezankucsi reset ®n a par am@izer ek

°sstreopti mal i zA&| na p tlienhad si sze§nc.i - el sR | ®p®s ek
model |l minden par am®t er ®r e e(ld. 3.R.E fejezet)Efgngke z ni a
al apj 8n K i lagl&tat v &l apsazrtaanm®t er ek et ,2®aimet y ek
k°r ¢l m®nyek, ahol ezek hat Pagalm®tveuriedak s m8 m

eredm®nyekrereakzcekkenkak a az-pd&sam@tse rARtr hemt um
Ez Kk®p zi la Kerzame®@tierAkz®s nlpet ental i z8ci - hoz Sz

opt i mal i z8Il and - sebekes®pat i p ak ave®rtieareki2a m8t r i X
fejezet al apj 8n az e QWebsi zoagkal ameB8girepaela
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hat 8rozhat:- meg. Ez biztos2tjanp8sabkekae®ggt p.
il letve ezt a tartom8nyt tekintj¢k a sebess®
Az8 Il t al unapbhbamahgdgagsyr-Sst er 8ci - s m- d(sedilg r , ame
iter8ci-s ciklus v®g®ntla, kapbbotzBegpobbzpaka
pedig a 3.1 fejezetben bemut,atEgtyt imed®&rci s3 8 m3 tkad
k°vet kezRk:

1. MintavQ®tetl eszgmki @aar am®t er t az el RzR <ci kIl

®r t ®k ¢kvar ® 2 n & iulkani§a p°jibgbnv Stintoo zn84 0 sz | §st. f el t G
Ekkori sz8m% param®t er k®szl et et kapunl. A mi
ve8l tanelyaR vet k®pglRet szekowmarsad®tgamt ai x

(3.37)

¢ kezdeti ®rt®ke 0, de megadhat - - ettt RI el t
| ®p®se& nSored§®s ®v el cs°kkenthetR a mintave
t ®r f ogat a.

2. Az ©°sszet ppermamm®®tr| et ekr eO’lk icska & mg2gtgjvuRkn yd z
el vegezz¢k a szimul 8ci -t az ©°9sszes -par amé¢
®rt ®k kel rendel kezRt kiv8lasztjuk.

3. Ha az 2gy ka@wott®ekc ®@lafgy@dbo®n ymi nt aapotte | Rz R
| egki sebb -®Ga®IGke g g®@PHh @Kk ®t n°veljg¢k eggyel
megszabott ®rt®kkel). Azaz cs°kkentj ¢k a |
t°rt®ni k. Ebben az eset ben az lel RzR i
par am®t er k®szl et et tart | uk-®rnte®@k k@ ea merl egndlell
Ell enkeZlIR -te sfeotgbaednj uk el Yaj | egj obbinak t ek
®rt ®k ®t cs°kkentj ¢k eggyel (vagyaelggr ed ®Rs ie
t ®r f ogatot .

4. A jelenleg elfogadotht meb| ebb paBmm®}f ak k@

. kovarianci am8tri x§t .
5. Ha el ®rj¢k a kitTzott m®rt®kT cs°kken®st
el j 8r 8 sA vn®egoe&!| I®Rs. krit ®ri uma:

o¢ai (3.39
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Azi7” ®®k az §tlagos mintav®tel ez®sehasTrTs
tolemanci a®rt ®k azt adj an®nveegk,ed®egy khEryeske
mint avet slegif@si. &rTtr@k | e*hfenie nm@Ili b wl alen t e
meg8Il | 8si, kaz teRlrsi Runpoazetl tj:8lr 8fsol yt at - di k

Az optimaliz8ci-s el j8r8st folyamat§gt szeml

Kivalasztott reakciok
és mérési adatok
paramétereinek megaddsa

Mintavételezés az
A7) tartomanyokbdl

Célfliggvény
kiértékelése,
hibabecslés

Mintavételezési Javulta (] Mintavételezési
tartomanyok célfiiggvény- tartomanyok

novelése érték? csokkentése

Konvergélt?

32 8&Braoptimaliz8ci-s elj8r8s folya

3.3.3. Ahierarchikup pt i masst z 8t ®gi a

Az optimaliz8ci - ann8l hat®konyabb, min®l t
2 gy jobban Il efedj¢k a param®terteret, de ezz
param®t er k®szl ettel etpohkte!|l sz ERgleg miy-Yagt Mme g b
szisztemati kus hierarchikus optimaliz8ci - -s s

Ennek sor8n az ©°sszes param®ter ©°9sszes adat
| ®p®senk®nt vonunk be egyre t°bb param®tert

bevon8ssordnP@PRe &k faezl 8@rl Z@k8essmy s @gyeerka la?l zaipyg 8enr @ P
Az el sR | ®p®sben csak egy reakci - par am®t er ¢
amel yekre meghat8roz- m @ar kt c® k- bneank cvsaank neangnye k®r
AmS8 s old® k®csdke qny ¥a anb8b3roald kkcaim® tpeapre i ma hzokra8zl j u k

adatpontokraahol( e s et | eg az el sRrmaektet (®Brze K sy ,r &K
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par am®t er ei nelks R tItkRipsEesdghirafnt @2 tEaztz eH a sazznt8 | § kuakd § |

meg, hogy a m8esgas kr oesakcpar eam®ttdr ei el ront s &
ki sz8m2tott A -hapamaam@&t & r®@pi®is.b e b eporbkag bahema d a t
az eddigi adatokra az el sR ® m8sodi k reakci
iletve m§sodi k | ®p®sben kisz8&8m2tott kKiindul 8si
hasonl -an folytat) plkr%m®h@esr @ onZégks jaddtportarktco z k
bevon8§s8val az optimaliz8ci- -t, eg®skem8§maddi

reakci - kon v ag)yz agopritmagiaa t 3p.02n.t otk®&mMI. 8z at t al szem
el sR fel ®besmedz jle§t°Hate;, Xogy mely reakci - p:
®r z®kenyek jelentRsen, p ®ripd §iugl d @f i3n22cil-. dleg
A t8bl 8zat aztmBustajad i ko gfyelaez adott | ®p®sben a s:
adatpont ot vonj wmkebk8mans zj§en2zae8tsbaeakci - par
mi nden m8s pedppam@®tgeapgtridbal i z81 t ®rt Rlersze has z
k¢l °nben az eredetit).

3. 2. tAhile&rzaartchi kus optimali z8ci-s strat@
ap.: adatpontok, R: e a k,ciL-:k | ®p®sek. Tov8bbi magyar §

Rl R2 R3 L1 L2 L3 L4 LS
apl | X R1 R1, R2 R1, R2,R3
ap.2 | X R1 R1, R2 R1, R2, R3
ap.3 X R2 R1, R2 R1, R2, R3
ap4d | X X R2 R1, R2 R1, R2, R3
ap.5| X X R2 R1, R2 R1, R2, R3
ap.6 X R3 R1, R2, R3
ap.7 | X X R3 R1, R2,R3
ap.8 X X R3 R1, R2, R3
ap.9 | X X X R3 R1, R2,R3

Ennek a m-dszernek mawelai sealkgiy- kel Royreendjo®lye
®r z®kenys®ganal 2zigy aleakjcgn mI m@®®nNntk ®sKRD®r tk ee
me g h a-tafellesazl at ksRsizmhwelt8§ c iyerssE2®etd m®ahet , hogy eg!
reakci -k bevon8sa m8r nem okoz jelentRs javu

opti mal i z §esetlegtnemk enlelr t f édgyasgnB8émiadat pont ot
334 A fel haszn8lt programok

Az adjatt®syrTe , az adatok feldolgoz8s8r a, a n
vi zsgs8l at 8r a, tov8bbg8 az ®rz®kenys®ganal 2zi.
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Reakci -kinetikai L a b@ptirea{11Zr pi ruongar a8riotta | h afsezjnl 8d st z
k®t ke¢l°nb°zR k°rnyezetben mTk°dR v8ltozat a
nyelvT, az Y% abb, fejleszt®s alatt §I1 - v§l
v8ltozzant8ltt ahma s

AzOptimapr ogr amas a8 8 s ®r | e t.ifejezetthen isrmeotetett ReSpecTh 2 . 2
adatb8zisnAKML megfmBeURban kel k-dol ni . A m
fejezetben ismertetett CHEMKINo r m8t um¥“nak kel | l enni

Az Optima futtat 8§ st c®l szer T a program vez®r | Rf

| tt megadhatj uk, hogy mi | yen Vi zsg8l atot S
®r z®kenys®ganal ?2zis, optimali z8l 8s), hogy me
hogy a8ssozk8ami2 tmel yi k szi mul 8ci -s progr amcsoma

futtat 8shoz sz¢ kssSReg8ens? tBasrad mmitnezt kk®tt s opr ogr a
h a s z n 8RlameMaster -8 {113, @HEMKIN-II-t[88].

A k2s®rletek sz-r §s8nak mmnienalsgieS§fitnoezvg’s,§r a |
mechani zmusok ©°sszehasonl 2 a &asfen @lnoutgennce®ITf ¢ g g\
Fortran nyelvT k-dj8&8t haszngltam.

Az el emi reakci -k bizonyt al ans §wglimitdnaetvsr § n a |
MATLAB k-dja 8llt a rendel kez®semr e. Ez a p
Fortr ardBAC®RaEPDAHK - dj §hoz, futt atkjaap oetzte keerte d nm&an;
8br8zolj a. Az optimali z8ci -ssategyk r jt ®gi has z2h §I
Ezeka k- dok mind el @g87lhetaRdIBza sRaBpecTh

4 . Eredm®nyek

4. 1. Reakci - -mechanizmusok vizsgS§l
Munk8m sor8n 17 r®szletes reakci - - meethénani z mt
i smertettem. AO/INOy B RS li atroekmds zldr ek k2s®rl et
°sszehasonl 2t 8s al apj8n v®geztem. Ehhez ©°ss

t al §ihdrekttO-D ®3N®L Bs i eredm®nyekegt °esrsrzesa@& nr Sr6d sk
ci kk 215 Bdatggomt8in&tk jlefDlemu-t & B bkezne km®ri td,Rgy ul |
j -l kevert reaktorban, ®&3Rreéea@gkhtgokibamp@dr ®g Rfoe
il 1l etve Im8BrdRsaebesdarRigo k2.1, fepzdtbe@& eta f ¢ gEKphe |l ®k F
t 8b | Bazfaotgalial t am °ssze.
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Mi v el il yen nagy adathal mazr - - | ®wak ts@&nyl eag
°sszehacosak2a83al1l.3. fejezetben ilseneertteRgeetst
a tendeaxd Skl GRset ess®g k e dhenBt@ont a me@hangzmuysok 8§ b r § |
vi sel k Ad@soghth. °sszeWasdeki®brldan: s§gr 8 n feltg¢l

adatsorokhoz a 3.1.fejezeta | apj 8n sz8m2tott sz-r8sokat i s.
A j-l kevert reaktorokat viszonylag k°nnyT
egyszerTv® teszi. Az 8l talam -kveivzBsghS8®l t azad%as
mechani zmus al kal mas vol t. El Rf or d uberteg)k s zi s

adatsorra az ©°sszes mechanizmus hasonlt-an vi
| 8that-an a | egt°®bb mechanizmus al ul becsg¢l i

reaktor szimul 8ci - eset ®nulhtaspn®mel yS8heg&taber
szimul 8ci -k jelenatlthkkaeh¢k? h®? RRemedm®nytz musok
p®l da | 8that- a 4.1.b) 8br &n.

a) 0,012 b) 240

—— Glarborg-2018
0,01 H, /0,05 O, /220 ppm NO / N, T Nakamia2017 220 ]
- Curran-2017
0,010 Tk p=10atm POLIMI-2017 200
RN i . = = Mevel-2009
A (X~ - - Abian-2015 180 4
T N Klippenstein-2011
0,008 ~ -\,\_ I \l - - GRI3.0-1999 160 1
R SN — - = Okafor-2018
X, \\ . — - -POLIMI-2018 g 1401
— i X, Y SanDiego-2014 Qo ]
e 0,006 N B — - - SanDiego-2018 = 120
< -  POLIMI-2014 O 100 -
A Konnov-2009 Z
0,004 Tian-2009 < 80
Rasmussen-2009
-+ GDFKin-2016 60 -
= Mérési adat
0,002 T 40 4
s
01000 T T T T T ; -ST . T o T T T T T T T T
700 750 800 850 900 950 1000 1050 1100 700 750 800 850 900 950 1000 1050 1100
T/K T/K

4. 1.: 8brlakevwam®r t ehhoekt s 8c mDyyRa®i mankat 8r s
eredm®nyldl al apj &8n

A |l °keslRble®m m®&rt gyull ads8si I dRk szi mul §8c
8l taluk fontos inform8ci:- nyerhetR az adott

al apj&ti k k®Ebben az eset ®n a mechan8tzonmuts ok

viszonyfp gos egyez®se me&kmzmwondheatd-k?2 el £l t ®r R,

eredm®nyt adnak. Ami kor il yen Vi sel ked®st
mechani zmusokb - | hi 8nyzi k, vagy hi Setlgnekz nak o
az adott k°r ¢l m®ny szimul 81 §s8hoz. M&8si k | e
rekci -k sebess®qgi par pm®tbd r®ami§ s p onretcantalna reanku s o k

el vRgzett szp®ud8uol - br ebBE®may ullidddigssed bbgy 8t
esetben a®OH* emi ss®r ®p 8 nak amj 8n OHtrErakzxti 8k me ¢g.z
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|l egt°bb mechani zmusb: | hi 8nyoznak, amely a t
ki veve ha ez alapj8n hats8ronz8§Kthad -a fyglyl
k°r ¢l m®nyek mell ett a m®r ®si eredm®nyek | ez?r

viszont egyes esetekben kiugr-an nagy elt®r®

b) 14
10
—— Glarborg-2018 1 H 7 1 mN Ar
v 135 2 i (;006 0, /100 ppm NO, / 0,0075 H,/0,001250,/100 ppm NO, Ar
Curran-2017 =15-1,8atm /) - _ .
—— POLIMI-2017 P /.’ p=12,1-159atm <
4 ||~ — Mevel-2009 Fa
10" |- - Abian-2015 /
Klippenstein-2011 ,,'
= = GRI3.0-1999 // , ‘
— - - Okafor-2018 P
— - - POLIMI-2018 Py
g SanDiego-2014
— - - SanDiego-2018
=~ 103_ - POLIMI-2014
Konnov-2009
Tian-2009
+ Rasmussen-2009
+ + GDFKin-2016
= Mérési adat

a)

10° -

T T T T T T T
0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1,0 11 0,80 0,82 0,84 0,86 0,88 0,90 0,92 0,94 0,96
1000K /T 1000K/T

4.2.: 8btk®sbRbket®mgwWul | ad§8si i dRk szimul 8ci - j
m®r ®s e [18]] apj 8 n

A csRreaktorban m®rt koncentr8ci- -profil ok
adtak a mechanizmusok, f Rl egx@ar kfiisledbk &g e tn@n
jelzi, hogy a |l egt°bb mechani zmas, n®sr begPhé&®
szorul . A rendkzvygl kel °nb°zR tel jiesi®r ®®nyr e
eset®nl §8Ahataunk p®Ilkd&tr aaml 4. 3g.8N® kWBereSEemt a g & n,
a mechanizmusok egyezRakdeipantp®I d&nulesedmg®@n
azNO koncentr 8ci -t

a) 120 b) 250
110 .~ 0,0101H,/0,02010,/110 ppm NO /N,
\ cL
100 + ) P
0 ! S 200 -
90 4 ' 10 atm —— Glarborg-2018
1 —— Nakamura-2017
80 i 807 K Curran-2017
. —— POLIMI-2017
70 4 \ ) 150 41— Mevel-2000
— : ~ - - Abian-2015
O 60 ‘ (@] Klippenstein-2011
z = - - GRI3.0-1999 E
X 50 X 100 |~ - - Okafor-2018
— - -POLIMI-2018
40 + SanDiego-2014 E
— - = SanDiego-2018
30 © POLIMI-2014
50 4 Konnov-2009
20 Tian-2009
. Rasmussen-2009 E
10 + + GDFKin-2016
I = Mérési adat
0 T T T T T T 0 T T T T
0,4 0,6 0,8 1,0 1,2 1,4 1,6 18 2,0 900 1000 1100 1200 1300
t/s T/K

4. 3.: 8@gRreaktorban m®rt koncentr8ci - plofil ok
®s b) Hul gaar[20l mM®s ®uien lkad taprj Sai
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A lgdkban v®gzett m®r ®sek szi muli&adi -aj ah onreohgeR
reakt or cAks ze8am@tt@ms.hoz megfel el R kezdantelyek f el t®
kiv8l aszt8s8hoz kor8bbi szimul 8ci - s isekelled m®ny
k®sz2teni az adbhhe aznemihra@li zhmusdhmlz:- bb 188 ng ®s
kell kiindul 8si alapnak v8lasztani, ®s az Yj
am?2 g az °sszes adatpont hoz n e/m  taadla8 |IbuSnzki s me
fel haszn§8le8sv8vgeelz nli e hae adot imethahidmussa t vi 4 S §lott
r8§cspontokra f el os pkkvea estRes®veerd 8ri us megol d§s
Az 1D k2s®rletek °sszetettebb ®s dr 8g8bt
mechanizmudo k a | v ® gamalyekeOld skenhu, | 8ci -yweieraedm®pmel f ogad
vol t ak, vagy gyakr an Ezkkass Glar®rig018, Nakanmu@@dli7/,z mu s o k
Curran2017,POLIMI-2017, GRI3.B1 999 ®s-2POBI Milechani zmusok (r
4.1. t8bl gzat).

Ad44. 8bra al apj 8&8n | Bn®he®izimy§ ch o gya I|sSrmrg8sne b ess sn&
eredm®nyeket adnak a mechanizmusok a k°r ¢l m®

a) 8o b) 55
— Glarborg-2018
70 4 —— Nakamura-2017 50 4
/ Curran-2017
60 - —— POLIMI-2017 451
— - GRI3.0-1999 40 ]
50 . --— POLIMI-2018 1V e g
» e = Mérési adat (O T T~ T -
5 ] s \ 7 ___
= < 304 Y [leT 7=l
o 1 I N T A 2 /2
304 ]
25
20 p=1,0atm 20 _
0] T0:296—304K E ] T,=295-300K
H,/N,O /0,60 Ar H,/N,0/0,46-0,60 N,
O T T T T T T T T T 10 T T T T T T T T
02 04 06 08 10 12 14 16 18 20 06 08 10 12 14 16 18 20 22 24
f f

4.4 8brla8ngsne®RreRsssedkg szi mudiIS§c®s | a9 b & tMBrasnaei ®s
munkaf2fm®a®sei al apj 8&n

Hasonl - tendenci 8k figyel het Rek me g az ®g
el mondhat -, hogy a méchsanrisamgspdpke ht-d | jegsy2etzm® rv
8br8n k®t p®l da | 8that:- | 8ngokban m®rt konce
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