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ΠΕΡΙΛΗΨΗ 

Στθν εργαςία αυτι γίνεται θ κατάςτρωςθ του πολφπλοκου μεγάλθσ κλίμακασ μοντζλου 

μερικϊν διαφορικϊν εξιςϊςεων τθσ καφςθσ ςφαιρικϊν φλογϊν διάχυςθσ και 

προαναμεμιγμζνων φλογϊν χρθςιμοποιϊντασ το περιβάλλον προγραμματιςμοφ Matlab, 

ενςωματϊνοντασ τουσ λεπτομερείσ μθχανιςμοφσ καφςθσ (κινθτικζσ αντιδράςεων, 

κερμοδυναμικζσ καταςτατικζσ εξιςϊςεισ) και ςτθ ςυνζχεια θ μελζτθ τθσ δυναμικισ 

ςυμπεριφοράσ επιλφοντασ τισ υποκείμενεσ εξιςϊςεισ ςτο χρόνο και χϊρο. 

λζξεισ κλειδιά: ςφαιρικζσ φλόγεσ διάχυςθσ, προαναμεμιγμζνεσ φλόγεσ, μθχανιςμόσ 

καφςθσ, δυναμικι ςυμπεριφορά, ταλαντϊςεισ, matlab 

  



 

 

  



 

ABSTRACT 

In this thesis we set-up the complex large-scale partial differential equations model of the 

combustion of spherical diffusion and premixed flames by using Matlab programming 

environment. Inside the model we incorporate the detailed combustion mechanism 

(reaction transport equations, thermodynamic state equations) and then we study the 

transient behavior by solving the underlying discretized equations in time and space. 

keywords: spherical diffusion flames, premixed flames, combustion mechanism, transient 

behavior, matlab 

 

 

  



 

  



 

ΠΡΟΛΟΓΟ 

Η παροφςα εργαςία αποτελεί τθν μεταπτυχιακι μου εργαςία ςτο Διατμθματικό Ρρόγραμμα 

Μεταπτυχιακϊν Σπουδϊν με τίτλο “Εφαρμοςμζνθ Μθχανικι”. 

Αφορμι τθσ εργαςίασ ιταν το μάκθμα “Μακθματικζσ Μζκοδοι ςτθ Μθχανικι Ι”, όπου ςε 

αυτό διδάςκεται θ κεωρία διακλαδϊςεων. Η κεωρία διακλαδϊςεων αποτελεί κατά τθν 

άποψι μου ζνα πολφ ςθμαντικό εργαλείο ςτθ δυναμικι ανάλυςθ μθ γραμμικϊν 

ςυςτθμάτων, τα οποία περιγράφουν το μεγαλφτερο μζροσ των δυναμικϊν διεργαςιϊν που 

ςυναντϊνται ςτθ φφςθ, αλλά και των ςυςτθμάτων που ζχει καταςκευάςει ο άνκρωποσ. 

Η κεωρία αυτι μασ δίνει τθ δυνατότθτα να ανιχνεφςουμε με ςυςτθματικό τρόπο τουσ 

διάφορουσ τρόπουσ με τουσ οποίουσ ζνα δυναμικό ςφςτθμα μπορεί να εξελιχκεί ςτο χρόνο 

και υπό ποιεσ προχποκζςεισ. Ζνα ςφςτθμα, που εξελίςςεται ςτο χρόνο, μπορεί ανάλογα με 

τισ ςυνκικεσ να καταλιξει ςε κατάςταςθ ιςορροπίασ, να εξαφανιςτεί, να μπει ςε 

ταλαντϊςεισ ι να αποκτιςει χαοτικι ςυμπεριφορά. Για παράδειγμα, θ πτζρυγα ενόσ 

αεροςκάφουσ μπορεί υπό ςυγκεκριμζνεσ ςυνκικεσ να αρχίςει να ταλαντϊνεται (fluttering), 

το οποίο μπορεί να οδθγιςει ςε καταςτροφι τθσ πτζρυγασ, ι ο ανεξζλεγκτοσ 

πολλαπλαςιαςμόσ ενόσ οργανιςμοφ, που βρίςκεται ςε ςυγκεκριμζνο χϊρο μπορεί υπό 

προχποκζςεισ να οδθγιςει τελικά ςτθν εξάλειψι του. Είναι λοιπόν προφανζσ ότι θ 

ανάλυςθ και καλφτερθ γνϊςθ τθσ ςυμπεριφοράσ αυτισ είναι ηωτικισ ςθμαςίασ για τθν 

αςφαλι και ελεγχόμενθ εξζλιξθ των ςυςτθμάτων αυτϊν. 

Ωσ δυναμικό ςφςτθμα προσ μελζτθ επιλζχκθκε θ καφςθ φλογϊν, διότι παρά το γεγονόσ ότι 

ζχει μελετθκεί εκτενϊσ και ζχει εντοπιςτεί ταλαντωτικι ςυμπεριφορά υπό ςυγκεκριμζνεσ 

ςυνκικεσ (αρικμόσ Lewis αρκετά μικρότεροσ ι μεγαλφτεροσ τθσ μονάδασ και φλόγα κοντά 

ςτο όριο απόςβεςισ τθσ), εντοφτοισ δεν ζχουν παρατθρθκεί οριακοί κφκλοι κατά τθν 

επίλυςθ του περίπλοκου μοντζλου, που προςομοιάηει τισ πραγματικζσ ςυνκικεσ. 

Η παροφςα εργαςία δεν αςχολικθκε εκτενϊσ με τθν ανάλυςθ διακλαδϊςεων τθσ καφςθσ 

φλογϊν αλλά κυρίωσ με τθν μοντελοποίθςθ του περίπλοκου ςυςτιματοσ τθσ, 

ςυμπεριλαμβανομζνου και του πλιρουσ μθχανιςμοφ αντιδράςεων, κατά τζτοιο τρόπο ϊςτε 

το μοντζλο να μπορεί εκ των υςτζρων να χρθςιμοποιθκεί για ςυςτθματικι μελζτθ τθσ 

δυναμικισ του ςυμπεριφοράσ με κεωρία διακλαδϊςεων. Ζνα πολφ διαδεδομζνο εργαλείο 

ςυςτθματικισ ανάλυςθσ διακλαδϊςεων είναι το Matcont, το οποίο είναι πακζτο του 

Matlab. Συνεπϊσ, θ παροφςα εργαςία επιδίωξε να μοντελοποιιςει ςε μορφι Matlab τον 

πλιρθ μθχανιςμό καφςεων φλογϊν, προκειμζνου ςτο μζλλον να μπορεί να χρθςιμοποιθκεί 

από το Matcont. 

Η μοντελοποίθςθ του πλιρουσ μθχανιςμοφ τθσ καφςθσ φλογϊν ςε Matlab αποτζλεςε 

μεγάλθ πρόκλθςθ, κακόςον περιζχει πάρα πολλζσ εξιςϊςεισ και μακθματικοφσ τφπουσ 



 

υπολογιςμοφ κινθτικϊν και κερμοδυναμικϊν ιδιοτιτων. Ωσ ςθμείο αναφοράσ 

χρθςιμοποιικθκε το λογιςμικό CHEMKIN, το οποίο αναπτφχκθκε από τθ NASA ςε FORTRAN 

και αποτελεί ζνα από τα πιο διαδεδομζνα εργαλεία μοντελοποίθςθσ τθσ καφςθσ φλογϊν. 

Το CHEMKIN βοικθςε ϊςτε να γίνει αντιπαραβολι αποτελεςμάτων με τον κϊδικα του 

Matlab και να διορκωκοφν ατζλειεσ και ςφάλματα. 

Το τελικό μοντζλο που αναπτφχκθκε ςε περιβάλλον Matlab είναι ςε κζςθ να 

μοντελοποιιςει φλόγεσ διάχυςθσ και προαναμεμιγμζνεσ φλόγεσ, υπό ποικίλεσ ςυνκικεσ 

και να εξετάςει τθν κατάςταςθ ιςορροπίασ, αλλά και τθ δυναμικι ςυμπεριφορά του, 

χρθςιμοποιϊντασ λεπτομερι μθχανιςμό αντιδράςεων. Επίςθσ, είναι φτιαγμζνο κατά τζτοιο 

τρόπο, ϊςτε να μπορεί εφκολα να ειςαχκεί ςτο Matcont και να γίνει ςυςτθματικι ανάλυςθ 

τθσ δυναμικισ του ςυμπεριφοράσ με κεωρία διακλαδϊςεων. 

Στο μζλλον κα επιδιωχκεί να γίνει περαιτζρω βελτιςτοποίθςθ του κϊδικα, ιδίωσ ςε ότι ζχει 

να κάνει με τθν ταχφτθτα υπολογιςμϊν, αλλά και θ προςκικθ περιςςότερων επιλογϊν και 

δυνατοτιτων, όπωσ για παράδειγμα θ δυνατότθτα αρικμθτικισ επίλυςθσ με μζκοδο Arc-

Length, εκτόσ από Newton, θ επίλυςθ ςε 2 ι τρεισ χωρικζσ διαςτάςεισ αλλά και θ 

ενςωμάτωςθ περιςςότερων επιλογϊν όςον αφορά το ίδιο το ςφςτθμα καφςθσ (ςυνοριακζσ 

ςυνκικεσ, χριςθ πολυςυςτατικισ-multicomponent μεκοδολογίασ υπολογιςμοφ των 

κινθτικϊν και κερμοδυναμικϊν ιδιοτιτων εκτόσ από mixture-average).  
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1 Ειςαγωγι 

Δυναμικό είναι κάκε ςφςτθμα, φυςικό, χθμικό, βιολογικό, οικολογικό, οικονομικό ι ακόμα 

και κοινωνικό, που εξελίςςεται ςτο χρόνο και περιλαμβάνει ζνα ςφνολο πικανϊν 

καταςτάςεων κακϊσ και ζνα νόμο εξζλιξθσ ςτο χρόνο που μασ βοθκά να προβλζπουμε 

παρελκοφςεσ ι μελλοντικζσ καταςτάςεισ (Kuznetzov, 1998).  

Η μελζτθ δυναμικϊν ςυςτθμάτων είναι ςθμαντικι για τθν κατανόθςθ τθσ ςυμπεριφοράσ 

τουσ και για τθν πρόβλεψθ τθσ εξζλιξισ τουσ. Η απόκριςθ ενόσ δυναμικοφ ςυςτιματοσ 

μπορεί να επθρεαςτεί από πολλζσ παραμζτρουσ, που οδθγοφν το ςφςτθμα είτε ςε 

ευςτάκεια, είτε ςε περιοδικζσ ταλαντϊςεισ, είτε ςε χαοτικζσ ςυμπεριφορζσ είτε ακόμα και 

ςτθν καταςτροφι. Οι ποιοτικζσ αλλαγζσ ςτθ δυναμικι ενόσ ςυςτιματοσ ονομάηονται 

διακλαδώςεισ και οι τιμζσ των παραμζτρων για τισ οποίεσ ςυμβαίνουν ονομάηονται ςθμεία 

διακλάδωςθσ (Strogatz, 1994). 

Αν και θ φυςικι παρατιρθςθ ςυςτθμάτων ι φυςικϊν/μθχανολογικϊν διεργαςιϊν αποτελεί 

τον πιο αξιόπιςτο και ρεαλιςτικό τρόπο μελζτθσ τθσ απόκριςισ τουσ, δεν είναι πάντα 

δυνατι ι αποτελεςματικι, διότι μερικζσ φορζσ απαιτεί εξοπλιςμό και μετρθτικζσ ςυςκευζσ 

υψθλοφ κόςτουσ, ι επιβάλλει κινδφνουσ αςφάλειασ λόγω παραγόντων αβεβαιότθτασ ενϊ 

παρζχει μικρι ευελιξία ςτθν μεταβολι των παραμζτρων.  

Ζνα δυναμικό ςφςτθμα που εξελίςςεται ςε ςυνεχι χρόνο περιγράφεται ςυνικωσ από ζνα 

ςφςτθμα διαφορικϊν εξιςϊςεων. Ανάλογα με τθ φφςθ και πολυπλοκότθτα του, το ςφςτθμα 

διαφορικϊν εξιςϊςεων μπορεί να είναι ςυνικεισ ι μερικζσ, γραμμικζσ ι μθ γραμμικζσ. Οι 

φυςικζσ / μθχανολογικζσ διεργαςίεσ περιγράφονται ςυνικωσ από ζνα ςφςτθμα μθ 

γραμμικϊν μερικϊν διαφορικϊν εξιςϊςεων – non-linear partial differential equations (PDE). 

Η μακθματικι περιγραφι ενόσ ςυςτιματοσ επιτρζπει τθ μελζτθ τθσ ςυμπεριφοράσ του 

αναλυτικά. Πμωσ κάτι τζτοιο είναι εφικτό μόνο ςε απλζσ περιπτϊςεισ, ςτισ οποίεσ το 

ςφςτθμα εξιςϊςεων μπορεί να λυκεί. Οι φυςικζσ / μθχανολογικζσ διεργαςίεσ είναι 

ςυνικωσ πολφ περίπλοκεσ για να επιλυκοφν αναλυτικά και γι αυτό το λόγο μελετϊνται 

απλουςτευμζνα μοντζλα, τα οποία δίνουν μία γενικι ιδζα τθσ ςυμπεριφοράσ τουσ. 
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Η εξζλιξθ των θλεκτρονικϊν υπολογιςτϊν και τθσ υπολογιςτικισ μθχανικισ ζχει καταςτιςει 

εφικτι τθ μελζτθ περίπλοκων διεργαςιϊν όχι μζςω φυςικισ αναπαράςταςισ τουσ ι 

εφρεςθσ αναλυτικϊν λφςεων των διαφορικϊν τουσ εξιςϊςεων, αλλά μζςω προςομοίωςθσ. 

Είναι δυνατι θ μοντελοποίθςθ και θ προςομοίωςθ τθσ ςυμπεριφοράσ ενόσ ςυςτιματοσ με 

τθ χριςθ κατάλλθλου λογιςμικοφ και θλεκτρονικοφ υπολογιςτι. Το μεγάλο πλεονζκτθμα 

τθσ προςομοίωςθσ είναι ότι μπορεί να μελετιςει περίπλοκα ςυςτιματα, αποτελοφμενα 

από εκατοντάδεσ διαφορικζσ εξιςϊςεισ, με περίπλοκεσ γεωμετρίεσ και ςυνοριακζσ 

ςυνκικεσ. Επιπλζον, από τθ ςτιγμι που ζνα ςφςτθμα μοντελοποιθκεί, είναι εφκολθ θ 

μεταβολι των παραμζτρων του και θ εξομοίωςι του υπό πολλζσ διαφορετικζσ ςφνκικεσ. 

1.1 Φλόγεσ Καφςθσ 

Η παροφςα εργαςία μελετά τθ δυναμικι εξζλιξθ και ςυμπεριφορά ςφαιρικϊν φλογϊν 

διάχυςθσ αλλά και προαναμεμιγμζνων φλογϊν. 

Ωσ φλόγα διάχυςθσ μπορεί να κεωρθκεί οποιαδιποτε φλόγα κατά τθν οποία το καφςιμο 

αρχικά βρίςκεται ξεχωριςτά από το οξειδωτικό (Williams, 1985). Κατά μία πιο αυςτθρι 

ζννοια, θ φλόγα διάχυςθσ είναι θμιςτακερι (quasisteady), ςχεδόν ιςοβαρισ και το 

μεγαλφτερο μζροσ τθσ αντίδραςθσ ςυμβαίνει ςε μία ςτενι περιοχι, που μπορεί να 

προςεγγιςτεί ωσ μία επιφάνεια. Ραραδείγματα φλογϊν διάχυςθσ είναι ζνασ δίςκοσ με λάδι 

που καίγεται ςτον αζρα, ζνα φφλλο αλουμινίου που καίγεται ςε μία υπερθχθτικι ροι αζρα, 

ζνα κερί, μία πυρκαγιά δάςουσ ι μία ςταγόνα καυςίμου που καίγεται ςε οξυγόνο ςε ζναν 

πυραυλοκινθτιρα. 

Ωσ προαναμεμιγμζνθ φλόγα κεωρείται οποιαδιποτε φλόγα κατά τθν οποία το καφςιμο 

ζχει προαναμιχκεί με το οξειδωτικό πριν ειςζλκει ςτο κάλαμο καφςθσ (El-Mahallawy & E-

Din Habik, 2002).  

Οι ςφαιρικζσ φλόγεσ καφςθσ είναι μονοδιάςτατεσ λόγω τθσ ςφαιρικισ τουσ ςυμμετρίασ 

(Williams, 1985, p. 56). Συνεπϊσ, αποτελοφν ζνα χριςιμο εργαλείο μελζτθσ προβλθμάτων 

καφςθσ. Τα προβλιματα αυτά ζχουν μελετθκεί αρικμθτικά και πειραματικά ςε 

διαφορετικζσ ςυνκικεσ και περιβάλλοντα χρθςιμοποιϊντασ ποικίλεσ μεκόδουσ και 

προςεγγίςεισ (Chao, et al., 1993; Mills & Matalon, 1998; Chao & Law, 1993). 
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Τα προβλιματα ςφαιρικϊν φλογϊν καφςθσ μποροφν να περιγραφοφν μακθματικά 

χρθςιμοποιϊντασ ζνα ςφςτθμα μερικϊν διαφορικϊν εξιςϊςεων (PDE), το οποίο προκφπτει 

από τουσ νόμουσ διατιρθςθσ τθσ μάηασ, των ςυςτατικϊν, τθσ ενζργειασ και ορμισ, όπου οι 

μεταβλθτζσ ζχουν μερικά διαφορικά ωσ προσ το μονοδιάςτατο χϊρο (ακτίνα ςφαίρασ) και 

το χρόνο. 

1.2 Δυναμικι Ανάλυςθ 

Ρολλζσ μελζτεσ φλογϊν καφςθσ εξετάηουν το πρόβλθμα τθσ κατάςταςθσ ιςορροπίασ, όπου 

οι μεταβλθτζσ του ςυςτιματοσ – κερμοκραςίεσ, κλάςματα μάηασ των ςυςτατικϊν, ρυκμοί 

ροισ μάηασ – ζχουν ςτακεροποιθκεί ζπειτα από κάποιο χρόνο και δεν μεταβάλλονται 

ςθμαντικά με το χρόνο από εκεί και πζρα. Πμωσ, πριν επζλκει κατάςταςθ ιςορροπίασ 

προθγείται μία περίοδοσ μεταβατικισ ςυμπεριφοράσ. Η μεταβατικι κατάςταςθ υπάρχει 

από τθν ανάφλεξθ μζχρι το ςφςτθμα να ςτακεροποιθκεί. Επίςθσ, το ςφςτθμα μπορεί να 

ειςζλκει ςε μεταβατικι κατάςταςθ ςκόπιμα επιβάλλοντασ μία μικρι μεταβολι ςε μία από 

τισ παραμζτρουσ του (π.χ. ρυκμό ροισ μάηασ) ενϊ είναι ςε ιςορροπία. Η μεταβολι αυτι 

μπορεί να οδθγιςει ςε διαφορετικζσ τελικζσ καταςτάςεισ του ςυςτιματοσ. Το ςφςτθμα 

μπορεί να επανζλκει ςτθν κατάςταςθ ιςορροπίασ γριγορα ι αργά θ μπορεί να 

παρουςιάςει δυναμικά φαινόμενα (ταλαντϊςεισ φλόγασ) ι μπορεί να καταλιξει ςε 

εξαφάνιςθ τθσ φλόγασ. 

Η ςυμπεριφορά του ςυςτιματοσ κατόπιν μεταβολισ των παραμζτρων του από τθν 

κατάςταςθ ιςορροπίασ εξαρτάται από πολλοφσ παράγοντεσ, όπωσ: 

 Από τθν κατάςταςθ των χθμικϊν παραμζτρων του ςυςτιματοσ, για παράδειγμα μία 

μεταβολι ςτο μίγμα καυςίμου και ενϊ ο ρυκμόσ ροισ μάηασ είναι μικρόσ είναι πιο 

πικανό να οδθγιςει ςε εξαφάνιςθ τθσ φλόγασ από ότι αν ο ρυκμόσ ροισ μάηασ ιταν 

υψθλότεροσ. 

 Από τθν παράμετρο που μεταβάλλεται, για παράδειγμα θ μεταβολι του μίγματοσ 

καυςίμου (π.χ. χρθςιμοποιϊντασ He ωσ αδρανζσ αζριο αντί για N2) ζχει διαφορετικό 

αποτζλεςμα από ότι μεταβολι του οξειδωτικοφ ι του ρυκμοφ ροισ μάηασ.  
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 Από το μζγεκοσ τθσ μεταβολισ, για παράδειγμα είναι πιο πικανό μικρζσ μεταβολζσ 

να οδθγιςουν ςε επιςτροφι του ςυςτιματοσ ςε κατάςταςθ ιςορροπίασ από ότι 

μεγάλεσ. 

Η τελικι κατάςταςθ του ςυςτιματοσ ςε ςχζςθ με τουσ παραπάνω παράγοντεσ μπορεί να 

αναπαραςτακεί γραφικά χρθςιμοποιϊντασ διαγράμματα διακλάδωςθσ.  

Ραλαιότερεσ εργαςίεσ με χριςθ αρικμθτικϊν μεκόδων για τθ μελζτθ τθσ μεταβατικισ 

ςυμπεριφοράσ ςφαιρικϊν φλογϊν διάχυςθσ αποκάλυψαν ότι υπό ςυγκεκριμζνεσ ςυνκικεσ 

θ φλόγα ταλαντϊνεται για ζνα χρονικό διάςτθμα πριν επιςτρζψει ςε κατάςταςθ ιςορροπίασ 

ι εξαφανιςτεί (Dietrich, et al., 1997; Nayagam & Williams; 1998, Furi, et al., 2000). Αν και 

αυτό υπονοεί ότι μπορεί να υπάρχουν ςυνκικεσ υπό τισ οποίεσ θ φλόγα ειςζρχεται ςε μία 

κατάςταςθ ςυνεχοφσ ταλάντωςθσ, που αναπαριςτάται με οριακοφσ κφκλουσ ςτο 

διάγραμμα διακλάδωςθσ, τζτοιου είδουσ ςυμπεριφορά δεν ζχει παρατθρθκεί είτε 

αρικμθτικά είτε πειραματικά (Christiansen, et al., 2003). 

Η παροφςα εργαςία αφορά αρικμθτικι μελζτθ τθσ δυναμικισ ςυμπεριφοράσ ςφαιρικϊν 

φλογϊν διάχυςθσ και προαναμεμιγμζνων φλογϊν χρθςιμοποιϊντασ το περιβάλλον 

προγραμματιςμοφ Matlab για τθν αρικμθτικι επίλυςθ των υποκείμενων εξιςϊςεων ςτο 

χρόνο, με ςκοπό μελλοντικά να ςυνδυαςτεί με τισ δυνατότθτεσ του Matcont για τθν 

ανάλυςθ διακλάδωςθσ. Το Matcont είναι μία βιβλιοκικθ του Matlab (Dhooge, et al., 2003) 

που μπορεί να εντοπίςει με ςυςτθματικό τρόπο διακλαδϊςεισ ενόσ δυναμικοφ ςυςτιματοσ, 

που περιγράφεται από ζνα ςετ ςυνικων διαφορικϊν εξιςϊςεων – ordinary differential 

equations (ODE). Το πλεονζκτθμα του Matcont είναι ότι μπορεί να εντοπίςει αυτόματα 

ςθμεία διακλάδωςθσ ενόσ ςυςτιματοσ ξεκινϊντασ από μία αρχικι κατάςταςθ, 

μεταβάλλοντασ τισ παραμζτρουσ του. Ρεριζχει μακθματικοφσ κανόνεσ για τον εντοπιςμό 

ςχεδόν όλων των τφπων ςθμείων διακλάδωςθσ, κακϊσ και εργαλεία για τθν αναπαράςταςι 

τουσ γραφικά. Μπορεί να επιτφχει ςυνζχιςθ των αλγορίκμων χρονικοφ βιματοσ (time 

stepper algorithms) ςε όλο το εφροσ των παραμζτρων, ακόμα και ςε περιοχζσ με ςθμεία 

ιδιομορφίασ. 

Επιδίωξθ τθσ παροφςασ εργαςίασ είναι καταρχιν θ κατάςτρωςθ του πολφπλοκου μεγάλθσ 

κλίμακασ μοντζλου μερικϊν διαφορικϊν εξιςϊςεων ενςωματϊνοντασ τουσ λεπτομερείσ 

μθχανιςμοφσ καφςθσ (κινθτικζσ αντιδράςεων, κερμοδυναμικζσ καταςτατικζσ εξιςϊςεισ) και 
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εν ςυνεχεία θ αρικμθτικι επίλυςθ του, τόςο ςτο χρόνο όςο και ςτθν κατάςτρωςθ του 

πλαιςίου για τθν ανίχνευςθ κλάδων λφςεων με τθν χριςθ του MATCONT. 

2 Μεκοδολογία  

Στα πλαίςα τθσ παροφςασ εργαςίασ πραγματοποιικθκαν οι παρακάτω ενζργειεσ: 

1. Κακοριςμόσ του μακθματικοφ μοντζλου του ςυςτιματοσ (ςφςτθμα μερικϊν 

διαφορικϊν εξιςϊςεων) 

2. Κακοριςμόσ του κερμοδυναμικοφ μοντζλου των ςυςτατικϊν 

3. Κακοριςμόσ του κινθτικοφ μοντζλου των ςυςτατικϊν 

4. Ειςαγωγι του αλγορίκμου επίλυςθσ και των μοντζλων χθμείασ ςτο Matlab 

4.1. Ανάπτυξθ ρουτινϊν του Matlab για τον υπολογιςμό των κερμοδυναμικϊν 

ιδιοτιτων των ςυςτατικϊν 

4.2. Ανάπτυξθ ρουτινϊν του Matlab για τον υπολογιςμό των κινθτικϊν ιδιοτιτων 

των ςυςτατικϊν 

4.3. Ανάπτυξθ ρουτινϊν του Matlab για τθν ανάγνωςθ τυπικϊν αρχείων που 

περιζχουν κερμοδυναμικά δεδομζνα, κινθτικά δεδομζνα και αντιδράςεισ 

4.4. Επιβεβαίωςθ των ρουτινϊν μοντζλων χθμείασ του Matlab 

4.5. Ανάπτυξθ αλγορίκμου του Matlab για τθν επίλυςθ προβλθμάτων ςε κατάςταςθ 

ιςορροπίασ και μεταβατικι κατάςταςθ 

5. Υπολογιςμόσ τθσ λφςθσ ιςορροπίασ και βελτιςτοποίθςθ του χωρικοφ πλζγματοσ 

5.1. Εξαγωγι των χθμικϊν πλθροφοριϊν του ςυςτιματοσ από αρχεία ειςόδου 

(κερμοδυναμικζσ και κινθτικζσ ιδιότθτεσ των ςυςτατικϊν, δεδομζνα 

αντιδράςεων) 

5.2. Κακοριςμόσ του αρχικοφ πλζγματοσ 

5.3. Σχθματιςμόσ του PDE ωσ ζνα ςφςτθμα εξιςϊςεων διακριτοποιθμζνων ςτο χϊρο 

5.4. Ενςωμάτωςθ ςυνοριακϊν ςυνκθκϊν 

5.5. Δθμιουργία μίασ αρχικισ λφςθσ εκκίνθςθσ για το ςφςτθμα 

5.6. Χριςθ επαναλθπτικοφ αλγορίκμου (π.χ. Newton-Raphson) για τθν επίλυςθ του 

προβλιματοσ ιςορροπίασ 
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5.7. Δυναμικι ανακεϊρθςθ του χωρικοφ πλζγματοσ ςε κάκε βιμα για βζλτιςτθ 

προςαρμογι 

5.8. Υπολογιςμόσ τθσ λφςθσ ιςορροπίασ 

5.9. Επιβεβαίωςθ του αλγόρικμου επίλυςθσ του Matlab 

6. Μετατροπι (προκαταρκτικι) του PDE ςε ζνα ςφςτθμα ςυνικων διαφορικϊν 

εξιςϊςεων (ODE), που κα απαιτθκοφν μελλοντικά από το Matcont 

7. Είςοδοσ του προβλιματοσ ςτο Matlab 

8. Ανάλυςθ ςτακερισ και μεταβατικισ κατάςταςθσ με χριςθ του Matlab 

9. Ραραγωγι αποτελεςμάτων 

Τα πρϊτα τρία βιματα αφοροφν ςτθν αναλυτικι περιγραφι του προβλιματοσ και δεν 

χρειάηονται περαιτζρω επεξιγθςθ. 

Το τζταρτο βιμα απαιτεί τθ δθμιουργία ενόσ αλγορίκμου επίλυςθσ, κακϊσ επίςθσ και τον 

υπολογιςμό των χθμικϊν ιδιοτιτων ςτο Matlab. Στθν πραγματικότθτα υπάρχουν αρκετοί 

αλγόρικμοι επίλυςθσ που εξειδικεφονται ςτθν επίλυςθ προβλθμάτων φλογϊν καφςθσ, 

όπωσ το PREMIX (Kee, et al., 1998) και το RUN-1DL (Rogg, 1998). Αυτά είναι προγράμματα 

λογιςμικοφ γραμμζνα ςε FORTRAN. Το πλεονζκτθμά τουσ είναι ότι ζχουν δοκιμαςτεί 

διεξοδικά για πολλά χρόνια και είναι ςυμβατά με τουσ πίνακεσ κερμοδυναμικϊν ιδιοτιτων 

τθσ NASA (McBride, et al., 1993) και επίςθσ με τα πακζτα λογιςμικοφ CHEMKIN και 

TRANSPORT. Το CHEMKIN είναι ζνα λογιςμικόςε FORTRAN που αναπτφχκθκε από τθ NASA 

(Kee, et al., 2000)και υπολογίηει τθσ κερμοδυναμικζσ ιδιότθτεσ των ςυςτατικϊν με βάςθ το 

μθχανιςμό αντίδραςθσ και κάποιεσ βαςικζσ παραμζτρουσ του προβλιματοσ καφςθσ. Είναι 

το πιο διαδεδομζνο εργαλείο για τθ ςυγκεκριμζνθ εργαςία. Το TRANSPORT είναι μία 

επζκταςθ του CHEMKIN που υπολογίηει τθσ κινθτικζσ ιδιότθτεσ των ςυςτατικϊν, όταν αυτζσ 

επιλεχκεί να λθφκοφν υπόψθ για τθν επίλυςθ ενόσ προβλιματοσ. 

Στθν παροφςα εργαςία θ απαίτθςθ για χριςθ του Matlab για τθν επίλυςθ του ςυςτιματοσ 

είναι μεγάλθ, κάτι το οποίο επιβάλλεται από το γεγονόσ ότι το Matcont είναι γραμμζνο ςε 

Matlab. Κατά τθ διάρκεια επίλυςθσ ενόσ προβλιματοσ ςτοMatlab, οι κερμοδυναμικζσ και 

κινθτικζσ ιδιότθτεσ των ςυςτατικϊν πρζπει να επανυπολογίηονται. Αν χρθςιμοποιθκεί το 

CHEMKIN, τότε κα πρζπει να αναπτυχκεί ςυνδετικόσ κϊδικασ λογιςμικοφ μεταξφ του 

Matlab και του CHEMKIN ϊςτε να καταςτεί δυνατι θ αλλθλεπίδραςθ τουσ. Στθν ουςία αυτό 
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ςθμαίνει ότι το CHEMKIN κα πρζπει να εκτελείται κάκε φορά που απαιτείται 

επανυπολογιςμόσ των κερμοδυναμικϊν και/ι κινθτικϊν ιδιοτιτων των ςυςτατικϊν. Αν και 

από τεχνικισ άποψθσ κάτι τζτοιο είναι εφικτό, εντοφτοισ ο χρόνοσ που κα απαιτοφνταν για 

τθ μετατροπι των δεδομζνων από το Matlab ςε μορφι ςυμβατι με το CHEMKIN, θ κλιςθ 

εξωτερικισ εφαρμογισ (δθλαδι του CHEMKIN) από το Matlab, θ λιψθ των αποτελεςμάτων 

και θ μετατροπι τουσ πάλι πίςω ςε μορφι ςυμβατι με το Matlabκα ιταν πολφ μεγάλοσ και 

κα προκαλοφςε κακυςτεριςεισ ςτθν επίλυςθ. Επιπλζον, μία τζτοια λφςθ προςφζρει 

λιγότερο ζλεγχο και ευελιξία από ότι να χρθςιμοποιθκεί κϊδικασ Matlab για τθν ίδια 

εργαςία. 

Συνεπϊσ, μία από τισ ενζργειεσ τθσ παροφςασ εργαςίασ είναι θ ανάπτυξθ ρουτινϊν του 

Matlab για τον υπολογιςμό των κερμοδυναμικϊν και κινθτικϊν ιδιοτιτων των ςυςτατικϊν, 

με τον ίδιο τρόπο που το κάνει και το CHEMKIN. Μαηί με αυτά, κα πρζπει επίςθσ να 

αναπτυχκοφν ρουτίνεσ για τθν ανάγνωςθ δεδομζνων από τυποποιθμζνουσ πίνακεσ 

κερμοδυναμικϊν και κινθτικϊν ιδιοτιτων, κακϊσ επίςθσ και ρουτίνεσ ανάγνωςθσ του 

μθχανιςμοφ αντίδραςθσ από αρχεία που ακολουκοφν τισ προδιαγραφζσ και τισ μορφζσ 

ειςόδου του CHEMKIN, το οποίο αποτελεί το πρότυπο τθσ βιομθχανίασ. 

Λόγω τθσ πολυπλοκότθτασ τουσ, οι ρουτίνεσ του Matlab, που κα αναπτυχκοφν, κα 

επιβεβαιωκοφν ςυγκρίνοντασ τα αποτελζςματά τουσ με αυτά του CHEMKIN. 

Το πζμπτο βιμα απαιτεί τθν επίλυςθ του προβλιματοσ ιςορροπίασ, πριν τθ χριςθ του 

Matcont. Αν και κάτι τζτοιο δεν απαιτείται για να λειτουργιςει το Matcont (μπορεί να 

υπολογίςει και το ίδιο τθν κατάςταςθ ιςορροπίασ ενόσ ςυςτιματοσ), είναι πολφ βαςικό 

διότι μζςω τθσ διαδικαςίασ αυτισ κα κακοριςτεί το βζλτιςτο χωρικό πλζγμα. Ιδιαίτερα ςτισ 

φλόγεσ διάχυςθσ για τθ μοντελοποίθςθ όλθσ τθσ αντίδραςθσ απαιτείται μεγάλθ χωρικι 

περιοχι, π.χ. 500cm, όμωσ θ περιοχι τθσ καφςθσ, όπου εκεί υπάρχουν μεγάλεσ κλίςεισ των 

χθμικϊν ιδιοτιτων των ςυςτατικϊν, είναι μικρότερθ από 1cm ςε πάχοσ και θ κζςθ τθσ 

ποικίλει ανάλογα με τισ παραμζτρουσ του προβλιματοσ. 

Για τθν αρικμθτικι επίλυςθ του ςυςτιματοσ των μερικϊν διαφορικϊν εξιςϊςεων, 

χρειάηεται θ διακριτοποίθςθ του αρχικοφ PDE ςτο χϊρο, Στθν ουςία, ο τελικόσ αρικμόσ των 

εξιςϊςεων του ODE είναι ίςοσ με τον αρικμό των εξιςϊςεων του PDE πολλαπλαςιαςμζνο 

με τον αρικμό των κόμβων του χωρικοφ πλζγματοσ. 
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Είναι λοιπόν αναγκαία θ μείωςθ του μεγζκουσ του πλζγματοσ όςο το δυνατόν περιςςότερο, 

χωρίσ όμωσ να μειωκεί θ ακρίβεια των υπολογιςμϊν. Για να γίνει αυτό υιοκετείται 

ανομοιογενζσ πλζγμα, το οποίο είναι πυκνό ςε περιοχζσ μεγάλων μεταβολϊν των 

μεταβλθτϊν του ςυςτιματοσ (π.χ. ςτθν περιοχι τθσ καφςθσ) και αραιό ςε περιοχζσ μικρϊν 

μεταβολϊν (π.χ. κοντά ςτο εξωτερικό άκρο). 

Στο ζβδομο βιμα το ςφςτθμα, που μετατράπθκε ςτο ςφςτθμα ςυνικων διαφορικϊν 

εξιςϊςεων  (ODE), κα ειςαχκεί ςτο Matlab και ςτο Matcont. Το Matlab δζχεται ODEs τθσ 

μορφισ: 

 

  

  
  (   )  

 

όπου   είναι το διάνυςμα των άγνωςτων μεταβλθτϊν του ςυςτιματοσ,   είναι το διάνυςμα 

των παραμζτρων και  (   ) είναι το διάνυςμα των εξιςϊςεων, που ςυνιςτοφν το ODE. 

3 Θεωρθτικι Περιγραφι του Προβλιματοσ 

3.1 Βαςικζσ Εξιςώςεισ 

Ραρακάτω περιγράφονται οι εξιςϊςεισ διατιρθςθσ τθσ μάηασ, των ςυςτατικϊν και τθσ 

ενζργειασ, οι οποίεσ ςυνιςτοφν το ςφςτθμα εξιςϊςεων προσ επίλυςθ (Christiansen, et al., 

2003), : 

Διατιρθςθ τθσ μάηασ: 

 

 
  

  
 

  ̇

  
   (1) 
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όπου        είναι θ επιφάνεια τθσ ςφαιρικισ φλόγασ με ακτίνα  ,  ̇ είναι ο ρυκμόσ 

ροισ μάηασ του καυςίμου,   είναι θ πυκνότθτα του μίγματοσ και   είναι θ ταχφτθτα τθσ 

αντίδραςθσ. 

Διατιρθςθ των ςυςτατικϊν: 

 

  
   
  

  ̇
   
  

 
 

  
(      )          (2) 

 

όπου    είναι το κλάςμα μάηασ του ςυςτατικοφ  ,    θ ταχφτθτα διάχυςθσ,    ο μοριακόσ  

ρυκμόσ παραγωγισ ανά μονάδα όγκου και    το μοριακό βάροσ. 

Διατιρθςθ τθσ ενζργειασ: 

 

  
  

  
  ̇

  

  
 

 

  

 

  
(  

  

  
)  

 

  

  

  
∑(         )

 

   

 
 

  
∑(       )

 

   

  
 

  
   (3) 

 

όπου    είναι θ ειδικι κερμότθτα υπό ςτακερι πίεςθ,     είναι θ ειδικι κερμότθτα υπό 

ςτακερι πίεςθ του ςυςτατικοφ  ,   θ κερμικι αγωγιμότθτα και   κερμικι απϊλεια 

ακτινοβολίασ ανά μονάδα όγκου. 

Ο ρυκμόσ ροισ μάηασ δίνεται από τθν παρακάτω ςχζςθ:  

 

 ̇      (4) 

 

Είναι επίςθσ γνωςτό από τθν καταςτατικι εξίςωςθ των αερίων ότι:  
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  ̅

  
 (5) 

 

όπου   είναι θ πίεςθ,  ̅ το μζςο μοριακό βάροσ του μίγματοσ και   θ παγκόςμια ςτακερά 

των αερίων.  

Θεωρϊντασ ότι μίγμα αποτελείται από   ςυςτατικά, οι εξιςϊςεισ (2) και (3) αποτελοφν ζνα 

ςφςτθμα μερικϊν διαφορικϊν εξιςϊςεων με K+2 αγνϊςτουσ, δθλαδι  ̇,   και   . Αν και θ 

πυκνότθτα   του μίγματοσ ζχει παράγωγο ωσ προσ το χρόνο ςτθν εξίςωςθ διατιρθςθσ τθσ 

μάηασ (1), δεν είναι ανεξάρτθτθ μεταβλθτι αλλά υπολογίηεται από τθν καταςτατικι 

εξίςωςθ (5).  

3.2 Μθχανιςμοί Αντίδραςθσ 

Ρζραν από τουσ αγνϊςτουσ, το ανωτζρω ςφςτθμα περιλαμβάνει ιδιότθτεσ που δεν είναι 

ςτακερζσ αλλά εξαρτϊνται από τουσ αγνϊςτουσ. Αυτζσ οι ιδιότθτεσ είναι: 

 οι ταχφτθτεσ διάχυςθσ    που εξαρτϊνται από τα    και   

 οι ρυκμοί παραγωγισ    που εξαρτϊνται από τα    και   

 οι ειδικζσ κερμότθτεσ     και    που εξαρτϊνται από το   

 οι ειδικζσ ενκαλπίεσ    που εξαρτϊνται από το   

 θ κερμικι αγωγιμότθτα   που εξαρτάται από το   

Αυτό ςθμαίνει ότι ςτθν επαναλθπτικι μζκοδο που περιγράφεται παρακάτω για τθν επίλυςθ 

του ανωτζρω PDE αυτζσ οι παράμετροι κα πρζπει να επανυπολογίηονται ςε κάκε βιμα τθσ 

διαδικαςίασ. 

3.2.1 Κινθτικζσ Ιδιότθτεσ 

3.2.1.1 Ταχφτητεσ Διάχυςησ 

Για τισ ταχφτθτεσ διάχυςθσ   , ιςχφει:  
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            (6) 

 

Στθν παραπάνω ςχζςθ, θ    είναι θ ςυνικθσ ταχφτθτα διάχυςθσ, που υπολογίηεται με βάςθ 

τθν προςζγγιςθ των Curtiss-Hirschfelder από τθν εξίςωςθ (Bird, et al., 1960):  

 

    
   

  

   

  
 (7a) 

 

όπου    είναι το μοριακό κλάςμα και     είναι θ ςτακερά διάχυςθσ μεκοδολογίασ mixture 

average, που ορίηεται ωσ:  

 

    
∑  ̂   

 
   

 ̅ ∑
 ̂ 

   

 
   

 
(7b) 

 

όπου  ̂       και   είναι ζνασ πολφ μικρόσ αρικμόσ, τθσ τάξθσ του      , που 

χρθςιμοποιείται ϊςτε θ εξίςωςθ να μπορεί να οριςτεί ακόμα και ςτθν περίπτωςθ που το 

μίγμα γίνει ζνα και μόνο ςυςτατικό. Το     είναι θ δυαδικι ςτακερά διάχυςθσ, που είναι 

ςυνάρτθςθ τθσ κερμοκραςίασ   και τθσ πίεςθσ   ςφμφωνα με τθν παρακάτω ςχζςθ:  

 

[   ]  
 

  

√    
      

  

     
  (   ) 

 
(7c) 
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όπου    είναι θ ςτακερά του Boltzmann,     θ ανθγμζνθ μοριακι μάηα για το ηεφγοσ 

ςυςτατικϊν (j,k),     είναι θ ανθγμζνθ διάμετροσ ςφγκρουςθσ και  (   )  είναι το 

ολοκλιρωμα ςφγκρουςθσ που βαςίηεται ςτα δυναμικά του Stockmayer (Monchick & Mason, 

1961). Η παραπάνω ςχζςθ δίνει τθν πρϊτθ προςζγγιςθ [   ]  του    , ενϊ θ προςζγγιςθ 

δεφτερθσ τάξθσ [   ]  δίνεται από τθ ςχζςθ:  

 

    [   ]  [   ] (     ) (7d) 

 

όπου 

 

    
(    

   )
 

  
(

  
      

           

  
      

           

) (7e) 

 

ενϊ οι παράμετροι   και   είναι περίπλοκεσ εκφράςεισ, που περιλαμβάνουν 

ολοκλθρϊματα ςυγκροφςεων (Marrero & Mason, 1972). 

Λόγω τθσ πολυπλοκότθτασ υπολογιςμοφ των     με αυτό τον τρόπο, υπολογίηουμε τα     

χρθςιμοποιϊντασ πολυωνυμικι προςζγγιςθ τθσ μορφισ:  

 

      ∑     (   )   

 

   

 (7f) 

 

Οι ςτακερζσ       υπολογίηονται για κάκε ηεφγοσ ςυςτατικϊν (   ) πριν τθν επίλυςθ του 

PDE με επαναλθπτικι διαδικαςία χρθςιμοποιϊντασ κατάλλθλεσ ρουτίνεσ του Matlab. Οι 

ρουτίνεσ αυτζσ είναι ίδιεσ με αυτζσ που χρθςιμοποιοφνται και από το CHEMKIN TRANSPORT 

για τθ δθμιουργία των προςεγγίςεων. Σθμειϊνεται ότι οι ςτακερζσ διάχυςθσ εξαρτϊνται 
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από τθν πίεςθ και οι προςεγγίςεισ ζχουν υπολογιςτεί με βάςθ πίεςθ 1 atm. Συνεπϊσ, όταν 

υπολογιςτοφν οι ςτακερζσ διάχυςθσ από τισ πολυωνυμικζσ προςεγγίςεισ, κα πρζπει το 

αποτζλεςμα να διαιρεκεί με τθν πραγματικι πίεςθ. 

Μετά από ςυνδυαςμό των ςχζςεων (7f), (7b) και (7a) θ ςυνκικθ ταχφτθτασ διάχυςθσ    

δίνεται από τθ ςχζςθ:  

 

    
∑ (    )  

 
   

∑
    

   ∑      (   )    
   

 
   

 

 ̅  

   

  
 

(7g) 

 

Στθν προθγοφμενθ ςχζςθ (6), θ    είναι θ κερμικι ταχφτθτα διάχυςθσ, που ορίηεται ωσ:  

    
     

  

 

 

  

  
 (8a) 

 

Θεωροφμε ότι κερμικι ταχφτθτα διάχυςθσ υπάρχει μόνο για τα ελαφριά ςυςτατικά, δθλαδι 

αυτά που ζχουν μοριακό βάροσ    μικρότερο από 5, ενϊ για τισ άλλεσ περιπτϊςεισ 

κεωροφμε ότι     . Το    είναι ο βακμόσ κερμικισ διάχυςθσ, που δίνεται από τθ ςχζςθ:  

 

   ∑   

 

   

 (8b) 

 

Ππου 

 

    
  

 

(    
   )(    

   )

   
 (     

       
    )

     

     
     (8c) 
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όπου οι όροι    
 ,    

  και    
  περιζχουν και αυτοί ολοκλθρϊματα ςυγκροφςεων και 

δίνονται από πίνακεσ (Monchick & Mason, 1961). Συνεπϊσ θ ςχζςθ (9b) είναι περίπλοκθ και 

αντί αυτισ κα χρθςιμοποιθκεί πολυωνυμικι προςζγγιςθ για τον όρο    
     (    )⁄  ωσ 

εξισ:  

 

   
  ∑      

   

 

   

 (8d) 

 

όπου και πάλι οι ςτακερζσ       υπολογίηονται για κάκε ηεφγοσ ςυςτατικϊν (   ) πριν τθν 

επίλυςθ του PDE με επαναλθπτικι διαδικαςία χρθςιμοποιϊντασ κατάλλθλεσ ρουτίνεσ του 

Matlab. Οι ρουτίνεσ αυτζσ είναι ίδιεσ με αυτζσ που χρθςιμοποιοφνται και από το CHEMKIN 

TRANSPORT για τθ δθμιουργία των προςεγγίςεων. Σθμειϊνεται ότι δεν χρθςιμοποιείται 

λογαρικμικι προςζγγιςθ, όπωσ προθγουμζνωσ, διότι ο ρυκμόσ κερμικισ διάχυςθσ 

εξαρτάται αςκενϊσ από τθ κερμοκραςία. 

Κατόπιν ςυνδυαςμοφ των (8d) και (8b) θ κερμικι ταχφτθτα διάχυςθσ δίνεται από τθ ςχζςθ: 

  

   

{
 
 

 
  

∑ (    )  
 
   

∑
    

   ∑      (   )    
   

 
   

∑(    ∑      
   

 

   

)

 

   

 

   

  

  
    

     

 (8e) 

 

Ο όροσ    ςτθ ςχζςθ (6) είναι θ ταχφτθτα διόρκωςθσ, που ςυμπεριλαμβάνεται για να 

διαςφαλίςει ότι το άκροιςμα των κλαςμάτων μάηασ όλων των ςυςτατικϊν είναι μονάδα (ι 

ιςοδφναμα ∑        
   ), δθλαδι:  

 



15 

∑  (        )

 

   

       ∑  (     )

 

   

 (9) 

 

3.2.1.2 Θερμικζσ Αγωγιμότητεσ 

Η ολικι κερμικι αγωγιμότθτα του μίγματοσ   ςτθν περίπτωςθ μεκοδολογίασ mixture-

average δίνεται από τθ ςχζςθ:  

 

  
 

 
(∑    

 

   

 
 

∑     ⁄ 
   

) (10a) 

 

όπου οι κερμικζσ αγωγιμότθτεσ των ςυςτατικϊν αποτελοφνται από ςυνειςφορζσ 

μεταφοράσ, περιςτροφισ και δόνθςθσ ωσ εξισ:  

 

   
  

  
(                                          ) (10b) 

 

Οι όροι τθσ ςχζςθσ (10b) είναι πολφ περίπλοκοι για να υπολογίηονται ςε κάκε βιμα τθσ 

επαναλθπτικισ διαδικαςίασ επίλυςθσ, ςυνεπϊσ το    υπολογίηεται από πολυωνυμικι 

προςζγγιςθ με βάςθ τθ ςχζςθ:  

 

     ∑    (   )   

 

   

 (10c) 
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Οι ςτακερζσ     , όπωσ και προθγουμζνωσ, υπολογίηονται για κάκε ςυςτατικό   πριν τθν 

επαναλθπτικι διαδικαςία επίλυςθσ του PDE χρθςιμοποιϊντασ κατάλλθλεσ ρουτίνεσ του 

Matlab. Οι ρουτίνεσ αυτζσ είναι ίδιεσ με αυτζσ που χρθςιμοποιεί το CHEMKIN TRANSPORT 

για να δθμιουργιςει τισ προςεγγίςεισ.  

3.2.1.3 Απώλεια Θερμότητασ από Ακτινοβολία 

Η απϊλεια κερμότθτασ από ακτινοβολία ανά μονάδα όγκου  , και με τθν παραδοχι οπτικά 

λεπτισ φλόγασ, δίνεται από τθ ςχζςθ (Siegel & Howell, 1981): 

  

      ( 
    

 ) (11a) 

 

όπου   είναι θ ςτακερά Stefan-Boltzmann,    είναι θ κερμοκραςία μακριά από τθ φλόγα 

και    είναι θ ςυνολικι μζςθ ςτακερά απορρόφθςθσ του Planck. H ςυνολικι μζςθ ςτακερά 

απορρόφθςθσ του Planck προκφπτει από τθν απορρόφθςθ και εκπομπι των αζριων 

ςυςτατικϊν CO, CO2 και H2O και δίνεται από τθ ςχζςθ:  

 

    (             
      

           ) (11b) 

 

όπου       είναι θ μζςθ ςτακερά απορρόφθςθσ του ςυςτατικοφ XX, που δίνεται από τθ 

ςχζςθ (Tien, 1967): 

  

      ∑
   ̅         

   

 

 (11c) 
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όπου θ άκροιςθ γίνεται για όλεσ τισ ταινίεσ δόνθςθσ-περιςτροφισ   τθσ ακτινοβολίασ του 

ςυςτατικοφ XX,   ̅     είναι θ μζςθ ζνταςθ μαφρου ςϊματοσ για τθν ταινία   και       είναι 

θ ολικι ζνταςθ τθσ ταινίασ  . Η μζςθ ζνταςθ μαφρου ςϊματοσ δίνεται από το νόμο του 

Planck ωσ εξισ:  

 

  ̅     
    

  ̃    
 

     ̃    (   )⁄    
 (11) 

 

όπου   είναι θ ςτακερά του Planck,    είναι θ ταχφτθτα του φωτόσ ςτο κενό και  ̃     είναι ο 

κυματάρικμοσ τθσ ταινίασ  , που ιςοφται με το κζντρο τθσ ταινίασ. Οι ποςότθτεσ       και 

 ̃     δίνονται από πίνακεσ για τα ςυςτατικά CO, CO2 και H2O. Ζπειτα από ςυνδυαςμό των 

(11a) ζωσ (11d) προκφπτει:  

 

       
  (  

  
 

  ) [∑
 ̃    
      

     ̃    (   )⁄    
 

 ∑
 ̃     

       

     ̃     
(   )⁄    

 

 ∑
 ̃     
       

     ̃     (   )⁄    
 

] 

 

(11e) 
 

 

3.2.2 Θερμοδυναμικζσ Ιδιότθτεσ 

3.2.2.1 Ρυθμοί Παραγωγήσ 

Ο ρυκμόσ παραγωγισ   , όπου για λόγουσ απλότθτασ παραλιφκθκε το ςφμβολο τθσ 

τελείασ πάνω από το  , μπορεί να γραφεί ωσ το άκροιςμα των εντατικϊν ταχυτιτων όλων 

των αντιδράςεων που περιλαμβάνουν το ςυςτατικό   :  
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   ∑     

 

   

 (12) 

 

όπου        
      

  είναι ο ςτοιχειομετρικόσ αρικμόσ (ςτοιχειομετρικόσ ςυντελεςτισ 

προϊόντοσ μείον ςτοιχειομετρικόσ ςυντελεςτισ αντιδρϊντοσ) του ςυςτατικοφ   ςτθν 

αντίδραςθ  , και    είναι θ εντατικι ταχφτθτα τθσ αντίδραςθσ   που εκφράηεται ωσ θ 

διαφορά τθσ κετικισ και αρνθτικισ ταχφτθτασ ωσ εξισ:  

 

      
∏[  ]

   
 

 

   

    
∏[  ]

   
  

 

   

 (13) 

 

όπου [  ] είναι θ μοριακι ςυγκζντρωςθ του ςυςτατικοφ   και    
 και    

 είναι οι κανονικοί 

και αντίςτροφοι ςυντελεςτζσ ταχφτθτασ τθσ αντίδραςθσ  . 

Ο κανονικόσ ςυντελεςτισ ταχφτθτασ    
 υπολογίηεται γενικά με βάςθ τθν εξίςωςθ του 

Arrhenius:  

 

   
    

     (
   

   
) (14) 

 

òπου ο όροσ   , ο κερμοκραςιακόσ εκκζτθσ    και θ ενζργεια ενεργοποίθςθσ    είναι 

δεδομζνεσ για κάκε αντίδραςθ και    είναι θ παγκόςμια ςτακερά των αερίων, 

εκπεφραςμζνθ ςε calories/mole. 

Ο αντίςτροφοσ ςυντελεςτισ ταχφτθτασ    
 υπολογίηεται γενικά από τθ ςχζςθ:  
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 (15a) 

 

όπου    
 είναι θ ςτακερά ιςορροπίασ, που δίνεται από τθ ςχζςθ:  

 

   
    

(
    

  
)
∑    

 
   

 (15b) 

 

ενϊ θ ςτακερά ιςορροπίασ    
 υπολογίηεται από τθ ςχζςθ:  

 

   
    (

   
 

 
 

   
 

  
) (15c) 

 

 

òπου οι όροι μζςα ςτθν παρζνκεςθ δίνονται από τισ ςχζςεισ:  

   
 

 
 ∑   

  
 

 

 

   

 (15d) 

  

   
 

  
 ∑   

  
 

  

 

   

 (15e) 

 

ενϊ οιεκφράςεισ   
  ⁄  και   

 (  )⁄  υπολογίηονται από πολυϊνυμα προςζγγιςθσ ωσ εξισ: 

  

  
 

 
             

   

 
   

   

 
   

   

 
       (15f) 
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 (15g) 

 

Στισ εκφράςεισ αυτζσ, οι ςυντελεςτζσ     ζωσ     δίνονται από κερμοδυναμικοφσ πίνακεσ 

για κάκε ςυςτατικό. 

Οι παραπάνω ςχζςεισ (14) και (15a) ζωσ (15g) χρθςιμοποιοφνται ςε απλζσ περιπτϊςεισ, 

όταν θ αντίδραςθ δεν εξαρτάται από τθν πίεςθ ι όταν δεν περιλαμβάνει τρίτο ςϊμα ι πιο 

ειδικζσ πλθροφορίεσ ςχετικά με τουσ κανονικοφσ ι αντίςτροφουσ ρυκμοφσ και τουσ 

ςτοιχειομετρικοφσ ςυντελεςτζσ. Πμωσ, όταν υπάρχουν τρίτα ςϊματα ι εξαρτιςεισ από τθν 

πίεςθ τότε ο υπολογιςμόσ των ςυντελεςτϊν ταχφτθτασ διαφζρει. 

3.2.2.2 Ειδικζσ Θερμότητεσ 

Οι κερμοδυναμικζσ ιδιότθτεσ των αντιδράςεων,    και     μποροφν να υπολογιςτοφν από 

τισ παρακάτω ςχζςεισ:  

 

    
 

  

(             
      

      
 ) (16) 

 

òπου οι ςτακερζσ           είναι οι ίδιεσ με αυτζσ των ςχζςεων (14f) και (14g). 

 

Η μζςθ ειδικι κερμότθτα ςε ςτακερι πίεςθ    υπολογίηεται από τθ ςχζςθ:  

 

   ∑(     )

 

   

 
(17) 
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3.2.2.3 Ειδικζσ Ενθαλπίεσ 

Οι ειδικζσ ενκαλπίεσ    υπολογίηονται από τθ ςχζςθ (15g) ωσ εξισ:  

 

   
  

  
 

  

  
(    

   

 
  

   

 
   

   

 
   

   

 
   

   

 
) (18) 

 

4 Αρικμθτικι Περιγραφι του Προβλιματοσ 

Οι προαναφερόμενεσ διαφορικζσ εξιςϊςεισ δεν μποροφν να επιλυκοφν αναλυτικά και κα 

μοντελοποιθκοφν χρθςιμοποιϊντασ τθ μζκοδο Ρεπεραςμζνων Διαφορϊν, όπου τόςο το 

χρονικό όςο και το χωρικό πεδίο διακριτοποιοφνται με ςκοπό τθ μετατροπι των μερικϊν 

διαφορικϊν ςε απλζσ μακθματικζσ παραςτάςεισ, που μποροφν να επιλυκοφν με τθ βοικεια 

θλζκτρονικοφ υπολογιςτι. 

Αρχικά ςυγκροτείται το πλιρεσ ςφςτθμα PDE μαηί με τισ ςυνοριακζσ ςυνκικεσ, τόςο για τθν 

κατάςταςθ ιςορροπίασ όςο και για τθ μεταβατικι κατάςταςθ και χρθςιμοποιείται μία 

μεκοδολογία επίλυςθσ που ςτθρίηεται ςε επαναλθπτικζσ προςεγγιςτικζσ τεχνικζσ, όπωσ θ 

Newton-Raphson. 

Το ςφςτθμα PDE εκφράηεται με τζτοιο τρόπο ϊςτε μελλοντικά να μπορεί να μετατραπεί ςε 

ςφςτθμα ODE τθσ μορφισ     ⁄   (   ), κατάλλθλο για το Matcont. 

4.1 υνοριακζσ υνκικεσ 

Στο πρόβλθμα ςφαιρικϊν φλογϊν διάχυςθσ, καφςιμο μίγμα ειςζρχεται από ςθμειακι πθγι 

ςε κάλαμο που περιζχει οξειδωτικό με ρυκμό ροισ μάηασ  ̇  και κερμοκραςία   . 

Συνεπϊσ, ςτθν μεριά τθσ ειςόδου, οι ςυνοριακζσ ςυνκικεσ του ςυςτιματοσ είναι οι εξισ 

(Christiansen, et al., 2003): 
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 ̇   ̇ 

     
    

|

   

 (19a) 

 

όπου    είναι το κλάςμα μάηασ του ςυςτατικοφ   ςτο αρχικό μίγμα. 

Στθν άλλθ πλευρά, όπου     , οι ςυνοριακζσ ςυνκικεσ του ςυςτιματοσ είναι οι εξισ: 

 

  ̇

  
  

       
    

|

    

 (19b) 

 

όπου      είναι το κλάςμα μάηασ του ςυςτατικοφ   του οξειδωτικοφ και    είναι θ 

κερμοκραςία μακριά από τθν αντίδραςθ. 

 

4.2 Χωρικι Διακριτοποίθςθ 

Οι διαφορικζσ εξιςϊςεισ που διζπουν το πρόβλθμα διακριτοποιοφνται χρθςιμοποιϊντασ 

ανομοιογενζσ πλζγμα για τθ χωρικι ςυντεταγμζνθ  . Επιλζγεται ανομοιογενζσ πλζγμα λόγω 

των μεγάλων μεταβολϊν των βαςικϊν μεταβλθτϊν (κερμοκραςία, κλάςματα μάηασ) κατά 

μικοσ του πεδίου του  . Ρεριοχζσ όπου ςυμβαίνουν μεγάλεσ μεταβολζσ απαιτοφν πιο 

πυκνό πλζγμα προκειμζνου να μθ χακεί ακρίβεια και πλθροφορία εκεί. Η ανακεϊρθςθ του 

πλζγματοσ και θ τοποκζτθςθ περιςςότερων κόμβων δυναμικά γίνεται επιλφοντασ το 

πρόβλθμα ξανά και ξανά, μζχρι οι κλίςεισ των μεταβλθτϊν  ,  ̇ και    να είναι μικρότερεσ 

από κάποιο όριο. Αν και αυτι θ μεκοδολογία είναι περίπλοκθ, οδθγεί ςε μικρότερο 

ςυνολικό αρικμό κόμβων από τθ χριςθ ενόσ ομοιογενοφσ πυκνοφ πλζγματοσ. 

Στθν εξίςωςθ (1), το χωρικό διαφορικό διακριτοποιείται χρθςιμοποιϊντασ πεπεραςμζνεσ 

διαφορζσ προσ τα πίςω, λόγω του υπερβολικοφ τθσ χαρακτιρα:  
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  ̇

  
|
 
 

 ̇   ̇   

  
  (  ) (20a) 

 

όπου           , οπότε θ εξίςωςθ (1) γίνεται:  

 

   

  
  

 ̇   ̇   

    
 (20b) 

 

Θα πρζπει να ςθμειωκεί ότι θ πυκνότθτα   δεν είναι ανεξάρτθτθ μεταβλθτι, αλλά 

εξαρτάται από τισ μεταβλθτζσ    και   ςφμφωνα με τθν εξίςωςθ (5). Συνεπϊσ, θ χρονικι 

παράγωγοσ τθσ πυκνότθτασ μπορεί να γραφεί ωσ εξισ:  

 

   

  
 

 

  
(
  ̅ 
̅̅ ̅

   
)  

 

  
(

 

   ∑         ⁄ 
   

)    

  

   

  
     ̅ ∑(

 

    

     
  

)

 

   

 
  

  

   

  
 (20c) 

 

Η εξίςωςθ (20c) δεν είναι εφκολθ ςτον υπολογιςμό τθσ    και είναι πιο εφκολθ θ (5). Ραρ’ 

όλα αυτά, θ ζκφραςθ αυτι είναι χριςιμθ μελλοντικά κατά τθν μετατροπι όλου του 

ςυςτιματοσ PDE ςε ODE με ςκοπό να χρθςιμοποιθκεί από το Matcont. 

Στθν εξίςωςθ (2), θ χωρικι μερικι παράγωγοσ των κλαςμάτων μάηασ των ςυςτατικϊν 

διακριτοποιείται χρθςιμοποιϊντασ κεντρικζσ διαφορζσ ωσ εξισ:  
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 ̇
   
  

|
 
  ̇ [

  

    (       )
(  )    

       

      

(  )  
    

  (       )
(  )     (  

 )] (21a) 

 

όπου ςθμειϊνεται ότι τα κομβικά βιματα    διαφζρουν για κάκε  . 

Στθν εξίςωςθ (2) ο όροσ 
 

  
(      ) διακριτοποιείται ςφμφωνα με τθ ςχζςθ:  

 

 

  
(      )|

 
 

(      )   
 
 (      )   

 

    
 

  (  
 ) (21b) 

 

όπου  ,  ,    και    υπολογίηονται ςτθν ενδιάμεςθ κζςθ   
 

 
 ωσ μζςοσ όροσ των δφο 

διπλανϊν κόμβων. Η ζκφραςθ (    ) , όπου     
 

 
, υπολογίηεται με βάςθ τισ ακόλουκεσ 

ςχζςεισ γνωρίηοντασ ότι    (    )  ̅⁄ :  

 

(    )   (
     

 ̅
)
 
(
      

 
       

 

    
 

) (21c) 

  

(    )   (
       

 ̅ 
)
 
(
    

 
     

 

    
 

) (21d) 

 

όπου οι όροι    και    είναι οι επιμζρουσ ταχφτθτεσ διάχυςθσ τθσ ςχζςθσ (4) ενϊ θ    

υπολογίηεται με βάςθ τθ ςχζςθ (9). 

Ο τελευταίοσ όροσ τθσ (2) περιλαμβάνει το ρυκμόσ παραγωγισ    που εξαρτάται από τισ 

άγνωςτεσ μεταβλθτζσ και υπολογίηεται με βάςθ αυτζσ ςτον κόμβο  , ςυνεπϊσ θ εξίςωςθ (2) 

γίνεται:  
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 ̇ 

    

[
  

    (       )
       

       

      

     
    

  (       )
      ]

 
(      )   

 
 (      )   

 

        
 

 

(21e) 

 

Στθν εξίςωςθ διατιρθςθσ τθσ ενζργειασ (3) θ χωρικι παράγωγοσ τθσ κερμοκραςίασ 

διακριτοποιείται με κεντρικζσ διαφορζσ ςφμφωνα με τθν παρακάτω ςχζςθ:  

 

 ̇
  

  
|
 
  ̇ [

  

    (       )
     

       

      

   
    

  (       )
      (  

 )] (22a) 

 

Ενϊ ο επόμενοσ όροσ διακριτοποιείται ςφμφωνα με μία ζκφραςθ κεντρικϊν διαφορϊν 

δεφτερθσ τάξθσ ωσ εξισ:  

 

 

  
(  

  

  
)|

 
 

 

       

*(  )   
 
(
       

    

)  (  )   
 
(
       

  
)+   (  

 ) (22b) 

 

Η κερμικι αγωγιμότθτα   υπολογίηεται χρθςιμοποιϊντασ το μζςο όρο των μεταβλθτϊν από 

τισ οποίεσ εξαρτάται μεταξφ των κόμβων:  

 

    
 
  (

       

 
 
           

 
) (22c) 

 

Οι υπόλοιποι όροι τθσ εξίςωςθσ (3) εξαρτϊνται και αυτοί από τισ άγνωςτεσ μεταβλθτζσ και 

υπολογίηονται ςτον κόμβο  , οπότε τελικά θ εξίςωςθ (3) γίνεται:  
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{[
 ̇     

  

   ∑(       ) 

 

   

] [
  

    (       )
     

       

      

  

 
    

  (       )
    ]  

 

  (       )
[(  )   

 
(
       

    

)  (  )   
 
(
       

  

)]

 ∑(      ) 

 

   

   } 

(22d) 

 

4.3 Κατάςταςθ Ιςορροπίασ 

Κατόπιν μοντελοποίθςθσ, οι εξιςϊςεισ που διζπουν το ςφςτθμα, εκπεφραςμζνεσ ςε 

διακριτοποιθμζνθ μορφι, είναι οι (18b), (19e) και (20d). Αν   είναι ο αρικμόσ των 

ςυςτατικϊν και   είναι ο αρικμόσ των αρχικά οριςμζνων κόμβων, τότε το ςφςτθμα 

αποτελείται από (   )    εξιςϊςεισ με (   )    εγνϊςτουσ. 

Στθν περίπτωςθ τθσ κατάςταςθσ ιςορροπίασ, τα αριςτερά μζρθ των εξιςϊςεων (18b), (19e) 

και (20d) είναι μθδζν και το ςφςτθμα μπορεί να εκφραςτεί ςτθ μορφι:  

 

 ( )    (23) 

 

όπου   είναι το διάνυςμα των (   )    αγνϊςτων, που ορίηεται ωσ:  

 

  [            ̇               ̇ ]  (24) 

 

και   είναι το διάνυςμα των (   )    εξιςϊςεων. Αν λάβουμε υπόψθ τισ ςυνοριακζσ 

ςυνκικεσ (19a) και (19b), τότε το   ορίηεται ϊσ: 
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[
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

  ̇   ̇ 

        

 

        

      

 
 ̇   ̇ 

    

    

 
 

     
 ̇ 

 
 
  

[
  

  (     )
     

     

    

     
  

  (     )
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(      ) 
 
 (      ) 

 

 
 
    

 

 

    

 
 

     
 ̇ 

 
 
  

[
  

  (     )
     

     

    

     
  

  (     )
    ]  

(      ) 
 
 (      ) 
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 ̇     

  

  
 
∑(       ) 

 

   

] [
  

  (     )
   

     

    

   
  

  (     )
  ]  

 

(     )  

[(  ) 
 
(
     

  

)  (  ) 
 
(
     

  

)]  ∑(      ) 
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 ̇     ̇   

        

      

 
   

       
 ̇   
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  (       )
     

       

      

       
  

    (       )
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(      )  
 
 
 (      )  

 
 

 
   

       
 
 

 

      

 
   

       
 ̇   

 
   

    

[
    

  (       )
     

       

      

       
  

    (       )
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(      )  
 
 
 (      )  
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 ̇         

    

  
   

∑(       )   

 

   

] [
    

  (       )
   

       

      

     
  

  (       )
    ]  

 

(       )    

[(  )  
 
 
(
       

  

)  (  )
  

 
 
(
         

    

)]  ∑(      )   
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 ̇   ̇   

    

          

 

          

      ]
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 
 

 (25) 
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4.4 Σροποποιθμζνθ Μζκοδοσ Newton Με Απόςβεςθ 

Το ανωτζρω ςφςτθμα (23) μπορεί να επιλυκεί χρθςιμοποιϊντασ τθν επαναλθπτικι μζκοδο 

Newton. Αν    είναι θ λφςθ του ςυςτιματοσ ςτο βιμα   και      είναι θ λφςθ του 

ςυςτιματοσ ςτο επόμενο βιμα, που δεν είναι ακόμα γνωςτι, τότε (Belytschko, et al., 2000): 

 

        (
  

  
)
  

  

 (  ) (26) 

 

Η παραπάνω διαδικαςία είναι αργι διότι θ Ιακωβιανι       ⁄  πρζπει να υπολογίηεται 

αρικμθτικά ςε κάκε βιμα. Λόγω τθσ πολυπλοκότθτασ του ςυςτιματοσ εξιςϊςεων δεν 

μπορεί να δοκεί αναλυτικι περιγραφι τθσ Ιακωβιανισ. Επιπλζον, το παραπάνω ςφςτθμα 

απαιτεί μία καλι αρχικι εκτίμθςθ τθσ λφςθσ ϊςτε να ςυγκλίνει. 

Για τθν αντιμετϊπιςθ των παραπάνω προβλθμάτων υιοκετείται μία μζκοδοσ Newton με 

απόςβεςθ, χρθςιμοποιϊντασ μία παράμετρο απόςβεςθσ    ενϊ επίςθσ θ Ιακωβιανι δεν 

υπολογίηεται ςε κάκε βιμα, οπότε θ εξίςωςθ (26) γίνεται (Wriggers, 2008): 

 

          (
  

  
)
  

  

 (  )       (  )   (  )    

  

          (  ) (27) 

 

όπου             και ο δείκτθσ  , όπου    , ςτθν Ιακωβιανι   , υποδθλϊνει ότι 

χρθςιμοποιείται θ Ιακωβιανι ενόσ προθγοφμενου βιματοσ  . Η παράμετροσ απόςβεςθσ 

παίρνει τιμζσ ςτθν περιοχι       . 

Η παράμετροσ απόςβεςθσ    επιλζγεται αρχικά να είναι όςο το δυνατόν μεγαλφτερθ. 

Θεωρϊντασ μία τιμι για το    υπολογίηουμε το      από τθν (27). Για να είναι αποδεκτι θ 
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λφςθ τα μθ αποςβενυμζνα βιματα (  )   (  ) κα πρζπει να είναι μικρότερα ςε μζγεκοσ 

κακϊσ προχωράμε, δθλαδι: 

 

‖(  )   (    )‖  ‖(  )   (  )‖  

 

ι ιςοδφναμα: 

 

‖       ‖  ‖       ‖ (28a) 

 

Επιπλζον, θ λφςθ κα πρζπει να ζχει φυςικό νόθμα, δθλαδι κα πρζπει επίςθσ να 

ικανοποιοφνται τα παρακάτω κριτιρια: 

 

 ̇     
    

     

      

 (28b) 

 

Αν τα παραπάνω κριτιρια δεν ικανοποιοφνται, τότε το    μειϊνεται μζχρι να 

ικανοποιθκοφν. Αν το    γίνει πολφ μικρό και θ μετάβαςθ ςτθν επόμενθ προςζγγιςθ 

προχωρά με πολφ αργό ρυκμό, τότε θ Ιακωβιανι επανυπολογίηεται. Αν και πάλι δεν 

ικανοποιοφνται τα κριτιρια, τότε υιοκετείται μία τεχνικι χρονικοφ βθματιςμοφ. Σε αυτι οι 

χρονικζσ παράγωγοι των κλαςμάτων μάηασ των ςυςτατικϊν κακϊσ και τθσ κερμοκραςίασ 

υπειςζρχονται ςτισ εξιςϊςεισ (21e) και (22d) και το ςφςτθμα επιλφεται ξανά με τθν 

επαναλθπτικι μζκοδο Newton για μία ςειρά χρονικϊν βθμάτων. Η μζκοδοσ χρονικοφ 

βθματιςμοφ περιγράφεται πιο αναλυτικά ςτισ επόμενεσ παραγράφουσ, όπου λφνεται το 

πρόβλθμα μεταβατικισ κατάςταςθσ. Οι χρονικζσ παράγωγοι των κλαςμάτων μάηασ των 

ςυςτατικϊν κακϊσ και τθσ κερμοκραςίασ δίνονται από τισ ςχζςεισ: 
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( )
     

(   )

  
 
   

  
 

  
( )

   
(   )

  
 (29) 

 

όπου οι άνω δείκτεσ ( ) και (   ) υποδθλϊνουν τιμζσ του παρόντοσ και προθγοφμενου 

χρονικοφ βιματοσ αντίςτοιχα. Το    επιλζγεται μεταξφ 1 ζωσ 10 μsec. Οι εξιςϊςεισ 

χρονικοφ βθματιςμοφ είναι πιο εφκολο να ςυγκλίνουν, ειδικά όςο      όπου τότε 

       , όμωσ επιλζγονται χρονικά βιματα αρκετά μεγάλα ϊςτε να προχωρά θ λφςθ. 

Αν ο χρονικόσ βθματιςμόσ αποτφχει (δε ςυγκλίνει) τότε επιλζγονται μικρότερα χρονικά 

βιματα και αν αποτφχει και τότε κα πρζπει να επιλεχκεί μία διαφορετικι αρχικι λφςθ 

εκκίνθςθσ. Σε περίπτωςθ επιτυχίασ του χρονικοφ βθματιςμοφ για ζναν ςυγκεκριμζνο 

αρικμό βθμάτων, τότε θ εξίςωςθ (27) επιχειρείται να επιλυκεί ξανά. 

Η επαναλθπτικι διαδικαςία τελειϊνει όταν θ λφςθ ςυγκλίνει, δθλαδι: 

 

‖   ‖      (    
 ‖  ‖) (30) 

 

όπου    είναι θ απόλυτθ ανοχι και    είναι θ ςχετικι ανοχι, που κακορίηονται από το 

χριςτθ. 

Πςον αφορά τθν Ιακωβιανι του ςυςτιματοσ, παρατθροφμε από τθν (25) ότι οι ςυναρτιςεισ 

   τθσ   για ζναν κόμβο   εξαρτϊνται από τισ άγνωςτεσ μεταβλθτζσ     ,    και     , 

ςυνεπϊσ μόνο τα αντίςτοιχα ςτοιχεία κα υπάρχουν ςτθν Ιακωβιανι. Αυτό ςθμαίνει ότι θ 

Ιακωβιανι είναι ζνασ τρι-διαγϊνιοσ πίνακασ και θ εξίςωςθ (27) μπορεί να επιλυκεί με τθ 

μζκοδο απαλοιφισ του Gauss. Επιπλζον, θ Ιακωβιανι μπορεί να υπολογιςτεί αρικμθτικά με 

πεπεραςμζνεσ διαφορζσ: 

 

      
  (    )    (  )

 
 (30) 
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όπου         και   και   είναι οι ςχετικζσ και απόλυτεσ μεταβολζσ, που αντιςτοιχοφν 

ςτο όριο ςτρογγυλοποίθςθσ του θλεκτρονικοφ υπολογιςτι. 

4.5 Μεταβατικι Κατάςταςθ 

Η μεταβατικι κατάςταςθ είναι αυτι κατά τθν οποία οι μεταβλθτζσ του ςυςτιματοσ 

μεταβάλλονται με το χρόνο. Συνεπϊσ ςτισ εξιςϊςεισ που διζπουν το ςφςτθμα κα πρζπει να 

λθφκοφν υπόψθ και οι χρονικζσ παράγωγοι των άγνωςτων μεταβλθτϊν. 

Θα χρθςιμοποιθκοφν δφο προςεγγίςεισ για τθν επίλυςθ τθσ μεταβατικισ κατάςταςθσ, μία 

χρθςιμοποιϊντασ το αρχικά διαμορφωμζνο PDE, που περιγράφεται από τισ εξιςϊςεισ (20b), 

(21e) και (22d) και μία μετατρζποντασ το PDE ςε ODE και επιλφοντάσ το με το Matcont. Ο 

λόγοσ επιλογισ δφο προςεγγίςεων είναι για τθ ςφγκριςθ μεταξφ τουσ και επιβεβαίωςθ τθσ 

ορκισ μετατροπισ του PDE ςε ODE, διότι εν τζλει αυτό που κζλουμε είναι να 

εκμεταλλευτοφμε το Matcont, που λειτουργεί με ODE και τισ δυνατότθτζσ του ςτον 

εντοπιςμό ςθμείων διακλάδωςθσ. 

4.5.1 Επίλυςθ Μεταβατικισ Κατάςταςθσ με PDE 

Η παρατιρθςθ τθσ μεταβατικισ κατάςταςθσ ενόσ προβλιματοσ είναι χριςιμθ, διότι μασ 

βοθκά να κατανοιςουμε πωσ ςυμπεριφζρεται ζνα ςφςτθμα όταν μεταβλθκεί κάποια 

παράμετρόσ του. Ενϊ το ςφςτθμα βρίςκεται ςε κατάςταςθ ιςορροπίασ, αυτό που κάνουμε 

ςτθν ουςία είναι να μεταβάλλουμε ελαφρϊσ μία παράμετρό του (π.χ. το ρυκμό ροισ μάηασ 

του καυςίμου) και παρατθροφμε πωσ εξελίςςεται το ςφςτθμα. 

Για τθ μοντελοποίθςθ του ςυςτιματοσ ςτθ μεταβατικι κατάςταςθ, κα χρθςιμοποιθκεί θ 

πεπλεγμζνθ (implicit) μζκοδοσ του Euler, θ οποία είναι τθσ μορφισ: 

 

       

  
  (    ) (31) 
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Η παραπάνω μορφι είναι ςυμβατι με τισ εξιςϊςεισ (21e) και (22d), όπου τα αριςτερά τουσ 

μζλθ είναι οι χρονικζσ παράγωγοι των    και   και οι οποίεσ ςε διακριτοποιθμζνθ μορφι 

δίνονται από τισ ςχζςεισ (29). Πςον αφορά το ρυκμό ροισ μάηασ  ̇, παρατθροφμε ότι δεν 

ζχει χρονικι παράγωγο, οφτε ςτισ δφο προαναφερόμενεσ εξιςϊςεισ, οφτε ςτθν (20b). Η 

πυκνότθτα, που εμφανίηεται με χρονικι παράγωγο ςτθν (20b) δεν είναι ανεξάρτθτθ 

μεταβλθτι αλλά εξαρτάται από τα    και   και υπολογίηεται βάςει τθσ (5). Το γεγονόσ ότι 

υπάρχει ο όροσ τθσ πυκνότθτασ ςτθν εξίςωςθ (20b) και ο οποίοσ είναι διάφοροσ του 

μθδενόσ ςτθν περίπτωςθ τθσ μεταβατικισ κατάςταςθσ, ςθμαίνει ότι ο ρυκμόσ ροισ μάηασ 

δεν είναι ςτακερόσ, όπωσ ςτθν περίπτωςθ τθσ κατάςταςθσ ιςορροπίασ, ςε όλο το μικοσ του 

πλζγματοσ, αλλά μεταβάλεται, δθλαδι  ̇   ̇   . 

Στθν παροφςα εργαςία εξετάηονται δφο περιπτϊςεισ, μία όπου ο ρυκμόσ ροισ μάηασ 

κεωρείται ςτακερόσ ςε όλο το μικοσ του πλζγματοσ, ακόμα και για το πρόβλθμα 

μεταβατικισ κατάςταςθσ και θ εξίςωςθ (20b) δεν λαμβάνεται υπόψθ και μία όπου 

κεωρείται μεταβλθτόσ με βάςθ τθ ςχζςθ (20b).  

Το ςφςτθμα εξιςϊςεων ςτθ διακριτοποιθμζνθ του μορφι, αντίςτοιχο με αυτό τθσ ζκφραςθσ 

(25), όπου ζχουν ςυμπεριλθφκεί και οι χρονικζσ παράγωγοι του αριςτεροφ μζλουσ των 

(21e) και (22d) ενϊ οι εκφράςεισ των δεξιϊν μελϊν ζχουν μεταφερκεί και αυτζσ ςτα 

αριςτερά ϊςτε το ςφνολο να ιςοφται με μθδζν, είναι το εξισ: 
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 (32) 

Στο παραπάνω ςφςτθμα οι ρυκμοί ροισ μάηασ ζχουν κεωρθκεί ςτακερζσ, ενϊ ο άνω 

δείκτθσ   μζςα ςε παρζνκεςθ που εμφανίηεται ςτουσ όρουσ υποδεικνφει το χρονικό βιμα, 
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όπου (   ) είναι το επόμενο χρονικό βιμα, που είναι άγνωςτο και ( ) είναι το τελευταίο 

γνωςτό. 

Το ςφςτθμα εξιςϊςεων (32) επιλφεται για κάκε χρονικό βιμα χρθςιμοποιϊντασ τθν 

τροποποιθμζνθ  μζκοδο Newton με απόςβεςθ. Εφόςον βρεκεί λφςθ, τότε αυτι 

χρθςιμοποιείται ωσ προθγοφμενθ για τον υπολογιςμό τθσ λφςθσ του επόμενου βιματοσ και 

οφτω κακεξισ. 

Σθμειϊνται ότι το ςφςτθμα (32) είναι ίδιο με αυτό που χρθςιμοποιικθκε και ςτθν τεχνικι 

του χρονικοφ βθματιςμοφ. Ππωσ προαναφζρκθκε, θ λφςθ είναι πιο εφκολο να ςυγκλίνει 

ςτθν περίπτωςθ που ςυμπεριλαμβάνονται ςτισ εξιςϊςεισ και οι χρονικζσ παράγωγοι. Αυτό 

οφείλεται ςτο γεγονόσ ότι λόγω των χρονικϊν παραγϊγων εμφανίηονται ςτθ διαγϊνιο τθσ 

Ιακωβιανισ οι όροι 
 

  
, οι οποίοι είναι πολφ μεγάλοι και εξαςφαλίηουν ότι το ςφςτθμα κα 

επιλυκεί. 

Στθν περίπτωςθ που κεωριςουμε ότι ο ρυκμόσ ροισ μάηασ μεταβάλλεται με βάςθ τθν 

εξίςωςθ (20b), τότε οι εξιςϊςεισ     ̇   ̇    μετατρζπονται ςτισ εξισ: 

 

  
(   )    

( )

  
 

 ̇ 
(   )   ̇   

(   )

    
   (33) 

 

όπου ο όροσ   
( )

 λαμβάνεται από τθ λφςθ του προθγοφμενου βιματοσ. 

4.5.2 Επίλυςθ Μεταβατικισ Κατάςταςθσ με ODEs 

Η μετατροπι του ςυςτιματοσ PDEs ςε ODEs αφορά ςτθν ουςία ςτθν απαλοιφι από το 

ςφςτθμα (25) των μεταβλθτϊν εκείνων, οι οποίοι δεν ζχουν χρονικζσ παραγϊγουσ, κακϊσ 

και τισ αντίςτοιχεσ εξιςϊςεισ. 

Οι μεταβλθτζσ αυτζσ είναι τα    και   που ανικουν ςτον πρϊτο και τελευταίο κόμβο, τα 

οποία περιορίηονται από ςυνοριακζσ ςυνκικεσ, κακϊσ και οι ρυκμοί ροισ μάηασ  ̇ , που 

δεν ζχουν χρονικι παράγωγο. 
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Εφόςον περιορίηονται από ςυνοριακζσ ςυνκικεσ και οι τιμζσ τουσ είναι ανεξάρτθτεσ από το 

ίδιο το ςφςτθμα, μποροφν να κεωρθκοφν ωσ παράμετροι αυτοφ. 

Ο Ρίνακασ 4 περιλαμβάνει αλγορικμικι διαδικαςία, που περιγράφει τουσ κανόνεσ βάςει 

των οποίων οι μεταβλθτζσ αυτζσ αφαιροφνται από το διάνυςμα των αγνϊςτων και 

κεωροφνται παράμετροι του ςυςτιματοσ. 

5 Ανάπτυξθ Αλγόρικμων ςτο Matlab 

Για τθν επίλυςθ του ςυςτιματοσ ςτισ διάφορεσ καταςτάςεισ του αναπτφχκθκε κϊδικασ του 

Matlab, παρόμοιοσ με αυτό που χρθςιμοποιείται από το πολφ γνωςτό λογιςμικό CHEMKIN. 

Για να είναι ο κϊδικασ χριςιμοσ ςε γενικότερο επίπεδο και να μπορεί να χρθςιμοποιθκεί 

και ςε άλλα προβλιματα, πζραν από το ςυγκεκριμζνο πρόβλθμα ςφαιρικϊν φλογϊν 

διάχυςθσ, αποτελείται από διακριτά ξεχωριςτά τμιματα, ενϊ περιλαμβάνει επιλογζσ όςον 

αφορά διάφορεσ παραμζτρουσ, π.χ. επιλογι αδιαβατικισ ι ελεφκερθσ καφςθσ, επιλογι 

ςυνοριακϊν ςυνκθκϊν Dirichlet ι Neuman (ι ςυνδυαςμό), επιλογι αν κα υπολογίηεται θ 

εξίςωςθ ενζργειασ ι όχι κλπ. 

Ο κϊδικασ αποτελείται από τζςςερισ ομάδεσ ρουτινϊν: 

1. ουτίνεσ ανάγνωςθσ χθμικϊν δεδομζνων. Οι ρουτίνεσ αυτζσ διαβάηουν αρχεία με 

κερμοδυναμικζσ και κινθτικζσ ιδιότθτεσ των ςυςτατικϊν, αρχεία με μθχανιςμοφσ 

αντίδραςθσ κακϊσ και δεδομζνα ακτινοβολίασ 

2. ουτίνεσ πολυωνυμικισ προςζγγιςθσ κινθτικϊν ιδιοτιτων για πιο γριγορο 

υπολογιςμό τουσ κατά τθ διάρκεια επίλυςθσ. 

3. ουτίνεσ υπολογιςμοφ κερμοδυναμικϊν και κινθτικϊν ιδιοτιτων. Οι ρουτίνεσ αυτζσ 

υπολογίηουν όποτε απαιτθκεί τισ κερμοδυναμικζσ και κινθτικζσ ιδιότθτεσ των 

ςυςτατικϊν και αντιδράςεων, οι οποίεσ υπειςζρχονται ςτισ εξιςϊςεισ του 

ςυςτιματοσ. 

4. ουτίνεσ επίλυςθσ. Οι ρουτίνεσ αυτζσ διαβάηουν τθν λεπτομερι περιγραφι του 

προβλιματοσ από κατάλλθλο αρχείο, μαηί με ςυνοριακζσ και αρχικζσ ςυνκικεσ και 

επιλφουν το πρόβλθμα είτε για τθν κατάςταςθ ιςορροπίασ είτε για τθ μεταβατικι 

κατάςταςθ. 
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5.1 Ρουτίνεσ Ανάγνωςθσ Χθμικών Δεδομζνων 

Ο παρακάτω Ρίνακασ 1 παρουςιάηει τισ ρουτίνεσ που ζχουν αναπτυχκεί ςτα πλαίςια τθσ 

εργαςίασ αυτισ για τθν ανάγνωςθ κερμοδυναμικϊν και κινθτικϊν ιδιοτιτων των 

ςυςτατικϊν, κακϊσ και μθχανιςμϊν αντιδράςεων: 

Πίνακασ 1 - Ρουτίνεσ Ανάγνωςθσ Χθμικών Δεδομζνων 

# Ρουτίνα Περιγραφι 

1 ParseChemkinInput.m                              

ουτίνα που διαβάηει τα ςτοιχεία, τα ςυςτατικά, τισ 
κερμοδυναμικζσ και κινθτικζσ ιδιότθτεσ των ςυςτατικϊν κακϊσ 
και τισ αντιδράςεισ από αρχεία ειςόδου που χρθςιμοποιοφνται 
ευρζωσ ςτθ Χθμικι Μθχανικι 

2 AtomicMass.m                                     
Υπολογίηει τισ ατομικζσ μάηεσ για όλα τα ςτοιχεία του 
Ρεριοδικοφ Ρίνακα των Στοιχείων 

3 ParseChemkinInput_Elements.m                     

ουτίνα που διαβάηει τα χθμικά ςτοιχεία, που απαρτίηουν το 
χθμικό ςφςτθμα του προβλιματοσ, από αρχείο ειςόδου που 
ακολουκεί το πρότυπο του CHEMKIN. Η ρουτίνα επιςτρζφει τα 
χθμικά ςτοιχεία κακϊσ και βαςικζσ παραμζτρουσ αυτϊν (όπωσ 
ατομικά βάρθ) 

4 ParseChemkinInput_Reactions.m                    

ουτίνα που διαβάηει το μθχανιςμό αντιδράςεων από αρχείο 
ειςόδου που ακολουκεί το πρότυπο του CHEMKIN. Η ρουτίνα 
διαβάηει τισ αντιδράςεισ, τουσ ςυντελεςτζσ Arrhenius αυτισ 
κακϊσ και οποιαςδιποτε άλλεσ επιπρόςκετεσ πλθροφορίεσ, 
όπωσ τρίτα ςϊματα, αν εξαρτάται από τθν πίεςθ, ςυντελεςτζσ 
Troe, SRI κλπ. Εκτελεί ζλεγχο ορκότθτασ των αντιδράςεων και 
επιςτρζφει όλεσ τισ απαιτοφμενεσ πλθροφορίεσ ςε δομθμζνθ 
μορφι 

5 ParseChemkinInput_Species.m                      

ουτίνα που διαβάηει τα ςυςτατικά του ςυςτιματοσ από αρχείο 
ειςόδου που ακολουκεί το πρότυπο του CHEMKIN. Η ρουτίνα 
επιςτρζφει τα ςυςτατικά μαηί με επιπρόςκετεσ πλθροφορίεσ 
αυτϊν (π.χ. μοριακά βάρθ, χθμικι ςφςταςθ κλπ). 

6 ParseChemkinInput_Transport.m                    
ουτίνα που διαβάηει τισ κινθτικζσ ιδιότθτεσ των ςυςτατικϊν 
από αρχείο ειςόδου που ακολουκεί το πρότυπο του CHEMKIN 

7 ParseThermo.m                                    
ουτίνα που διαβάηει τισ κερμοδυναμικζσ ιδιότθτεσ των 
ςυςτατικϊν από αρχείο ειςόδου που ακολουκεί το πρότυπο τθσ 
NASA 

8 ParseThermoFromFile.m                            
Ρροζκταςθ τθσ ανωτζρω ρουτίνασ για ανάγνωςθ απευκείασ από 
αρχείο 

9 SpeciesRadiationData.m                           
Ρεριζχει δεδομζνα ακτινοβολίασ, που χρθςιμεφουν για τον 
υπολογιςμό των μζςων ςτακερϊν απορρόφθςθσ ςυγκεκριμζνων 
ςυςτατικϊν 

5.2 Ρουτίνεσ Πολυωνυμικισ Προςζγγιςθσ 

Ο παρακάτω Ρίνακασ 2 παρουςιάηει τισ ρουτίνεσ που ζχουν αναπτυχκεί ςτα πλαίςια τθσ 

εργαςίασ για τθν πολυωνυμικι προςζγγιςθ των κινθτικϊν ιδιοτιτων (ςτακερζσ διάχυςθσ, 

βακμοί κερμικισ διάχυςθσ, ςυντελεςτζσ κερμικισ αγωγιμότθτασ και ιξϊδουσ), προκειμζνου 
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να είναι πιο γριγοροσ ο υπολογιςμόσ τουσ κατά τθ διάρκεια επίλυςθσ του προβλιματοσ, 

κακόςον οι αναλυτικζσ μζκοδοι υπολογιςμοφ τουσ είναι πολφ χρονοβόρεσ. 

Πίνακασ 2 - Ρουτίνεσ Πολυωνυμικισ Προςζγγιςθσ 

# Ρουτίνα Περιγραφι 

1 CalculateTransportFits.m                         
ουτίνα που υπολογίηει τουσ ςυντελεςτζσ πολυωνυμικισ 
προςζγγιςθσ για όλεσ τισ κινθτικζσ ιδιότθτεσ  

2 
CalculateBinaryDiffusion 
CoefficientFits.m        

Υπολογίηει τουσ πολυωνυμικοφσ ςυντελεςτζσ προςζγγιςθσ       

των δυαδικϊν ςτακερϊν διάχυςθσ     με βάςθ τθ ςχζςθ (7f). Ο 

κϊδικασ παρατίκεται ςτο Ραράρτθμα ΣΤ Ρίνακασ 21 

3 
CalculateThermalDiffusion 
RatioFits.m             

Υπολογίηει τουσ ςυντελεςτζσ πολυωνυμικισ προςζγγιςθσ       

των ειδικϊν βακμϊν κερμικισ διάχυςθσ    
  για όλουσ τουσ 

ςυνδυαςμοφσ     των ςυςτατικϊν. Ο κϊδικασ παρατίκεται ςτο 
Ραράρτθμα ΣΤ Ρίνακασ 22 

4 
CalculateThermalConductivity 
andViscosityFits.m   

Υπολογίηει τουσ ςυντελεςτζσ πολυωνυμικισ προςζγγιςθσ των 
κερμικϊν αγωγιμοτιτων     και ιξωδϊν    των ςυςτατικϊν τθσ 
αντίδραςθσ. Ο κϊδικασ παρατίκεται ςτο Ραράρτθμα ΣΤ Ρίνακασ 
23 

5 
CalculateBinaryDiffusion 
CoefficientD12.m         

Υπολογίηει τθν προςζγγιςθ δεφτερθσ τάξθσ     των δυαδικϊν 

ςτακερϊν διάχυςθσ     με βάςθ τθ ςχζςθ (7e). Ο κϊδικασ 

παρατίκεται ςτο Ραράρτθμα ΣΤ Ρίνακασ 24 

6 CalculateOmega12.m                               

Υπολογίηει τα ολοκλθρϊματα ςφγκρουςθσ  (   )  με βάςθ τα 
δυναμικά του Stockmayer. Ο αλγόρικμοσ αποτελεί μεταφορά 
του αντίςτοιχου αλγόρικμου του CHEMKIN. Ο κϊδικασ 
παρατίκεται ςτο Ραράρτθμα ΣΤ Ρίνακασ 25 

7 CalculateOmegaXX.m                               

Υπολογίηει τα ολοκλθρϊματα ςφγκρουςθσ    
(   ) ,    

(   )  και 
τουσ λόγουσ ολοκλθρωμάτων ςφγκρουςθσ    

 ,    
  και    

 , τα 
οποία χρθςιμοποιοφνται για τον υπολογιςμό των παραμζτρων   
και   τθσ ςχζςθσ (7e). Ο κϊδικασ παρατίκεται ςτο Ραράρτθμα 
ΣΤ Ρίνακασ 26 

8 
CalculateRotationalCollision 
Numbers.m            

Εκτελεί υπολογιςμό των όρων οι    
 ,    

  και    
  που αφοροφν 

ολοκλθρϊματα ςυγκροφςεων περιςτροφισ που 
χρθςιμοποιοφνται ςτθ ςχζςθ (8c) για τον υπολογιςμό των 
βακμϊν κερμικισ διάχυςθσ   . Ο κϊδικασ παρατίκεται ςτο 
Ραράρτθμα ΣΤ Ρίνακασ 27 

9 CalculateTaylorCoefficients.m                    Υπολογίηει τουσ ςυντελεςτζσ Taylor μίασ μεταβλθτισ 

10 Horner.m                                         Υπολογίηει μία πολυωνυμικι ςυνάρτθςθ με τθ μζκοδο Horner 

11 PolynomialFitEvaluate.m                          
ουτίνα που χρθςιμεφει ςτθν εκτίμθςθ των ςυντελεςτϊν 
πολυωνυμικισ προςζγγιςθσ 

12 PolynomialsFit.m                                 
Υπολογίηει τουσ ςυντελεςτζσ πολυωνυμικισ προςζγγιςθσ μίασ 
ςυνάρτθςθσ 

13 QuadraticInterpolation.m                         
Υπολογιςμόσ ενδιάμεςων τιμϊν μίασ ςυνάρτθςθσ με 
πολυωνυμικι παρεμβολι 

Οι ςθμαντικότθτεσ από τισ παραπάνω ρουτίνεσ παρατίκενται ςτο Ραράρτθμα ΣΤ. 
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5.3 Ρουτίνεσ Τπολογιςμοφ Θερμοδυναμικών και Κινθτικών Ιδιοτιτων 

Ο παρακάτω Ρίνακασ 3 παρουςιάηει τισ ρουτίνεσ που ζχουν αναπτυχκεί ςτα πλαίςια τθσ 

εργαςίασ για τον υπολογιςμό των κερμοδυναμικϊν και κινθτικϊν ιδιοτιτων των 

ςυςτατικϊν, κάκε φορά που αλλάηει θ λφςθ, δθλαδι οι μεταβλθτζσ    και  , ι το πλζγμα ι 

όποτε το επιβάλει ο χριςτθσ. Οι ιδιότθτεσ υπολογίηονται για κάκε κόμβο του πλζγματοσ και 

ςε οριςμζνεσ περιπτϊςεισ υπολογίηονται και οι ιδιότθτεσ ενδιάμεςα των κόμβων. 

Πίνακασ 3 - Ρουτίνεσ Τπολογιςμοφ Θερμοδυναμικών και Κινθτικών Ιδιοτιτων 

# Ρουτίνα Περιγραφι 

1 
RecalculateChemical 
Parameters.m                  

Επανυπολογίηει όλεσ τισ κερμοδυναμικζσ και κινθτικζσ ιδιότθτεσ 
των ςυςτατικϊν του ςυςτιματοσ για όλο το πλζγμα 

2 
RecalculateChemical 
ParametersForSingleT.m        

Επανυπολογίηει τισ κερμοδυναμικζσ και κινθτικζσ ιδιότθτεσ των 
ςυςτατικϊν του ςυςτιματοσ που επθρεάηονται από τθν τιμι τθσ 
κερμοκραςίασ ενόσ ςυγκεκριμζνου κόμβου 

3 
RecalculateChemical 
ParametersForSingleY.m        

Επανυπολογίηει τισ κερμοδυναμικζσ και κινθτικζσ ιδιότθτεσ των 
ςυςτατικϊν του ςυςτιματοσ που επθρεάηονται από τθν τιμι του 
κλάςματοσ μάηασ ενόσ ςυγκεκριμζνου ςυςτατικοφ και ενόσ 
ςυγκεκριμζνου κόμβου 

4 CalculateArea.m                                  

Υπολογίηει τθν επιφάνεια του μετϊπου τθσ καφςθσ ςε 
ςυνάρτθςθ με τθ ςφαιρικι ςυντεταγμζνθ για κάκε κόμβο. Στθν 
περίπτωςθ που γίνεται καφςθ ςε κάλαμο ςτακερισ διατομισ, 
τότε θ επιφάνεια ιςοφται με ζνα 

5 GetWMean.m                                       
Υπολογίηει το μζςο μοριακό βάροσ  ̅ του μίγματοσ για κάκε 

κόμβο αλλά και ενδιάμεςα αυτϊν από τθ ςχζςθ  ̅   ∑
  

  

 
    

6 GetM.m                                           
Υπολογίηει τθ ςυγκζντρωςθ του μίγματοσ ςε κάκε κόμβο και 

ενδιάμεςα αυτϊν, με βάςθ τθ ςχζςθ   
 

  ⁄  

7 GetDensity.m                                     
Υπολογίηει τθν πυκνότθτα του μίγματοσ για κάκε κόμβο με βάςθ 
τθ ςχζςθ (5) 

8 GetXk.m                                          

Υπολογίηει τα μοριακά κλάςματα    για κάκε ςυςτατικό και 
κόμβο αλλά και ενδιάμεςα των κόμβων με βάςθ τθ ςχζςθ 

    ̅
  

  
 

9 GetXCk.m                                         

Υπολογίηει τισ μοριακζσ ςυγκεντρϊςεισ [  ] για κάκε ςυςτατικό 
και κόμβο αλλά και ενδιάμεςα των κόμβων με βάςθ τθ ςχζςθ 

[  ]   
  

  
 

10 GetDk.m                                          
Υπολογίηει τισ ςτακερζσ διάχυςθσ     για κάκε ςυςτατικό και 
κόμβο από τθ ςχζςθ (7b), κακϊσ και ενδιάμεςα ςτουσ κόμβουσ 

11 GetTHk.m                                         
Υπολογίηει το βακμό κερμικισ διάχυςθσ    για κάκε ςυςτατικό 
και κάκε κόμβο και ενδιάμεςα αυτϊν 

12 Getvkfac.m                                       

Υπολογίηει τθν ποςότθτα  (
     

 ̅
)
 
 για κάκε ςυςτατικό και 

κόμβο, κακϊσ και ενδιάμεςα αυτϊν, θ οποία χρθςιμοποιείται 
για τον υπολογιςμό των ποςοτιτων (    )  ςφμφωνα με τθ 

ςχζςθ (21c) 

13 Getwkfac.m                                       

Υπολογίηει τθν ποςότθτα  (
       

 ̅ 
)
 
 για κάκε ςυςτατικό και 

κόμβο, κακϊσ και ενδιάμεςα αυτϊν, θ οποία χρθςιμοποιείται 
για τον υπολογιςμό των ποςοτιτων (    )  ςφμφωνα με τθ 

ςχζςθ (21d) 
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14 GetYVk.m                                         

Υπολογίηει τθν ποςότθτα      από τθ ςχζςθ (6), για κάκε 
ςυςτατικό και κόμβο, κακϊσ και ενδιάμεςα αυτϊν. Ο χριςτθσ 
ζχει τθ δυνατότθτα αν κζλει να ςυμπεριλάβει τισ κερμικζσ 
ταχφτθτεσ διάχυςθσ ςτον υπολογιςμό ι όχι 

15 Getlk.m                                          
Υπολογίηει τισ κερμικζσ αγωγιμότθτεσ    για κάκε ςυςτατικό και 
κόμβο, κακϊσ και ενδιάμεςα αυτϊν από τθ ςχζςθ (17c) 

16 GetCpHSk.m                                       
Υπολογίηει τισ ειδικζσ κερμότθτεσ 

  
 

⁄ , ενκαλπίεσ    ⁄  και 

εντροπίεσ     για κάκε ςυςτατικό και κόμβο με βάςθ τισ 
ςχζςεισ (14), (13f) και (13g) 

17 GetEMi.m                                         

Υπολογίηει τθ δραςτικι ςυγκζντρωςθ    ∑   [  ]
 
    κάκε 

αντίδραςθσ, θ οποία χρθςιμοποιείται ςτον υπολογιςμό τθσ 
εντατικισ ταχφτθτασ τθσ αντίδραςθσ όταν υπάρχει τρίτο ςϊμα, 
όπου [  ] είναι θ μοριακι ςυγκζντρωςθ κάκε ςυςτατικοφ και 
   ο ςυντελεςτισ ςυνειςφοράσ του ςτθν αντίδραςθ, ο οποίοσ 
δίνεται από το μθχανιςμό τθσ αντίδραςθσ. Η δραςτικι 
ςυγκζντρωςθ υπολογίηεται για κάκε κόμβο 

18 GetKfi.m                                         

Υπολογίηει τουσ εμπρόςκιουσ ςυντελεςτζσ ταχφτθτασ    κάκε 

αντίδραςθσ ςε κάκε κόμβο, από τον τφπο Arrhenius τθσ ςχζςθσ 
(12), ι από άλλεσ ςχζςεισ (π.χ. Troe, SRI, JAN, FIT1) ανάλογα τον 
τφπο τθσ αντίδραςθσ. Ο κϊδικασ παρατίκεται ςτο Ραράρτθμα ΣΤ 
Ρίνακασ 28 

19 GetKri.m                                         
Υπολογίηει τουσ αντίςτροφουσ ςυντελεςτζσ ταχφτθτασ    κάκε 
αντίδραςθσ ςε κάκε κόμβο από τισ ςχζςεισ (13a) ζωσ (13g). Ο 
κϊδικασ παρατίκεται ςτο Ραράρτθμα ΣΤ Ρίνακασ 29 

20 GetQi.m                                          
Υπολογίηει τισ εντατικζσ ταχφτθτεσ    κάκε αντίδραςθσ ςε κάκε 
κόμβο από τθ ςχζςθ (11) ι ςτθν περίπτωςθ που υπάρχει τρίτο 
ςϊμα λαμβάνει υπόψθ και τθ δραςτικι ςυγκζντρωςθ    

21 Getwdotk.m                                       
Υπολογίηει τουσ ρυκμοφσ παραγωγισ    για κάκε ςυςτατικό και 
κόμβο ςφμφωνα με τθ ςχζςθ (10) 

22 Getqri.m                                         
Υπολογίηει τισ κερμικζσ απϊλειεσ ακτινοβολίασ   για κάκε 
κόμβο από τθ ςχζςθ (18a). Ο κϊδικασ παρατίκεται ςτο 
Ραράρτθμα ΣΤ Ρίνακασ 30 

Οι πιο χαρακτθριςτικζσ από τισ παραπάνω ρουτίνεσ παρατίκενται ςτο Ραράρτθμα ΣΤ. 

5.4 Ρουτίνεσ Επίλυςθσ 

Οι ρουτίνεσ αυτζσ αρχικοποιοφν το πρόβλθμα και βαςικζσ παραμζτρουσ και ςτακερζσ, 

διαβάηουν τθν λεπτομερι περιγραφι του προβλιματοσ από κατάλλθλο αρχείο, μαηί με 

ςυνοριακζσ, υπολογίηουν μία αρχικι υποκετικι λφςθ εκκίνθςθσ, που είναι απαραίτθτθ για 

να ξεκινιςει θ επίλυςθ και επιλφουν το πρόβλθμα είτε για τθν κατάςταςθ ιςορροπίασ είτε 

για τθ μεταβατικι κατάςταςθ. Οι ρουτίνεσ αυτζσ παρατίκενται ωσ Ρίνακασ 4. 

Πίνακασ 4 - Ρουτίνεσ Επίλυςθσ 

# Ρουτίνα Περιγραφι 
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1 ProblemSolver.m                              

ουτίνα που επιλφει το ςφςτθμα με βάςθ τισ παραμζτρουσ που 
ζχει ορίςει ο χριςτθσ. Τα αποτελζςματα τθσ επίλυςθσ 
αποκθκεφονται ςε αρχεία μορφισ Matlab, ζτςι ϊςτε να είναι 
δυνατι κατόπιν θ εκκίνθςθ ενόσ νζου προβλιματοσ από κάποιο 
προθγοφμενο. Επίςθσ ο αρχικόσ υπολογιςμόσ τον πολυωνυμικϊν 
προςεγγίςεων των κινθτικϊν ιδιοτιτων δεν απαιτείται να γίνεται 
κάκε φορά που ξαναξεκινάει το πρόβλθμα, αλλά μόνο κατά τθν 
πρϊτθ φορά. 

2 InitializeConstants.m                            
Αρχικοποιεί οριςμζνεσ ςτακερζσ, οι οποίεσ χρθςιμοποιοφνται 
ςτουσ υπολογιςμοφσ, π.χ.     ,  ,    κλπ ενϊ επίςθσ ανακζτει 
αρχικζσ τιμζσ ςε όλεσ τισ παραμζτρουσ του προβλιματοσ 

3 InitializeGlobals.m                              

ουτίνα που αρχικοποιεί τισ μεταβλθτζσ του Matlab, οι οποίεσ 
ζχουν παγκόςμιο χαρακτιρα (global scope), δθλαδι είναι 
προςβάςιμεσ ςε κάκε ςυνάρτθςθ χωρίσ να περνοφν ωσ 
παράμετροι τθσ ςυνάρτθςθσ. Η τεχνικι των global variables 
χρθςιμοποιείται ςε μεταβλθτζσ μεγάλου μεγζκουσ (π.χ. ο πίνακασ 
τθσ Ιακωβιανισ) για τθν επιτάχυνςθ των υπολογιςμϊν, λόγω του 
τρόπο με τον οποίο το Matlab μεταχειρίηεται τισ μεταβλθτζσ 

4 SetProblemParameters.m                           
ουτίνα που διαβάηει αρχείο του χριςτθ με τισ βαςικζσ 
παραμζτρουσ του ςυςτιματοσ, όπωσ περιγράφονται με 
λεπτομζρεια παρακάτω κακϊσ και ςυνοριακζσ ςυνκικεσ 

5 ProduceInitialGuess.m                            
ουτίνα που υπολογίηει μία αρχικι λφςθ εκκίνθςθσ   , εφόςον 
απαιτείται, ζτςι ϊςτε να ξεκινιςει θ επαναλθτικι διαδικαςία 
επίλυςθσ 

6 SolveSteadyStateSystem.m                         

ουτίνα θ οποία επιλφει το ςφςτθμα για τθν κατάςταςθ 
ιςορροπίασ, αποφαςίηοντασ πότε κα χρθςιμοποιείται θ Newton, 
πότε ο χρονικόσ βθματιςμόσ και πότε κα γίνεται ανακεϊρθςθ των 
κόμβων του πλζγματοσ. Το ροϊκό διάγραμμα τθσ διαδικαςίασ 
αυτισ παρατίκεται παρακάτω.  

7 SolveTransientSystem.m 
ουτίνα που επιλφει το ςφςτθμα ςτθ μεταβατικι του κατάςταςθ 
χρθςιμοποιϊντασ τον αλγόρικμο χρονικοφ βθματιςμοφ.  

8 SolveNewton.m                                    

ουτίνα που επιλφει το ςφςτθμα με τθν τροποποιθμζνθ 
επαναλθπτικι μζκοδο Newton με απόςβεςθ. Λεπτομερισ 
περιγραφι του τρόπου με τον οποίο λειτουργεί θ ρουτίνα 
παρατίκεται ςτο Διάγραμμα 2.  

9 TimeStepper.m                                    
ουτίνα που επιλφει το ςφςτθμα με χρονικό βθματιςμό. 
Λεπτομερισ περιγραφι του τρόπου με τον οποίο λειτουργεί θ 
ρουτίνα παρατίκεται ςτο Διάγραμμα 3.  

10 RefineGrid.m                                     

ουτίνα που ελζγχει ςτθ λφςθ που προζκυψε αν υπάρχουν 
μεταβλθτζσ που παρουςιάηουν μεγάλεσ κλίςεισ ςε οριςμζνουσ 
κόμβουσ και με βάςθ κάποια κριτιρια δθμιουργεί επιπλζον 
κόμβουσ πυκνϊνοντασ το πλζγμα εκεί που απαιτείται 

11 SteadyStateFunction.m                            

Βαςικι ρουτίνα, θ οποία περιλαμβάνει τισ εξιςϊςεισ του 
ςυςτιματοσ και τισ υπολογίηει για κάκε λφςθ   . Η ρουτίνα αυτι 
είναι γενικι και καλφπτει όλεσ τισ περιπτϊςεισ, κατάςταςθσ 
ιςορροπίασ ι μεταβατικισ κατάςταςθσ, του ςυςτιματοσ PDE ι 
του ςυςτιματοσ ODE, με ι χωρίσ χρονικζσ παραγϊγουσ, με 
διάφορεσ επιλογζσ ςυνοριακϊν ςυνκθκϊν (Dirichlet, Neuman ι 
ςυνδυαςμό), για αδιαβατικι ι ελεφκερθ ροι κλπ. Λεπτομερισ 
περιγραφι παρατίκεται παρακάτω.  

12 CalculateJacobian.m                              
Υπολογίηει τθν Ιακωβιανι      με πεπεραςμζνεσ διαφορζσ 

ςφμφωνα με τθ ςχζςθ (30) 
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13 
FindMaxDumping 
Coefficient.m                      

Υπολογίηει τθ μζγιςτθ παράμετρο απόςβεςθσ    για τθν οποία θ 
λφςθ που προκφπτει από τθν τροποποιθμζνθ μζκοδο Newton με 
απόςβεςθ ςε κάποιο βιμα   και με βάςθ τθ ςχζςθ (27) ζχει 
φυςικό νόθμα, δθλαδι όλεσ οι μεταβλθτζσ βρίςκονται εντόσ 
φυςικϊν ορίων ςφμφωνα με τα κριτιρια (28b) 

14 HasConverged.m                                   
Ελζγχει αν θ τρζχουςα λφςθ             ζχει ςυγκλίνει, 
δθλαδι ικανοποιεί τθ ςχζςθ (30) για κάκε μεταβλθτι 

15 IsSolutionAcceptable.m                           
Ελζγχει αν θ λφςθ    ζχει φυςικό νόθμα, δθλαδι αν ικανοποιεί 
τα κριτιρια (28b) 

16 MatcontFunction.m                                

ουτίνα θ οποία μετατρζπει το ςφςτθμα εξιςϊςεων PDE ςε ODE, 
αφαιρϊντασ από το διάνυςμα άγνωςτων μεταβλθτϊν αυτζσ που 
δεν ζχουν χρονικζσ παραγϊγουσ κακϊσ και τισ αντίςτοιχεσ 
εξιςϊςεισ, ζτςι ϊςτε το ςφςτθμα να μπορεί να χρθςιμοποιθκεί 
από το Matcont 

17 SolveBoundaryFluxes.m                            

Κατά τθν επίλυςθ του ςυςτιματοσ ODE από το Matcont δεν είναι 
δυνατι θ επιβολι ςυνοριακϊν ςυνκθκϊν μζςω των εξιςϊςεων, 
ζτςι ϊςτε οι μεταβλθτζσ που περιορίηονται από ςυνοριακζσ 
ςυνκικεσ να υπολογίηονται αυτόματα κατά τθν επίλυςθ, κακόςον 
δεν υπάρχουν χωρικζσ παράγωγοι. Συνεπϊσ οι ςυνοριακζσ 
ςυνκικεσ πρζπει να υπολογίηονται ξεχωριςτά κατόπιν κάκε 
βιματοσ επίλυςθσ. Αυτι θ ρουτίνα υπολογίηει τισ ςυνοριακζσ 
ςυνκικεσ Dirichlet+Neuman ςτο αριςτερό όριο (είςοδοσ 
καυςίμου) για τα κλάςματα μάηασ των ςυςτατικϊν     

5.5 Διακζςιμεσ Επιλογζσ του Αλγορίκμου 

Ραρότι οι προαναφερόμενεσ ρουτίνεσ καταςκευάςτθκαν ςτα πλαίςια επίλυςθσ 

ςυγκεκριμζνου προβλιματοσ φλογϊν διάχυςθσ, εντοφτοισ διατίκενται πολλζσ επιλογζσ, 

μζςω των οποίων ο χριςτθσ μπορεί να καταςκευάςει ζνα πρόβλθμα φλογϊν διάχυςθσ με 

ποικίλεσ ςυνκικεσ. Οι επιλογζσ αυτζσ, που ορίηονται από αρχείο ειςόδου παρουςιάηονται 

ςτο Ραράρτθμα Α, Ρίνακασ 15. 

5.6 Ροϊκά Διαγράμματα Ρουτινών 

Τα ροϊκά διαγράμματα, τα οποία περιγράφουν τον τρόπο λειτουργίασ των δφο βαςικϊν 

ρουτινϊν επίλυςθσ, τθσ τροποποιθμζνθσ Newton με απόςβεςθ και του χρονικοφ 

βθματιςμοφ, παρατίκεται ςτο Ραράρτθμα Β. 

Στο Διάγραμμα 1 παρατίκεται το κεντρικό ροϊκό διάγραμμα που επιλφει το πρόβλθμα ςτθν 

κατάςταςθ ιςορροπίασ, χρθςιμοποιϊντασ είτε Newton είτε χρονικό βθματιςμό, ενϊ 

περιλαμβάνει και ανακεϊρθςθ των κόμβων: 



42 

Δπίλςση με 

NEWTON

Βπέθηκε λύση?

Φπονικόρ 

Βηματισμόρ με την 

TIMESTEP

Δπιτςσέρ τέλορ 

TIMESTEP?

Να γίνει 

REFINE το 

πλέγμα?

ΟΦΙ

ΝΑΙ

Απαιτείται 

καλύτεπο Φ
0 ΤΔΛΟΣ

ΟΦΙ

Δκκίνηση

Φ=Φ
0

Δπιστπουή 

τελικού Φ

ΟΦΙ
ΤΔΛΟΣ

ΝΑΙ

Αναθεώπηση 

πλέγματορ

Πποστέθηκαν 

κόμβοι?ΝΑΙ

ΝΑΙ

Δπιστπουή 

τελικού Φ
ΤΔΛΟΣ

ΟΦΙ

 

Διάγραμμα 1 – Ροϊκό διάγραμμα αλγορίκμου επίλυςθσ κατάςταςθσ ιςορροπίασ 

5.7 Επιλογζσ υςτιματοσ Εξιςώςεων 

Το διακριτοποιθμζνο και μοντελοποιθμζνο ςφςτθμα εξιςϊςεων του προβλιματοσ με τθ 

ρουτίνα SteadyStateFunction.m χρθςιμοποιεί τισ παρακάτω εξιςϊςεισ, ανάλογα με τισ 

παραμζτρουσ του προβλιματοσ, ωσ Ρίνακασ 5: 

Πίνακασ 5 – Επιλογζσ υςτιματοσ Μοντελοποιθμζνων Εξιςώςεων 

Μετ υνκικθ Εξίςωςθ 

 ̇  
adiab = true     ̇   ̇  

adiab = false     ̇   ̇  

     
keepflux = true          (

      

 ̇ 
)
 
 
 

 

keepflux = false          

             

 ̇  
adiab = true 

    ̇     ̇        
    ̇   ̇          
                  

 

adiab = false     ̇   ̇    
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cendif = true 
timestep = false 
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cendif = false 
timestep = false 

   
 

      
{
 ̇     

    

(       )

   ∑(       ) 

 

   

[
  

    (       )
     

       

      

   
    

  (       )
    ]

 
 

  (       )
[(  )   

 
(
       

    

)  (  )   
 
(
       

  

)]  ∑(      ) 

 

   

   } 

enrg = false 
timestep = false 

             

timestep = true       
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(    )
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 ̇       ̇   ̇    

     
gradvan = true                

gradvan = false            

   

enrg = true 
gradvan = true 

           

enrg = false ι 
gradvan = false 

         

5.8 Πιςτοποίθςθ Αλγόρικμων 

Βαςικό ςτοιχείο πριν τθν χριςθ των ρουτινϊν που αναπτφχκθκαν ςτο Matlab είναι θ 

πιςτοποίθςι τουσ, λόγω τθσ μεγάλθσ πολυπλοκότθτάσ τουσ και τθν πικανότθτασ 

ςφάλματοσ. 
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Η πιςτοποίθςθ γίνεται ςε δφο επίπεδα, ζνα που επιβεβαιϊνει αρχικά τθν ορκότθτα των 

ρουτινϊν που διαβάηουν τα αρχεία με τισ κερμοδυναμικζσ και κινθτικζσ ιδιότθτεσ των 

ςυςτατικϊν και υπολογίηουν τισ πολυωνυμικζσ προςεγγίςεισ τουσ και το δεφτερο επίπεδο 

που επιβεβαιϊνει τισ ρουτίνεσ ςυνολικά, ςυγκρίνοντασ τθν παραγόμενθ λφςθ ενόσ 

προβλιματοσ με αυτι που παράγει το CHEMKIN. 

5.8.1 Πιςτοποίθςθ Πρώτου Επιπζδου 

Για τθν πιςτοποίθςθ πρϊτου επιπζδου χρθςιμοποιικθκε το πρόβλθμα καφςθσ 

προαναμεμιγμζνθσ φλόγασ (premixed flame) υδρογόνου-οξυγόνου που υπάρχει ςτο 

εγχειρίδιο του PREMIX. Το PREMIX (Kee, et al., 1998) είναι ζνα πρόγραμμα γραμμζνο ςε 

FORTRAN που επιλφει προβλιματα φλογϊν διάχυςθσ με χριςθ του CHEMKIN. Το εν λόγω 

πρόγραμμα είναι διακζςιμο και ζτςι μπορεί να γίνει αντιπαραβολι αποτελεςμάτων με 

αυτό. 

Το ςυγκεκριμζνο πρόβλθμα αφορά καφςθ υδρογόνου με οξυγόνο και αργό, όπου το 

καφςιμο και το οξειδωτικό ζχουν προαναμιχκεί. Τα αντιδρϊντα, πριν αρχίςει θ καφςθ ζχουν 

μοριακά κλάςματα ωσ εξισ: H2=0.28; O2=0.09; Ar=0.63. Η πίεςθ είναι 0.0329 atm και ο 

ρυκμόσ ροισ μάηασ που περνά από το κάλαμο καφςθσ είναι 4.63 x 10-3 gm/cm2-sec. 

Ο μθχανιςμόσ καφςθσ, από τον οποίο προκφπτουν τα ςυςτατικά, φαίνεται ωσ ο ακόλουκοσ 

Ρίνακασ 6: 

Πίνακασ 6 – Μθχανιςμόσ Καφςθσ Προαναμεμιγμζνθσ Φλόγασ H2-O2 

ELEMENTS 

H  O  AR 

END 

SPECIES 

H2 O2 H O OH HO2 H2O2 H2O AR 

END 

REACTIONS 

H2+O2=2OH                                  1.7E13    0.0    47780. 

OH+H2=H2O+H      1.17E9    1.3     3626. !D-L$W 

H+O2=OH+O        5.13E16  -0.816  16507. !JAM,JCP 1981 

O+H2=OH+H                                  1.8E10    1.0     8826. 

H+O2+M=HO2+M     2.1E18    -1.0       0. !SLACK 

   H2O/21./   H2/3.3/  O2/0.0/ 

H+O2+O2=HO2+O2   6.7E19   -1.42       0. !SLACK,JAN 
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OH+HO2=H2O+O2                              5.0E13    0.0     1000. 

H+HO2=2OH                                  2.5E14    0.0     1900. 

O+HO2=O2+OH                                4.8E13    0.0     1000. 

2OH=O+H2O        6.0E+8    1.3        0. !COHEN-WEST. 

H2+M=H+H+M                                 2.23E12   0.5    92600. 

  H2O/6/   H/2/  H2/3/ 

O2+M=O+O+M                                 1.85E11   0.5    95560. 

H+OH+M=H2O+M                               7.5E23   -2.6        0. 

  H2O/20/ 

H+HO2=H2+O2                                2.5E13    0.0      700. 

HO2+HO2=H2O2+O2                            2.0E12    0.0        0. 

H2O2+M=OH+OH+M                             1.3E17    0.0    45500. 

H2O2+H=HO2+H2                              1.6E12    0.0     3800. 

H2O2+OH=H2O+HO2                            1.0E13    0.0     1800. 

END 

Το CHEMKIN διαβάηει τα παραπάνω δεδομζνα από αρχείο, κακϊσ επίςθσ και τισ 

κερμοδυναμικζσ και κινθτικζσ ιδιότθτεσ από πίνακεσ και με βάςθ αυτά τα ςτοιχεία 

καταςκευάηει τουσ πίνακεσ πολυωνυμικϊν προςεγγίςεων με τθ χριςθ του πακζτου 

TRANSPORT. Κατόπιν εκτζλεςθσ του προγράμματων με τα ανωτζρω ςτοιχεία, προζκυψε το 

αρχείο tran.out, του οποίου τα δεδομζνα παρατίκενται ςτο Ραράρτθμα Γ, Ρίνακασ 16. 

Για τθν επιβεβαίωςθ των ρουτινϊν του Matlab καταςκευάςτθκε θ ρουτίνα 

TestChemkinInput2.m, που περιλαμβάνεται ωσ Ρίνακασ 17 του Ραραρτιματοσ Δ και θ 

οποία χρθςιμοποιϊντασ τισ ρουτίνεσ αυτζσ διαβάηει τα ίδια αρχεία, όπωσ και το CHEMKIN, 

δθμιουργεί τουσ πολυωνυμικοφσ ςυντελεςτζσ και μετά δθμιουργεί ζνα αρχείο tran2.out με 

τθν ίδια μορφι όπωσ και το tran.out, προκειμζνου να ςυγκρίνει τα περιεχόμενά τουσ. 

Κατόπιν εκτζλεςθσ του TestChemkinInput2.m το αρχείο tran2.out που δθμιουργικθκε είναι 

πανομοιότυπο με το tran.out, που ςθμαίνει ότι οι ρουτίνεσ του Matlab παράγουν τα ίδια 

αποτελζςματα, όπωσ και το CHEMKIN, όςον αφορά τον υπολογιςμό των πολυωνυμικϊν 

ςυντελεςτϊν των κινθτικϊν ιδιοτιτων. 

5.8.2 Πιςτοποίθςθ Δεφτερου Επιπζδου 

Για τθν πιςτοποίθςθ δεφτερου επιπζδου κα πρζπει να γίνει ςφγκριςθ αποτελεςμάτων 

επίλυςθσ ολόκλθρου προβλιματοσ. Χρθςιμοποιείται και πάλι το πρόβλθμα καφςθσ 

υδρογόνου με οξυγόνο και αργό του PREMIX αλλά αυτι τθ φορά επιλφεται ολόκλθρο, μζχρι 

να καταλιξει ςε ςυγκεκριμζνθ λφςθ. 

Το ςφςτθμα αρχικά ζχει 6 κόμβουσ και κατόπιν επίλυςισ του με το PREMIX παράγει τθν 

εξισ λφςθ, ωσ Ρίνακασ 7: 
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Πίνακασ 7 – Αρχικι Λφςθ PREMIX Προβλιματοσ Καφςθσ Η2-Ο2 

       X        T            V          RHO        H2         O2         H          O          OH         HO2        H2O2       

  1    .0000  3.737E+02  1.496E+02  3.095E-05  2.412E-01  8.539E-02  2.495E-02  2.454E-04  1.926E-04  5.314E-09  1.490E-08 

  2   2.0000  1.260E+03  4.940E+02  9.373E-06  8.645E-02  4.971E-03  8.654E-02  2.642E-03  2.112E-03  8.830E-08  2.494E-07 

  3   4.0000  1.390E+03  5.414E+02  8.553E-06  8.882E-02  2.170E-03  7.592E-02  2.248E-03  2.859E-03  3.127E-08  2.788E-07 

  4   6.0000  1.475E+03  5.720E+02  8.095E-06  9.284E-02  1.929E-03  6.822E-02  2.174E-03  3.373E-03  2.423E-08  2.596E-07 

  5   8.0000  1.500E+03  5.800E+02  7.983E-06  9.575E-02  1.627E-03  6.298E-02  1.889E-03  3.310E-03  1.985E-08  2.256E-07 

  6  10.0000  1.524E+03  5.895E+02  7.854E-06  9.575E-02  1.627E-03  6.298E-02  1.889E-03  3.310E-03  1.985E-08  2.256E-07 

 

       X        H2O        AR         

  1    .0000  1.329E-02  6.347E-01 

  2   2.0000  1.684E-01  6.489E-01 

  3   4.0000  1.745E-01  6.534E-01 

  4   6.0000  1.753E-01  6.561E-01 

  5   8.0000  1.767E-01  6.578E-01 

  6  10.0000  1.767E-01  6.578E-01 

Για να μπορζςει το PREMIX να επιλφςει το πρόβλθμα μεςολάβθςαν δφο εκτελζςεισ 

χρονικοφ βθματιςμοφ, πριν καταφζρει θ Newton να ςυγκλίνει. Η επίλυςθ ςυνεχίηεται με 

ανακεϊρθςθ των κόμβων, μζχρι οι μεταβολζσ των μεταβλθτϊν του ςυςτιματοσ να είναι 

κάτω από τα προκακοριςμζνα όρια. Το ςφςτθμα ςταματάει ςτουσ 32 κόμβουσ και θ λφςθ 

που προκφπτει είναι θ παρακάτω, ωσ Ρίνακασ 8: 

Πίνακασ 8 – Σελικι Λφςθ PREMIX Προβλιματοσ Καφςθσ Η2-Ο2 

       X        T            V          RHO        H2         O2         H          O          OH         HO2        H2O2       

  1    .0000  3.737E+02  1.488E+02  3.112E-05  2.683E-01  9.115E-02  3.913E-04  3.289E-08  3.681E-05  1.565E-05  6.797E-07 

  2    .0156  3.875E+02  1.542E+02  3.003E-05  2.676E-01  9.116E-02  4.049E-04  3.711E-08  4.163E-05  1.886E-05  8.202E-07 

  3    .0313  4.014E+02  1.596E+02  2.902E-05  2.669E-01  9.117E-02  4.812E-04  7.197E-08  4.653E-05  1.994E-05  9.383E-07 

  4    .0469  4.153E+02  1.649E+02  2.807E-05  2.660E-01  9.117E-02  6.058E-04  1.486E-07  5.138E-05  1.969E-05  1.034E-06 

  5    .0625  4.291E+02  1.703E+02  2.719E-05  2.652E-01  9.116E-02  7.742E-04  3.006E-07  5.594E-05  1.865E-05  1.108E-06 

  6    .0938  4.568E+02  1.810E+02  2.557E-05  2.633E-01  9.112E-02  1.235E-03  1.001E-06  6.352E-05  1.553E-05  1.201E-06 

  7    .1250  4.845E+02  1.917E+02  2.415E-05  2.612E-01  9.104E-02  1.857E-03  2.853E-06  6.845E-05  1.263E-05  1.243E-06 

  8    .1563  5.093E+02  2.013E+02  2.301E-05  2.589E-01  9.093E-02  2.632E-03  6.809E-06  7.154E-05  1.048E-05  1.250E-06 

  9    .1875  5.341E+02  2.107E+02  2.197E-05  2.563E-01  9.078E-02  3.559E-03  1.431E-05  7.321E-05  8.827E-06  1.232E-06 

 10    .2500  5.837E+02  2.297E+02  2.016E-05  2.507E-01  9.035E-02  5.848E-03  4.459E-05  7.420E-05  6.502E-06  1.143E-06 

 11    .3125  6.280E+02  2.463E+02  1.879E-05  2.442E-01  8.967E-02  8.660E-03  1.059E-04  7.818E-05  5.109E-06  1.016E-06 

 12    .3750  6.722E+02  2.630E+02  1.761E-05  2.368E-01  8.865E-02  1.196E-02  2.098E-04  8.791E-05  4.124E-06  8.709E-07 

 13    .4375  7.129E+02  2.781E+02  1.665E-05  2.286E-01  8.718E-02  1.571E-02  3.643E-04  1.084E-04  3.456E-06  7.237E-07 

 14    .5000  7.535E+02  2.932E+02  1.579E-05  2.196E-01  8.512E-02  1.986E-02  5.762E-04  1.432E-04  2.944E-06  5.870E-07 

 15    .5625  7.905E+02  3.069E+02  1.509E-05  2.097E-01  8.236E-02  2.435E-02  8.461E-04  1.957E-04  2.576E-06  4.706E-07 

 16    .6250  8.275E+02  3.206E+02  1.444E-05  1.991E-01  7.883E-02  2.913E-02  1.174E-03  2.690E-04  2.270E-06  3.795E-07 

 17    .6875  8.644E+02  3.344E+02  1.385E-05  1.880E-01  7.449E-02  3.410E-02  1.552E-03  3.652E-04  2.005E-06  3.150E-07 

 18    .7500  9.014E+02  3.482E+02  1.330E-05  1.765E-01  6.941E-02  3.914E-02  1.962E-03  4.836E-04  1.766E-06  2.748E-07 

 19    .8125  9.328E+02  3.600E+02  1.286E-05  1.649E-01  6.375E-02  4.414E-02  2.376E-03  6.127E-04  1.574E-06  2.543E-07 

 20    .8750  9.642E+02  3.718E+02  1.245E-05  1.535E-01  5.765E-02  4.900E-02  2.775E-03  7.538E-04  1.385E-06  2.475E-07 

 21   1.0000  1.027E+03  3.957E+02  1.170E-05  1.319E-01  4.483E-02  5.795E-02  3.459E-03  1.059E-03  1.024E-06  2.577E-07 

 22   1.1250  1.074E+03  4.133E+02  1.120E-05  1.136E-01  3.318E-02  6.523E-02  3.796E-03  1.301E-03  7.432E-07  2.704E-07 

 23   1.2500  1.120E+03  4.309E+02  1.074E-05  9.927E-02  2.359E-02  7.069E-02  3.840E-03  1.524E-03  5.086E-07  2.777E-07 

 24   1.3750  1.152E+03  4.429E+02  1.045E-05  8.876E-02  1.649E-02  7.444E-02  3.640E-03  1.668E-03  3.482E-07  2.789E-07 

 25   1.5000  1.184E+03  4.548E+02  1.018E-05  8.131E-02  1.142E-02  7.685E-02  3.365E-03  1.815E-03  2.331E-07  2.796E-07 

 26   2.0000  1.260E+03  4.827E+02  9.592E-06  7.306E-02  4.567E-03  7.713E-02  2.650E-03  2.200E-03  8.372E-08  2.924E-07 

 27   2.5000  1.304E+03  4.986E+02  9.286E-06  7.321E-02  3.170E-03  7.419E-02  2.445E-03  2.451E-03  5.407E-08  3.066E-07 

 28   3.0000  1.348E+03  5.147E+02  8.996E-06  7.475E-02  2.893E-03  7.113E-02  2.459E-03  2.759E-03  4.557E-08  3.241E-07 

 29   4.0000  1.390E+03  5.295E+02  8.744E-06  7.717E-02  2.632E-03  6.633E-02  2.340E-03  2.975E-03  3.863E-08  3.215E-07 

 30   6.0000  1.475E+03  5.598E+02  8.270E-06  8.054E-02  2.430E-03  5.977E-02  2.296E-03  3.529E-03  3.098E-08  2.960E-07 

 31   8.0000  1.500E+03  5.679E+02  8.153E-06  8.282E-02  2.087E-03  5.539E-02  2.023E-03  3.486E-03  2.579E-08  2.585E-07 

 32  10.0000  1.524E+03  5.772E+02  8.022E-06  8.282E-02  2.087E-03  5.539E-02  2.023E-03  3.486E-03  2.579E-08  2.585E-07 

 

       X        H2O        AR         

  1    .0000  9.558E-04  6.391E-01 

  2    .0156  1.124E-03  6.396E-01 

  3    .0313  1.311E-03  6.401E-01 

  4    .0469  1.518E-03  6.406E-01 

  5    .0625  1.746E-03  6.411E-01 

  6    .0938  2.266E-03  6.420E-01 

  7    .1250  2.875E-03  6.430E-01 

  8    .1563  3.580E-03  6.439E-01 

  9    .1875  4.390E-03  6.448E-01 

 10    .2500  6.348E-03  6.466E-01 

 11    .3125  8.889E-03  6.484E-01 

 12    .3750  1.218E-02  6.501E-01 

 13    .4375  1.640E-02  6.516E-01 

 14    .5000  2.174E-02  6.530E-01 

 15    .5625  2.834E-02  6.542E-01 

 16    .6250  3.627E-02  6.552E-01 

 17    .6875  4.551E-02  6.560E-01 

 18    .7500  5.587E-02  6.566E-01 

 19    .8125  6.707E-02  6.571E-01 

 20    .8750  7.880E-02  6.575E-01 

 21   1.0000  1.026E-01  6.582E-01 

 22   1.1250  1.240E-01  6.589E-01 

 23   1.2500  1.414E-01  6.597E-01 

 24   1.3750  1.544E-01  6.606E-01 

 25   1.5000  1.639E-01  6.614E-01 

 26   2.0000  1.769E-01  6.635E-01 

 27   2.5000  1.797E-01  6.648E-01 
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 28   3.0000  1.802E-01  6.658E-01 

 29   4.0000  1.811E-01  6.675E-01 

 30   6.0000  1.817E-01  6.698E-01 

 31   8.0000  1.830E-01  6.712E-01 

 32  10.0000  1.830E-01  6.712E-01 

Στθ ςυνζχεια εκτελείται το ίδιο πρόβλθμα ςτο Matlab. Για να εκτελεςτεί, δθμιουργείται 

αρχικά αρχείο με τισ βαςικζσ παραμζτρουσ του ςυςτιματοσ, το οποίο παρατίκεται 

παρακάτω, ωσ Ρίνακασ 9: 

Πίνακασ 9 – Αρχείο Προβλιματοσ Καφςθσ Προαναμεμιγμζνθσ Φλόγασ H2-O2 

NSTART=6 

NEWTON_ATOL=1E-10 

NEWTON_RTOL=1E-4 

TSTEP_ATOL=1E-5 

TSTEP_RTOL=1E-5 

MDOT0=4.63E-3 

DIST=10.0 

ENRG=false 

CENDIF=true 

KEEPFLUX=true 

GRADVAN=true 

AREA1=true 

GSIGMA=0.15 

P=33335.925 

INIT_XSTR=0.0 

INIT_XEND=10.0 

INIT_XCEN=5.0 

INIT_WMIX=10.0 

REFINE=true 

REFINE_GRAD=0.2 

REFINE_CURV=0.5 

XBOUND_0=[0.28 0.09 0 0 0 0 0 0 0.63] 

XBOUND_INF=[0.15 0 0.01 0.02 0.02 0 0 0.12 0.68] 

INIT_INTM=[0.01 0 0 0 0 0.001 0.00001 0 0] 

T_PROFILE=[0.0 373.7; 0.1250 484.5; 0.250 583.7; 0.375 672.2; 0.5 753.5; 0.75 

901.4; 1.0 1027; 1.25 1120; 1.5 1184; 2.0 1260; 3.0 1348; 6.0 1475; 10.0 1524] 

Οι ρουτίνεσ του Matlab μαηί με το παραπάνω αρχείο διαβάηουν επίςθσ τα αρχεία 

κερμοδυναμικϊν και κινθτικϊν ιδιοτιτων, κακϊσ και το μθχανιςμό αντίδραςθσ που 

παρουςιάςτθκε προθγουμζνωσ και επιλφει το ςφςτθμα αυτόματα. Η λφςθ που επιςτρζφουν 

για τουσ 6 κόμβουσ είναι θ εξισ ωσ Ρίνακασ 10: 

Πίνακασ 10 - Αρχικι Λφςθ Matlab Προβλιματοσ Καφςθσ Η2-Ο2 

T H2 O2 H O OH HO2 H2O2 H2O AR 

3,737E+02 2,412E-01 8,539E-02 2,495E-02 2,454E-04 1,926E-04 5,317E-09 1,490E-08 1,329E-02 6,347E-01 

1,260E+03 8,645E-02 4,971E-03 8,654E-02 2,642E-03 2,112E-03 8,835E-08 2,494E-07 1,684E-01 6,489E-01 

1,390E+03 8,882E-02 2,170E-03 7,592E-02 2,248E-03 2,859E-03 3,127E-08 2,788E-07 1,745E-01 6,534E-01 

1,475E+03 9,284E-02 1,929E-03 6,822E-02 2,174E-03 3,373E-03 2,423E-08 2,596E-07 1,753E-01 6,561E-01 

1,500E+03 9,576E-02 1,627E-03 6,298E-02 1,889E-03 3,310E-03 1,985E-08 2,256E-07 1,767E-01 6,578E-01 

1,524E+03 9,576E-02 1,627E-03 6,298E-02 1,889E-03 3,310E-03 1,985E-08 2,256E-07 1,767E-01 6,578E-01 
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Συγκρίνοντασ τα αποτελζςματα με αυτά του PREMIX, παρατθροφμε ότι είναι ίδια. 

Συνεχίηοντασ θ λφςθ τελικά καταλιγει και αυτι ςε 32 κόμβουσ με τα παρακάτω 

αποτελζςματα ωσ Ρίνακασ 11: 

Πίνακασ 11 - Σελικι Λφςθ Matlab Προβλιματοσ Καφςθσ Η2-Ο2 

T H2 O2 H O OH HO2 H2O2 H2O AR 

3,737E+02 2,683E-01 9,115E-02 3,913E-04 3,289E-08 3,681E-05 1,565E-05 6,797E-07 9,558E-04 6,391E-01 

3,876E+02 2,676E-01 9,116E-02 4,050E-04 3,711E-08 4,163E-05 1,886E-05 8,203E-07 1,124E-03 6,396E-01 

4,014E+02 2,669E-01 9,117E-02 4,812E-04 7,197E-08 4,653E-05 1,994E-05 9,384E-07 1,311E-03 6,401E-01 

4,153E+02 2,660E-01 9,117E-02 6,058E-04 1,486E-07 5,138E-05 1,969E-05 1,034E-06 1,518E-03 6,406E-01 

4,291E+02 2,652E-01 9,116E-02 7,742E-04 3,006E-07 5,594E-05 1,865E-05 1,108E-06 1,746E-03 6,411E-01 

4,568E+02 2,633E-01 9,112E-02 1,235E-03 1,001E-06 6,352E-05 1,553E-05 1,201E-06 2,266E-03 6,420E-01 

4,845E+02 2,612E-01 9,104E-02 1,857E-03 2,853E-06 6,845E-05 1,263E-05 1,243E-06 2,875E-03 6,430E-01 

5,093E+02 2,589E-01 9,093E-02 2,632E-03 6,809E-06 7,154E-05 1,048E-05 1,250E-06 3,580E-03 6,439E-01 

5,341E+02 2,563E-01 9,078E-02 3,559E-03 1,431E-05 7,321E-05 8,827E-06 1,232E-06 4,390E-03 6,448E-01 

5,837E+02 2,507E-01 9,035E-02 5,848E-03 4,459E-05 7,420E-05 6,502E-06 1,143E-06 6,348E-03 6,466E-01 

6,280E+02 2,442E-01 8,967E-02 8,660E-03 1,059E-04 7,818E-05 5,109E-06 1,016E-06 8,889E-03 6,484E-01 

6,722E+02 2,368E-01 8,865E-02 1,196E-02 2,098E-04 8,791E-05 4,124E-06 8,709E-07 1,218E-02 6,501E-01 

7,129E+02 2,286E-01 8,718E-02 1,571E-02 3,643E-04 1,084E-04 3,456E-06 7,237E-07 1,640E-02 6,516E-01 

7,535E+02 2,196E-01 8,512E-02 1,986E-02 5,762E-04 1,432E-04 2,944E-06 5,870E-07 2,174E-02 6,530E-01 

7,905E+02 2,097E-01 8,236E-02 2,435E-02 8,461E-04 1,957E-04 2,576E-06 4,706E-07 2,834E-02 6,542E-01 

8,275E+02 1,991E-01 7,883E-02 2,913E-02 1,174E-03 2,690E-04 2,270E-06 3,795E-07 3,627E-02 6,552E-01 

8,644E+02 1,880E-01 7,449E-02 3,410E-02 1,552E-03 3,652E-04 2,005E-06 3,150E-07 4,551E-02 6,560E-01 

9,014E+02 1,765E-01 6,941E-02 3,914E-02 1,962E-03 4,836E-04 1,766E-06 2,748E-07 5,587E-02 6,566E-01 

9,328E+02 1,649E-01 6,375E-02 4,414E-02 2,376E-03 6,127E-04 1,574E-06 2,543E-07 6,707E-02 6,571E-01 

9,642E+02 1,535E-01 5,765E-02 4,900E-02 2,775E-03 7,538E-04 1,385E-06 2,475E-07 7,880E-02 6,575E-01 

1,027E+03 1,319E-01 4,483E-02 5,795E-02 3,459E-03 1,059E-03 1,024E-06 2,577E-07 1,026E-01 6,582E-01 

1,074E+03 1,136E-01 3,318E-02 6,523E-02 3,796E-03 1,301E-03 7,432E-07 2,704E-07 1,240E-01 6,589E-01 

1,120E+03 9,927E-02 2,359E-02 7,069E-02 3,840E-03 1,524E-03 5,086E-07 2,777E-07 1,414E-01 6,597E-01 

1,152E+03 8,876E-02 1,649E-02 7,444E-02 3,640E-03 1,668E-03 3,482E-07 2,789E-07 1,544E-01 6,606E-01 

1,184E+03 8,131E-02 1,142E-02 7,685E-02 3,365E-03 1,815E-03 2,331E-07 2,796E-07 1,639E-01 6,614E-01 

1,260E+03 7,306E-02 4,567E-03 7,712E-02 2,650E-03 2,200E-03 8,372E-08 2,924E-07 1,769E-01 6,635E-01 

1,304E+03 7,321E-02 3,170E-03 7,419E-02 2,445E-03 2,451E-03 5,407E-08 3,066E-07 1,797E-01 6,648E-01 

1,348E+03 7,475E-02 2,893E-03 7,113E-02 2,459E-03 2,759E-03 4,557E-08 3,241E-07 1,802E-01 6,658E-01 

1,390E+03 7,717E-02 2,632E-03 6,633E-02 2,340E-03 2,975E-03 3,863E-08 3,215E-07 1,811E-01 6,675E-01 

1,475E+03 8,054E-02 2,430E-03 5,977E-02 2,296E-03 3,529E-03 3,098E-08 2,960E-07 1,817E-01 6,698E-01 

1,500E+03 8,282E-02 2,087E-03 5,539E-02 2,023E-03 3,486E-03 2,579E-08 2,585E-07 1,830E-01 6,712E-01 

1,524E+03 8,282E-02 2,087E-03 5,539E-02 2,023E-03 3,486E-03 2,579E-08 2,585E-07 1,830E-01 6,712E-01 

Συγκρινόμενα με τα τελικά αποτελζςματα του CHEMKIN, παρατθροφμε ότι είναι ίδια. Είναι 

επίςθσ αξιοςθμείωτο το γεγονόσ ότι ο τρόποσ με τον οποίο το Matlab κατζλθξε ςτθ λφςθ 

είναι ίδιοσ με αυτό του CHEMKIN. 
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6 Επίλυςθ Προβλθμάτων ςτο Matlab 

Κατόπιν επιβεβαίωςθσ τθσ αξιοπιςτίασ των αλγορίκμων, το επόμενο βιμα είναι θ επίλυςθ 

προβλθμάτων με τθ χριςθ αυτϊν. Ραρακάτω παρατίκενται προβλιματα φλογϊν διάχυςθσ, 

θ μεκοδολογία επίλυςισ τουσ ςτθν κατάςταςθ ιςορροπίασ αλλά και ςτθ μεταβατικι 

κατάςταςθ τουσ κακϊσ και διαγράμματα με τα αποτελζςματα και ςχολιαςμόσ αυτϊν. 

6.1 Πρόβλθμα 1 – Προαναμεμιγμζνεσ Φλόγεσ Μεκανίου-Αζρα 

Το ςυγκεκριμζνο πρόβλθμα αφορά τθ μελζτθ αδιαβατικισ φλόγασ μεκανίου-αζρα ςε 

ατμοςφαιρικι πίεςθ, που εξελίςςεται ελεφκερα χρθςιμοποιϊντασ αναλυτικι χθμεία. 

Το μίγμα 9,5%CH419%O271,5%N2 ειςζρχεται ςτο κάλαμο με ρυκμό 40 mg/cm2sec και ςτο 

ςθμείο που θ κερμοκραςία είναι 400°C κεωροφμε ότι δεν μεταβάλλεται (κεωρείται ωσ 

κερμοκραςία αναφοράσ). Ο μθχανιςμόσ αντιδράςεων περιλαμβάνει 17 ςυςτατικά και 59 

αντιδράςεισ. 

Αρχικά κα βροφμε τθ λφςθ ιςορροπίασ του ςυςτιματοσ και κατόπιν κα μεταβάλλουμε το 

ρυκμό ροισ μάηασ και κα εξετάςουμε τθ δυναμικι ςυμπεριφορά του ςυςτιματοσ από το 

ςθμείο εκείνο και μετά. 

Η εφρεςθ τθσ λφςθσ ιςορροπίασ παρουςιάηει δυςκολίεσ και για το λόγο αυτό κα γίνει 

τμθματικά: 

 Αρχικά επιλζγεται ζνα μικρό χωρικό πεδίο μικουσ 0,3cm και το πρόβλθμα λφνεται 

κεωρϊντασ ζνα ςυγκεκριμζνο προφίλ κερμοκραςιϊν, αντί να ςυμπεριλάβουμε τθν 

εξίςωςθ ενζργειασ τουσ υπολογιςμοφσ. 

 Αφοφ βρεκεί λφςθ, ςυμπεριλαμβάνουμε τθν εξίςωςθ τθσ ενζργειασ, ξαναλφνουμε 

το ςφςτθμα και κατόπιν εφρεςθσ νζασ λφςθσ επιτρζπουμε ςτον αλγόρικμο να κάνει 

δυναμικι πφκνωςθ του πλζγματοσ. 

 Στθ ςυνζχεια αυξάνουμε το χωρικό πεδίο ςτα 8,5cm και ξαναλφνουμε το ςφςτθμα 

και αφοφ βρεκεί εκ νζου λφςθ πυκνϊνουμε ακόμθ περιςςότερο το πλζγμα. 

 Στθ ςυνζχεια αυξάνουμε και πάλι το χωρικό πεδίο ςτα 12cm και ξαναλφνουμε το 

ςφςτθμα. Αφοφ βρεκεί εκ νζου λφςθ ξαναπυκνϊνουμε το πλζγμα. 
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Το αρχείο με το μθχανιςμό αντίδραςθσ, κακϊσ και τα αρχεία ειςόδου που χρθςιμοποιεί ο 

αλγόρικμοσ του Matlab για να λφςει το ςφςτθμα διαδοχικά περιλαμβάνονται ςτο 

Ραράρτθμα Ε Ρίνακασ 18 και Ρίνακασ 19 αντίςτοιχα, όπωσ επίςθσ και θ λφςθ ςτθν 

κατάςταςθ ιςορροπίασ, Ρίνακασ 20. Η λφςθ ιςορροπίασ περιλαμβάνει μετά τθν πφκνωςθ 27 

κόμβουσ. 

Ξεκινϊντασ από τθν κατάςταςθ ιςορροπίασ, επιβάλλουμε μία αφξθςθ 100°C ςτθ 

κερμοκραςία αναφοράσ και παρατθροφμε πωσ εξελίςςεται το ςφςτθμα ςτθ μεταβατικι του 

κατάςταςθ. 

Κατόπιν χρονικισ εξζλιξθσ για 20msec, λαμβάνουμε τα παρακάτω διαγράμματα μεταβολισ 

του ρυκμοφ ροισ καυςίμου, τθσ μζγιςτθσ κερμοκραςίασ και τθσ ενκαλπίασ: 

 
Εικόνα 1 – Πρόβλθμα 1: Μεταβολι Ρυκμοφ Ροισ Μάηασ ςτο Χρόνο 

 
Εικόνα 2 – Πρόβλθμα 1: Μεταβολι Μζγιςτθσ Θερμοκραςίασ ςτο Χρόνο 
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Εικόνα 3 – Πρόβλθμα 1: Μεταβολι Ενκαλπίασ Μίγματοσ ςτο Χώρο 

 
Εικόνα 4 – Πρόβλθμα 1: Μεταβολι Μζγιςτθσ Ενκαλπίασ Μίγματοσ ςτο Χρόνο 

Στθν Εικόνα 1, όπου παρατίκεται θ μεταβολι του ρυκμοφ ροισ μάηασ ςε ςυνάρτθςθ με το 

χρόνο, παρατθροφμε ότι με τθν αφξθςθ τθσ κερμοκραςίασ αναφοράσ αυξάνει ομαλά και ο 

ρυκμόσ ροισ μάηασ, χωρίσ ανϊμαλα ςθμεία. Ανάλογα αποτελζςματα παρατθροφμε και 

ςτθν Εικόνα 2, όπου παρουςίαηεται θ μζγιςτθ κερμοκραςία ςε ςυνάρτθςθ με το χρόνο και 

θ οποία μειϊνεται ομαλά (πικανϊσ εξαιτίασ τθσ αφξθςθσ τθσ ροισ). 

Στθν Εικόνα 3 παρατίκεται θ μεταβολι τθσ ενκαλπίασ ςε ςυνάρτθςθ με τθ χωρικι 

ςυντεταγμζνθ. Ραρατθροφμε πωσ θ κορυφι, δθλαδι το κζντρο τθσ καφςθσ, βρίςκεται ςτο 

ςθμείο r=0.9cm. Η επόμενθ Εικόνα 4, ςτθν οποία παρατίκεται θ μεταβολι τθσ μζγιςτθσ 

ενκαλπίασ, που βρίςκεται ςυνζχεια ςτο ςθμείο r=0.9cm, ωσ προσ το χρόνο, δείχνει ότι θ 

μζγιςτθ ενκαλπία παρουςιάηει αφξθςθ από τα 2msec και μετά. Η μείωςθ που φαίνεται 

αρχικά ενδεχομζνωσ να οφείλεται ςε ςφάλμα ακρίβειασ. 
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6.2 Πρόβλθμα 2 – Φλόγεσ Διάχυςθσ Τδρογόνου 

Το ςυγκεκριμζνο πρόβλθμα αφορά τθ μεταβατικι ςυμπεριφορά οπτικά λεπτϊν ςφαιρικϊν 

φλογϊν διάχυςθσ (Christiansen, et al., 2003). Ζχει δειχκεί αναλυτικά ότι μπορεί να 

εμφανιςτοφν ταλαντϊςεισ κοντά ςτα όρια φλογϊν διάχυςθσ με μθ μοναδιαίουσ αρικμοφσ 

Lewis    (Kirkby & Schmitz, 1966). Ζνα μίγμα καυςίμου ςε αζρια φάςθ, που περιζχει ιλιο 

ωσ διαλφτθ ϊςτε να επιτευχκοφν μθ μοναδιαίοι αρικμοί Lewis   , ειςζρχεται από ςθμειακι 

πθγι ςτο οξειδωτικό περιβάλλον. Η αζρια φάςθ εξαςφαλίηει ότι δε κα υπάρχει επιςτροφι 

μεταξφ τθσ φλόγασ και τθσ πθγισ του καυςίμου, θ οποία κα μποροφςε να εμποδίςει το 

μθχανιςμό ταλάντωςθσ. Χρθςιμοποιείται μίγμα καυςίμου 100%H2 (      ) ςε 

21%O2/79%He (      ).  

Μελετϊνται δφο περιπτϊςεισ, μία με απϊλεια κερμότθτασ από ακτινοβολία, όπου το 

ςφςτθμα κεωρείται ιςοβαρζσ και μία αδιαβατικι. Ρροθγοφμενεσ μελζτεσ ζχουν καταδείξει 

ότι θ χριςθ απλισ χθμείασ και κινθτικϊν μοντζλων μπορεί να οδθγιςουν ςε ανακριβι 

αποτελζςματα κατά τθ μελζτθ τθσ μεταβατικισ κατάςταςθσ (Christiansen, et al., 2001). 

Συνεπϊσ, κα χρθςιμοποιθκεί αναλυτικι χθμεία και κινθτικά μοντζλα για τθν παραγωγι 

ενόσ ςυςτιματοσ, όςο το δυνατόν πιο ρεαλιςτικοφ, χρθςιμοποιϊντασ εξιςϊςεισ mixture-

average. Για τισ φλόγεσ μεκανίου υιοκετείται ο μθχανιςμόσ GRI-Mech 1.2 (Frenklach, et al., 

1995), που αποτελείται από 31 ςυςτατικά και 175 αντιδράςεισ. Για τισ φλόγεσ υδρογόνου 

χρθςιμοποιείται ζνασ άλλοσ πιο κατάλλθλοσ μθχανιςμόσ (Mueller, et al., 1999), που 

αποτελείται από 9 ςυςτατικά και 21 αντιδράςεισ. 

Ο παρακάτω Ρίνακασ 12 ςυνοψίηει τθν περιγραφι του προβλιματοσ, περιλαμβάνοντασ και 

τισ επιβαλλόμενεσ ςυνοριακζσ ςυνκικεσ: 

Πίνακασ 12 – Περιγραφι Προβλιματοσ Φλογών Διάχυςθσ 

Μελετοφμενθ διεργαςία Φλόγεσ διάχυςθσ 

Μελετοφμενθ κατάςταςθ Ιςορροπίασ και μεταβατικι 

Σφποσ μελζτθσ Αρικμθτικι εξομοίωςθ 

Γεωμετρία Σφαιρικι (μονοδιάςτατθ) 

Τπόκεςθ πάχουσ φλόγασ Οπτικά λεπτι 

Χθμεία και κινθτικό μοντζλο 
Λεπτομερζσ, με εξιςϊςεισ mixture 
average 

Θερμοδυναμικι κατάςταςθ 
1. Ιςοβαρισ με απϊλεια κερμότθτασ 

από ακτινοβολία 
2. Αδιαβατικι 
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Μίγμα καυςίμου 100%H2 

Οξειδωτικό 21%O2/79%He 

υςτατικά με ακτινοβολία CO, CO2 και H2O 

Μζγεκοσ περιοχισ 
υπολογιςμοφ 

500cm 

Πίεςθ 1atm 

υνοριακζσ ςυνκικεσ 

Στθν πλευρά ειςόδου του καυςίμου: 

  ̇   ̇  (ςτακερόσ ρυκμόσ ροισ 
μάηασ) 

       (ςυγκεκριμζνα κλάςματα 
μάηασ ςυςτατικϊν) 

          K 
Στθν ελεφκερθ πλευρά: 

       (κλάςματα μάηασ 
ςυςτατικϊν ίδια με αυτά του 
οξειδωτικοφ) 

          K 

Λόγω του μεγάλου μεγζκουσ του χωρικοφ πεδίου, 500cm, δθμιουργοφμε ζνα ανομοιογενζσ 

χωρικό πλζγμα, το οποίο είναι πυκνό μζχρι τα 3cm και αραιό ςτθν υπόλοιπθ περιοχι. Ο 

Ρίνακασ 13 παρουςίαηει τα χαρακτθριςτικά τθσ αρχικισ λφςθσ που επιλζξαμε για εκκίνθςθ 

εξετάηοντασ το πρόβλθμα αδιαβατικισ κατάςταςθσ: 

Πίνακασ 13 – Αρχείο Παραμζτρων Προβλιματοσ Φλογών Διάχυςθσ Τδρογόνου (α) 

NSTART=25 

NEWTON_ATOL=1E-10 

NEWTON_RTOL=1E-4 

TSTEP_ATOL=1E-5 

TSTEP_RTOL=1E-5 

MDOT0=0.200E-3 

ADIAB=false 

ENRG=true 

CENDIF=true 

KEEPFLUX=false 

GRADVAN=false 

AREA1=false 

GSIGMA=0.10 

INIT_XSTR=0.0 

INIT_XEND=500.0 

INIT_XCEN=1.0 

INIT_WMIX=0.1 

REFINE_GRAD=0.9 

REFINE_CURV=0.9 

XBOUND_0=[1 0 0 0 0 0 0 0 0] 

XBOUND_INF=[0 0.21 0 0 0 0 0 0 0.79] 

INIT_INTM=[0.01 0.05 0.0001 0.001 0.001 0.0001 0.00001 0.05 0.93] 

GRID=[0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 1.8 2 2.2 2.4 2.6 2.8 3 4 5 10 20 50 100 200 350 500] 



54 

T_PROFILE=[0 300; 0.2 760; 0.4 925; 0.6 990; 0.8 1025; 1 1040; 1.2 1000; 1.4 900; 1.6 825; 1.8 760; 2 710; 2.2 

660; 2.4 625; 2.6 590; 2.8 560; 3 535; 4 535; 5 534; 10 532; 20 527; 50 513; 100 489; 200 442; 350 371; 500 

300] 

TRANSIENT=true 

TRAN_STEPS=20 

TSTEP_DT=1E-6 

TSTEP_DTMAX=1E-2 

TSTEP_MAXSTEPS=5 

TSTEP_DTMUL=2 

TSTEP_DTDIV=2.2 

TSTEP_MAXSAMESTEPS=20 

MDOTVAR=false 

PREMIX=false 

Το πρόβλθμα ζτρεξε ςε transient ανάλυςθ για ςυνολικό χρόνο 0,54sec χρθςιμοποιϊντασ 

τουσ αλγόρικμουσ του Matlab. Η μεταβολι τθσ μζγιςτθσ κερμοκραςίασ ςε ςυνάρτθςθ με το 

χρόνο παρατίκεται ςτθν Εικόνα 5. 

 

Εικόνα 5 – Πρόβλθμα 2(α): Μεταβολι Μζγιςτθσ Θερμοκραςίασ ςτο Χρόνο 

Ραρατθροφμε ότι οι κερμοκραςίεσ κυμαίνονται μεταξφ 1350 και 1800 βακμϊν C, που είναι 

υψθλότερεσ από αυτζσ άλλων μελετϊν (Christiansen, et al., 2003), λόγω τθσ αρχικισ λφςθσ 

εκκίνθςθσ που επιλζξαμε. Επίςθσ λόγω τθσ μικρισ κλίμακασ διακριτοποίθςθσ, για λόγουσ 

υπολογιςτικισ ιςχφοσ, θ καμπφλθ δεν είναι ομαλι. Ραρ’ όλα αυτά, παρατθρείται μία 

αυξομείωςθ τθσ μζγιςτθσ κερμοκραςίασ, θ οποία μπορεί να υποδθλϊνει ταλάντωςθ. Η 

ταλάντωςθ αυτι φαίνεται να ζχει ςυχνότθτα 0,4 sec. 
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Εικόνα 6 – Πρόβλθμα 2(α): Μεταβολι Θερμοκραςίασ ςτο Χώρο 

Η Εικόνα 6 παρουςίαηει τθ μεταβολι τθσ κερμοκραςίασ ςε ςυνάρτθςθ με τθ χωρικι 

ςυντεταγμζνθ. Αν και το διάγραμμα δεν είναι ομαλό, λόγω χαμθλισ διακριτοποίθςθσ, αλλά 

και του γεγονότοσ ότι δεν ξεκίνθςε από λφςθ ιςορροπίασ, εντοφτοισ θ μορφι του ακολουκεί 

τα αποτελζςματα άλλων μελετϊν. Επιςθμαίνεται ότι ςτο παραπάνω ςχιμα φαίνονται μόνο 

τα πρϊτα πζντε (5) cm του χωρικοφ πεδίου, κακόςον αυτι είναι θ κρίςιμθ περιοχι με τισ 

μεγάλεσ μεταβολζσ ςτισ μεταβλθτζσ. 

Στθ ςυνζχεια αλλάηουμε τισ παραμζτρουσ του ςυςτιματοσ και εξετάηουμε καφςθ 

υδρογόνου που περιλαμβάνει κερμικζσ απϊλειεσ από ακτινοβολία. Ο Ρίνακασ 14 

περιλαμβάνει τισ βαςικζσ παραμζτρουσ του προβλιματοσ: 

Πίνακασ 14 – Αρχείο Παραμζτρων Προβλιματοσ Φλογών Διάχυςθσ Τδρογόνου (β) 

NSTART=25 

NEWTON_ATOL=1E-10 

NEWTON_RTOL=1E-4 

TSTEP_ATOL=1E-5 

TSTEP_RTOL=1E-5 

MDOT0=0.250E-3 

ADIAB=false 

ENRG=true 

CENDIF=true 

KEEPFLUX=false 

GRADVAN=false 

AREA1=false 

GSIGMA=0.10 

INIT_XSTR=0.0 

INIT_XEND=500.0 
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INIT_XCEN=1.0 

INIT_WMIX=0.1 

REFINE_GRAD=0.9 

REFINE_CURV=0.9 

XBOUND_0=[1 0 0 0 0 0 0 0 0] 

XBOUND_INF=[0 0.21 0 0 0 0 0 0 0.79] 

INIT_INTM=[0.01 0.005 0.0001 0.001 0.001 0.0001 0.00001 0.01 0.99] 

GRID=[0 0.2 0.4 0.6 0.8 1 1.2 1.4 1.6 1.8 2 2.2 2.4 2.6 2.8 3 4 5 10 20 50 100 200 350 500] 

T_PROFILE=[0 300; 0.2 760; 0.4 925; 0.6 990; 0.8 1025; 1 1040; 1.2 1000; 1.4 900; 1.6 825; 1.8 760; 2 710; 2.2 

660; 2.4 625; 2.6 590; 2.8 560; 3 535; 4 535; 5 534; 10 532; 20 527; 50 513; 100 489; 200 442; 350 371; 500 

300] 

TRANSIENT=true 

TRAN_STEPS=20 

TSTEP_DT=1E-6 

TSTEP_DTMAX=1E-2 

TSTEP_MAXSTEPS=5 

TSTEP_DTMUL=2 

TSTEP_DTDIV=2.2 

TSTEP_MAXSAMESTEPS=20 

MDOTVAR=false 

PREMIX=false 

Το πρόβλθμα ζτρεξε ςε transient ανάλυςθ για ςυνολικό χρόνο 0,91sec χρθςιμοποιϊντασ 

τουσ αλγόρικμουσ του Matlab. Η μεταβολι τθσ μζγιςτθσ κερμοκραςίασ ςε ςυνάρτθςθ με το 

χρόνο παρουςιάηεται ςτθν Εικόνα 7. 

 
Εικόνα 7 – Πρόβλθμα 2(β): Μεταβολι Μζγιςτθσ Θερμοκραςίασ ςτο Χρόνο 

Η παραπάνω είκονα παρουςιάηει ζνα ομαλό διάγραμμα μεταβολισ τθσ μζγιςτθσ 

κερμοκραςίασ, κάτι το οποίο ςθμαίνει ότι θ αρχικι λφςθ που επιλζχκθκε ιταν καλι. Η 
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μζγιςτθ κερμοκραςία παρουςιάηει μία αυξομείωςθ ςτο ςθμείο των 0.5sec, θ οποία 

υποδεικνφει ταλάντωςθ. Επίςθσ φαίνεται πωσ ζπειτα από κάποιο διάςτθμα θ φλόγα κα 

αποςβεςτεί. 

 
Εικόνα 8 – Πρόβλθμα 2(β): Μεταβολι Ενκαλπίασ ςτο Χώρο 

Η Εικόνα 8 παρουςιάηει τθ μεταβολι τθσ ενκαλπίασ του μίγματοσ ωσ προσ τθ χωρικι 

ςυντεταγμζνθ. Το μζγιςτο ςθμείο είναι ςτο 1cm, όπωσ είχαμε υποκζςει και ςτθν αρχικι 

εκτίμθςθ τθσ λφςθσ εκκίνθςθσ. Η καμπφλθ είναι ομαλι, αλλά παρουςιάηει μία απότομθ 

καμπι ςτο ςθμείο όπου    cm. Αυτό εξθγείται από το γεγονόσ ότι από το ςθμείο εκείνο 

και μετά το χωρικό πλζγμα αραιϊνει απότομα. 

 

Εικόνα 9 – Πρόβλθμα 2(β): Μεταβολι Θερμοκραςίασ ςτο Χώρο 
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Η Εικόνα 9 παρουςιάηει τθ μεταβολι τθσ κερμοκραςίασ του μίγματοσ ωσ προσ τθ χωρικι 

ςυντεταγμζνθ, ςτο χρονικό ςθμείο        sec. Ραρατθροφμε όπωσ και προθγουμζνωσ 

μία ομαλι καμπφλθ, θ οποία παρουςιάηει καμπι ςτο ςθμείο που αραιϊνει το πλζγμα. 

7 υμπεράςματα 

Σκοπόσ τθσ παροφςασ εργαςίασ ιταν να μοντελοποιιςει και να λφςει τισ μερικζσ 

διαφορικζσ εξιςϊςεισ που διζπουν το πρόβλθμα καφςθσ φλογϊν διάχυςθσ και 

προαναμεμιγμζνων φλογϊν, ςυμπεριλαμβάνοντασ τον πλιρθ μθχανιςμό τθσ καφςθσ, ςτο 

περιβάλλον του Matlab, με ςκοπό να μπορεί να χρθςιμοποιθκεί μελλοντικά για τθν 

ανάλυςθ διακλάδωςθσ τζτοιων ςυςτθμάτων από το Matcont. 

Το πλιρεσ ςφςτθμα εξιςϊςεων και υπολογιςμοφ κινθτικϊν και κερμοδυναμικϊν ιδιοτιτων 

καταςτρϊκθκε με επιτυχία και οι αλγόρικμοι που αναπτφχκθκαν επιβεβαιϊκθκαν ωσ προσ 

τθν ακρίβειά τουσ ςυγκρίνοντασ τα αποτελζςματα που παράγουν με αυτά του CHEMKIN. 

Στα πλαίςια εφαρμογισ των αλγορίκμων αυτϊν, ζγινε μοντελοποίθςθ και επίλυςθ δφο 

χαρακτθριςτικϊν προβλθμάτων καφςθσ, ζνα με προαναμεμιγμζνθ και ζνα με φλόγα 

διάχυςθσ. Τα προβλιματα αυτά εξετάςτθκαν ςτθν κατάςταςθ ιςορροπίασ αλλά και ςτθ 

δυναμικι (μεταβατικι) τουσ κατάςταςθ. Τα αποτελζςματα που προζκυψαν ςυγκρίκθκαν με 

αυτά άλλων μελετϊν. 

7.1 Μελλοντικι Ζρευνα 

Η μοντελοποίθςθ ςτο Matlab των εξιςϊςεων και του πλιρουσ μθχανιςμοφ αντιδράςεων 

καφςεων φλογϊν διάχυςθσ και προαναμεμιγμζνων φλογϊν κα ςυνεχιςτεί και κα βελτιωκεί 

ακόμα περιςςότερο κατόπιν ολοκλιρωςθσ τθσ παροφςασ εργαςίασ. 

Το πιο βαςικό είναι ο ςυνδυαςμόσ των αλγορίκμων που αναπτφχκθκαν με το Matcont, ζτςι 

ϊςτε να είναι δυνατι θ ςυςτθματικι μελζτθ διακλάδωςθσ τζτοιων προβλθμάτων. 

Επιπρόςκετα, κα γίνουν βελτιϊςεισ ςτον ίδιο τον κϊδικα, προκειμζνου αφενόσ να 

επιταχυνκεί θ λειτουργία του αλλά και για να προςτεκοφν νζεσ δυνατότθτεσ, όπωσ θ 
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ενςωμάτωςθ τθσ μεκόδου επίλυςθσ Arc-Length (πζραν από τθ Newton), θ δυνατότθτα 

υπολογιςμοφ των κινθτικϊν και κερμοδυναμικϊν ιδιοτιτων με πολυςυςτατικι 

(multicomponent) μεκοδολογία (πζραν από τθ mixture-average) αλλά και περιςςότερεσ 

δυνατότθτεσ παρουςίαςθσ των αποτελεςμάτων. 
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ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ Α 

Διακζςιμεσ Επιλογζσ του Αλγορίκμου 

Πίνακασ 15 – Διακζςιμεσ Επιλογζσ Αλγορίκμου Matlab 

# Επιλογι 
Αρχικι 

Σιμι 
Περιγραφι 

1 nstart 10 αρχικόσ αρικμόσ κόμβων 

2 newton_atol 1e-9 απόλυτο ςφάλμα ςφγκλιςθσ για τθ μζκοδο Newton 

3 newton_rtol 1e-4 ςχετικό ςφάλμα ςφγκλιςθσ για τθ μζκοδο Newton 

4 tstep_atol 1e-9 απόλυτο ςφάλμα ςφγκλιςθσ για τθ μζκοδο χρονικοφ βθματιςμοφ 

5 tstep_rtol 1e-4 ςχετικό ςφάλμα ςφγκλιςθσ για τθ μζκοδο χρονικοφ βθματιςμοφ 

6 mdot0 0.0 ρυκμόσ ροισ μάηασ ειςόδου του καυςίμου 

7 dist 0.0 μικοσ του πεδίου καφςθσ 

8 matcont false αν είναι true τότε οι ρουτίνεσ αφοροφν επίλυςθ ςτο Matcont 

9 restart false 
αν είναι true τότε θ επίλυςθ αφορά επανεκκίνθςθ από 
προθγοφμενθ λφςθ 

10 adiab false αν είναι true τότε ζχουμε αδιαβατικι καφςθ αλλιϊσ ελεφκερθ 

11 enrg true 
αν είναι true τότε κα ςυμπεριλθφκεί θ εξίςωςθ ενζργειασ ςτθν 
επίλυςθ, αλλιϊσ οι κερμοκραςίεσ κα κεωρθκοφν αμετάβλθτεσ και 
κα λθφκοφν από ςυγκεκριμζνο προφίλ που κα ορίςει ο χριςτθσ 

12 ltdif false 
αν είναι true τότε κα ςτον υπολογιςμό των ταχυτιτων διάχυςθσ κα 
ςυμπεριλθφκοφν και οι κερμικζσ ταχφτθτεσ διάχυςθσ 

13 cendif true 

αν είναι true τότε κα χρθςιμοποιθκοφν κεντρικζσ διαφορζσ για τθ 
διακριτοποίθςθ των μεταβλθτϊν ωσ προσ τθ χωρικι ςυντεταγμζνθ, 
αλλιϊσ πεπεραςμζνεσ διαφορζσ προσ τα πίςω (backward 
differences) 

14 keepflux true 

αν είναι true τότε θ ςυνοριακι ςυνκικθ για τα κλάςματα μάηασ 
των ςυςτατικϊν ςτθν είςοδο του καυςίμου είναι θ: 

          (
      

 ̇
)
 
 
 

   

αλλιϊσ δίνεται από ςυνκικθ Dirichlet:       

15 gradvan true 

αν είναι true τότε θ ςυνοριακι ςυνκικθ για τα κλάςματα μάηασ 
των ςυςτατικϊν και τθ κερμοκραςία ςτο άκρο μακριά από τθν 

καφςθ είναι ςυνκικθ Neuman: 
   

  
|
   

 
  

  
|
   

  , αλλιϊσ είναι 

ςυνκικθ Dirichlet:         και       

16 area1 false 
αν είναι true τότε θ επιφάνεια μετϊπου τθσ καφςθσ ςε κάκε κόμβο 
ιςοφται με τθ μονάδα, αλλιϊσ ιςοφται με ςφαιρικι επιφάνεια 
ακτίνασ   

17 refine false 
αν είναι true τότε κατόπιν επίλυςθσ του προβλιματοσ κα γίνει 
ανακεϊρθςθ του πλζγματοσ ϊςτε να πυκνϊςει ςε ςθμεία μεγάλων 
μεταβολϊν των μεταβλθτϊν 

18 gsigma 0.10 
παράμετροσ τθσ εξίςωςθσ Gauss που χρθςιμοποιείται για τθν 
αρχικι εκτίμθςθ τθσ κατανομισ των μοριακϊν κλαςμάτων των 
ςυςτατικϊν 

19 lobound_mdot 0.0 το κάτω επιτρεπτό όριο για το ρυκμό ροισ μάηασ 

20 hibound_mdot 10000 το άνω επιτρεπτό όριο για το ρυκμό ροισ μάηασ 

21 lobound_Y -1e-3 το κάτω επιτρεπτό όριο για τα κλάςματα μάηασ των ςυςτατικϊν 

22 hibound_Y 10 το άνω επιτρεπτό όριο για τα κλάςματα μάηασ των ςυςτατικϊν 

23 lobound_T 50 το κάτω επιτρεπτό όριο για τθ κερμοκραςία 
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24 hibound_T 6000 το άνω επιτρεπτό όριο για τθ κερμοκραςία 

25 newton_jage 20 
μζγιςτοσ αρικμόσ βθμάτων τθσ μεκόδου Newton πριν 
επανυπολογιςτεί θ Ιακωβιανι 

26 tstep_jage 20 
μζγιςτοσ αρικμόσ βθμάτων τθσ μεκόδου χρονικοφ βθματιςμοφ πριν 
επανυπολογιςτεί θ Ιακωβιανι 

27 tstep_maxsamesteps 50 
μζγιςτοσ αρικμόσ ίδιων βθμάτων τθσ μεκόδου χρονικοφ 
βθματιςμοφ για να αλλάξει το μζγεκοσ του βιματοσ 

28 tstep_newtonsteps 100 μζγιςτοσ επιτρεπτόσ αρικμόσ βθμάτων τθσ μεκόδου Newton 

29 newton_lreductions 5 
μζγιςτοσ επιτρεπτόσ αρικμόσ υποδιπλαςιαςμϊν τθσ παραμζτρου 
απόςβεςθσ    

30 tstep_maxtrials 10 
μζγιςτοσ αρικμόσ δοκιμαςτικϊν βθμάτων τθσ μεκόδου χρονικοφ 
βθματιςμοφ 

31 tstep_dt 1e-6 χρονικό βιμα τθσ μεκόδου χρονικοφ βθματιςμοφ 

32 tstep_dtmin 1e-10 ελάχιςτο χρονικό βιμα 

33 tstep_dtmax 1e-4 μζγιςτο χρονικό βιμα 

34 tstep_dtmul 2.0 παράγοντασ αφξθςθσ του χρονικοφ βιματοσ 

35 tstep_dtdiv 2.2 παράγοντασ μείωςθσ του χρονικοφ βιματοσ 

36 tstep_ftol 1e-10 
κριτιριο ςυνζχιςθσ τθσ μεκόδου χρονικοφ βθματιςμοφ (αν θ νόρμα 
‖ ‖  είναι μεγαλφτερθ από αυτό το όριο) 

37 tstep_maxsteps 100 
μζγιςτοσ αρικμόσ βθμάτων τθσ μεκόδου χρονικοφ βθματιςμοφ, 
πριν επιςτρζψουμε ςε κανονικι επίλυςθ με Newton 

38 refine_magfac 1e-8 
ςυντελεςτισ που κακορίηει ποιεσ μεταβολζσ ςτισ τιμζσ των 
μεταβλθτϊν από κόμβο ςε κόμβο κεωροφνται μεγάλεσ 

39 refine_grad 0.1 
ςυντελεςτισ που κακορίηει κάτω από ποιεσ κλίςεισ (πρϊτθ 
παράγωγοσ) των μεταβλθτϊν απαιτείται προςκικθ κόμβων 

40 refine_curv 0.5 
ςυντελεςτισ που κακορίηει κάτω από ποιεσ καμπυλϊςεισ (δεφτερθ 
παράγωγοσ) των μεταβλθτϊν απαιτείται προςκικθ κόμβων 

41 maxpoints 100 μζγιςτοσ αρικμόσ κόμβων του πλζγματοσ 

42 refine_maxadd 20 
μζγιςτοσ αρικμϊν κόμβων που μποροφν να προςτεκοφν κάκε φορά 
που εκτελείται θ ρουτίνα ανακεϊρθςθσ του πλζγματοσ 

43 p 1013250 θ πίεςθ του ςυςτιματοσ 

44 init_xstr 0 θ ςυντεταγμζνθ του πρϊτου κόμβου 

45 init_xend 0 θ ςυντεταγμζνθ του τελευταίου κόμβου 

46 init_xcen 0 θ ςυντεταγμζνθ που βρίςκεται το κζντρο τθσ καφςθσ 

47 init_wmix 0 το πάχοσ τθσ περιοχισ καφςθσ 

48 xbound_0 [] 

διάνυςμα με τα μοριακά κλάςματα του καυςίμου ςτθν είςοδο του 
καυςίμου (ςτο ςθμείο του πρϊτου κόμβου), οι οποίεσ 
χρθςιμοποιοφνται για τον υπολογιςμό τθσ αρχικισ λφςθσ αλλά και 
ωσ ςυνοριακζσ ςυνκικεσ Dirichlet για τα κλάςματα μάηασ των 
ςυςτατικϊν κατά τθν επίλυςθ 

49 xbound_inf [] 

διάνυςμα με τα μοριακά κλάςματα του οξειδωτικοφ μακριά από 
τθν καφςθ (ςτο ςθμείο του τελευταίου κόμβου), οι οποίεσ 
χρθςιμοποιοφνται για τον υπολογιςμό τθσ αρχικισ λφςθσ αλλά και 
ωσ ςυνοριακζσ ςυνκικεσ Dirichlet για τα κλάςματα μάηασ των 
ςυςτατικϊν κατά τθν επίλυςθ 

50 tbound_0 0 
θ τιμι τθσ κερμοκραςίασ ςτθν είςοδο του καυςίμου (ςτο ςθμείο 
του πρϊτου κόμβου), θ οποία χρθςιμοποιοφνται και ωσ ςυνοριακι 
ςυνκικθ Dirichlet 

51 tbound_inf 0 
θ τιμι τθσ κερμοκραςίασ μακριά από τθν καφςθ (ςτο ςθμείο του 
τελευταίου κόμβου), θ οποία χρθςιμοποιοφνται και ωσ ςυνοριακι 
ςυνκικθ Dirichlet 
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52 init_intm [] 
διάνυςμα με τα μοριακά κλάςματα των ενδιάμεςων ςυςτατικϊν 
ςτο κζντρο τθσ καφςθσ, το οποίο χρθςιμοποιείται για τθν εκτίμθςθ 
τθσ αρχικισ λφςθσ 

53 t_profile [] 
προφίλ κερμοκραςιϊν που χρθςιμοποιείται όταν δε 
χρθςιμοποιοφμε τθν εξίςωςθ ενζργειασ αλλά κεωροφμε πωσ οι 
κερμοκραςίεσ είναι αμετάβλθτεσ ωσ προσ το χρόνο 

54 tfixt 0 κερμοκραςία αναφοράσ ςε αδιαβατικι καφςθ 

55 nfixt 0 
κόμβοσ ςτον οποίο αντιςτοιχεί θ κερμοκραςία αναφοράσ ςε 
αδιαβατικι καφςθ 

56 grid [] 
διάνυςμα με τισ ςυντεταγμζνεσ κάκε κόμβου, το οποίο κα 
χρθςιμοποιθκεί ςτθ κζςθ του αυτόματα υπολογιςμζνου 
ομοιογενοφσ πλζγματοσ 

Ο χριςτθσ μπορεί να ορίςει τισ τιμζσ των ανωτζρω επιλογϊν από αρχείο, όπου ςε κάκε 

γραμμι υπάρχει το όνομα τθσ επιλογισ και θ τιμι τθσ ςτθ μορφι: 

ΕΡΙΛΟΓΗ=ΤΙΜΗ 

ΕΡΙΛΟΓΗ=ΤΙΜΗ 

...κοκ... 
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ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ Β 

Ροϊκά Διαγράμματα Αλγορίκμων 

Ροϊκό Διάγραμμα Αλγορίκμου Newton 

Δκκίνηση

Φ=Φ
0

F=F(Φ)

ΒΗΜΑ=0

Δπίλςση

ΓΦ=J
-1

F

ΓΦ < όπιο 

σύγκλισηρ?
ΒΗΜΑ > 1?

Δπιστπουή 

τελικού Φ
ΤΔΛΟΣ

ΝΑΙ ΝΑΙ

Δύπεση μέγιστος 

σςντελεστή 

απόσβεσηρ λ

ΟΦΙ

λ > 0?

Φ΄=Φ+λΓΦ

F΄=F(Φ΄)

ΓΦ΄=J
-1

F΄

ΝΑΙ
||ΓΦ΄||<||ΓΦ||?

λ = λ / 2

Το λ είναι

πολύ μικπό?ΟΦΙ

Το J είναι 

ππόσυατο?

ΟΦΙ

ΝΑΙ

ΟΦΙ

Υπολογισμόρ

νέαρ J

Φ=Φ΄

F=F΄

ΓΦ=ΓΦ΄

ΒΗΜΑ=ΒΗΜΑ+1

ΝΑΙ

ΓΦ΄ < όπιο 

σύγκλισηρ?

ΒΗΜΑ > 1?
Δπιστπουή 

τελικού Φ

ΤΔΛΟΣ

ΝΑΙ

ΝΑΙ

ΒΗΜΑ = όπιο?

ΟΦΙ

ΟΦΙ

Η J είναι 

παλιά?

Αποτςσία 

NEWTON

ΤΔΛΟΣ

ΝΑΙ

OXI

ΝΑΙ

ΟΦΙ

ΟΦΙ

Αποτςσία 

NEWTON
ΤΔΛΟΣ

ΝΑΙ

ΟΦΙ

 

Διάγραμμα 2 – Ροϊκό Διάγραμμα Αλγορίκμου Newton 
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Ροικό Διάγραμμα Αλγορίκμου Χρονικοφ Βθματιςμοφ 

Δκκίνηση

Φ=Φ
0

Φπροηγ=Φ

ΒΗΜΑ=0

ΓΟΚ=0

Δπίλςση με 

NEWTON

σύγκλινε η 

NEWTON?

ΓΦ=Φ-Φπροηγ

F΄=F(ΓΦ)

ΓΟΚ < οπίος?
ΟΦΙ

ΒΗΜΑ = 0?

Το dtπροηγ 

αςξήθηκε?

NAI

dt = dt / 2,2 dt = sqrt(dt*dtπροηγ)

OXI

NAI

ΒΗΜΑ ≥ όπιο?
Δπιστπουή 

τελικού Φ

ΤΔΛΟΣ

ΝΑΙ

ΝΑΙ

||ΓΦ|| = 0? ΓΟΚ < οπίος?
ΝΑΙ

Αποτςσία 

TIMESTEP

ΤΔΛΟΣ
Δπιστπουή 

τελικού Φ

ΒΗΜΑ = 0?

ΟΦΙ

ΟΦΙ

dt = dt * 2

dt = sqrt(dt*dtπροηγ)

ΝΑΙ

ΒΗΜΑ = ΒΗΜΑ+1

ΟΦΙ

||F΄|| > 10
-10

?

ΟΦΙ

ΓΟΚ = ΓΟΚ + 1

ΝΑΙ

ΝΑΙ

ΟΦΙ

Η J είναι 

παλιά?

ΝΑΙ

dt = dt * 2
ΝΑΙ

OXI

OXI

OXI

 

Διάγραμμα 3 – Ροϊκό Διάγραμμα Αλγόρικμου Χρονικοφ Βθματιςμοφ 
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ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ Γ 

Δεδομζνα Αρχείου tran.out 

Τα παρακάτω δεδομζνα αφοροφν το πρόβλθμα καφςθσ φλογϊν υδρογόνου με οξυγόνο και 

αργό, το οποίο περιλαμβάνεται ςτο εγχειρίδιο του PREMIX. 

Πίνακασ 16 – Πολυωνυμικοί υντελεςτζσ Κινθτικών Ιδιοτιτων Καφςθσ Φλογών H2-O2 

 

TRANFT:  Transport property fitting, 

          CHEMKIN-II Version 3.0, November 1990 

          DOUBLE PRECISION 

 

 

 

OUTPUT FROM THE TRANSPORT PROPERTY FITTING PACKAGE 

 

 

 

CKLIB: CHEMKIN-III GAS-PHASE CHEMICAL KINETICS LIBRARY, 

DOUBLE PRECISION Vers. 5.12 97/10/28         

Copyright 1995, Sandia Corporation. 

The U.S. Government retains a limited license in this software. 

 

 

 

DATA HAS BEEN FIT OVER THE RANGE:  TLOW=   300.00, THIGH=  3500.00 

 

 

 

TRANSPORT PARAMETERS FROM DATA BASE: 

 

AR                 0   136.500     3.330     0.000     0.000     0.000           

H                  0   145.000     2.050     0.000     0.000     0.000           

H2                 1    38.000     2.920     0.000     0.790   280.000           

H2O                2   572.400     2.605     1.844     0.000     4.000           

H2O2               2   107.400     3.458     0.000     0.000     3.800           

HO2                2   107.400     3.458     0.000     0.000     1.000  !(*)     

O                  0    80.000     2.750     0.000     0.000     0.000           

O2                 1   107.400     3.458     0.000     1.600     3.800           

OH                 1    80.000     2.750     0.000     0.000     0.000           

 

 

 

COEFFICIENTS FOR SPECIES CONDUCTIVITIES 

 

 MAXIMUM FITTING ERROR =    5.371E-03 

  

 H2            .116E+02   -.152E+01    .272E+00   -.103E-01 

 O2           -.301E+01    .338E+01   -.343E+00    .151E-01 

 H            -.325E+00    .342E+01   -.363E+00    .159E-01 

 O             .197E+01    .180E+01   -.155E+00    .691E-02 

 OH            .153E+02   -.378E+01    .613E+00   -.272E-01 

 HO2           .555E+00    .159E+01   -.528E-01    .407E-03 

 H2O2          .625E+00    .143E+01    .175E-02   -.355E-02 

 H2O           .228E+02   -.870E+01    .149E+01   -.741E-01 

 AR           -.273E+01    .327E+01   -.345E+00    .151E-01 
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COEFFICIENTS FOR SPECIES VISCOSITIES 

 

 MAXIMUM FITTING ERROR =    2.087E-03 

  

 H2           -.138E+02    .971E+00   -.453E-01    .210E-02 

 O2           -.168E+02    .252E+01   -.249E+00    .110E-01 

 H            -.199E+02    .342E+01   -.363E+00    .159E-01 

 O            -.148E+02    .180E+01   -.155E+00    .691E-02 

 OH           -.148E+02    .180E+01   -.155E+00    .691E-02 

 HO2          -.168E+02    .252E+01   -.249E+00    .110E-01 

 H2O2         -.168E+02    .252E+01   -.249E+00    .110E-01 

 H2O          -.119E+02   -.788E+00    .334E+00   -.199E-01 

 AR           -.186E+02    .327E+01   -.345E+00    .151E-01 

 

 

 

COEFFICIENTS FOR SPECIES DIFFUSION COEFFICIENTS 

 

 MAXIMUM FITTING ERROR =    2.046E-03 

  

 H2        H2           -.102E+02    .215E+01   -.697E-01    .323E-02 

  

 O2        H2           -.123E+02    .274E+01   -.146E+00    .650E-02 

 O2        O2           -.158E+02    .357E+01   -.252E+00    .110E-01 

  

 H         H2           -.117E+02    .288E+01   -.164E+00    .727E-02 

 H         O2           -.172E+02    .486E+01   -.422E+00    .185E-01 

 H         H            -.148E+02    .420E+01   -.328E+00    .141E-01 

  

 O         H2           -.106E+02    .216E+01   -.652E-01    .281E-02 

 O         O2           -.147E+02    .335E+01   -.225E+00    .991E-02 

 O         H            -.150E+02    .413E+01   -.328E+00    .144E-01 

 O         O            -.133E+02    .294E+01   -.171E+00    .755E-02 

  

 OH        H2           -.106E+02    .216E+01   -.652E-01    .281E-02 

 OH        O2           -.147E+02    .334E+01   -.223E+00    .983E-02 

 OH        H            -.150E+02    .414E+01   -.328E+00    .145E-01 

 OH        O            -.133E+02    .294E+01   -.171E+00    .755E-02 

 OH        OH           -.133E+02    .294E+01   -.171E+00    .755E-02 

  

 HO2       H2           -.123E+02    .274E+01   -.146E+00    .650E-02 

 HO2       O2           -.158E+02    .357E+01   -.252E+00    .110E-01 

 HO2       H            -.172E+02    .487E+01   -.422E+00    .185E-01 

 HO2       O            -.148E+02    .336E+01   -.225E+00    .995E-02 

 HO2       OH           -.148E+02    .334E+01   -.224E+00    .987E-02 

 HO2       HO2          -.158E+02    .357E+01   -.252E+00    .110E-01 

  

 H2O2      H2           -.123E+02    .274E+01   -.146E+00    .651E-02 

 H2O2      O2           -.158E+02    .357E+01   -.252E+00    .110E-01 

 H2O2      H            -.172E+02    .487E+01   -.423E+00    .185E-01 

 H2O2      O            -.148E+02    .336E+01   -.226E+00    .999E-02 

 H2O2      OH           -.148E+02    .335E+01   -.225E+00    .991E-02 

 H2O2      HO2          -.158E+02    .357E+01   -.252E+00    .110E-01 

 H2O2      H2O2         -.158E+02    .357E+01   -.252E+00    .110E-01 

  

 H2O       H2           -.179E+02    .491E+01   -.417E+00    .179E-01 

 H2O       O2           -.204E+02    .520E+01   -.430E+00    .174E-01 

 H2O       H            -.170E+02    .442E+01   -.311E+00    .116E-01 

 H2O       O            -.189E+02    .494E+01   -.411E+00    .172E-01 
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 H2O       OH           -.190E+02    .494E+01   -.411E+00    .172E-01 

 H2O       HO2          -.197E+02    .499E+01   -.409E+00    .167E-01 

 H2O       H2O2         -.197E+02    .499E+01   -.408E+00    .167E-01 

 H2O       H2O          -.130E+02    .143E+01    .166E+00   -.121E-01 

  

 AR        H2           -.127E+02    .292E+01   -.170E+00    .758E-02 

 AR        O2           -.165E+02    .381E+01   -.282E+00    .122E-01 

 AR        H            -.172E+02    .480E+01   -.406E+00    .175E-01 

 AR        O            -.156E+02    .366E+01   -.264E+00    .116E-01 

 AR        OH           -.155E+02    .364E+01   -.262E+00    .115E-01 

 AR        HO2          -.165E+02    .381E+01   -.281E+00    .122E-01 

 AR        H2O2         -.165E+02    .381E+01   -.281E+00    .122E-01 

 AR        H2O          -.200E+02    .503E+01   -.406E+00    .163E-01 

 AR        AR           -.174E+02    .413E+01   -.322E+00    .139E-01 

 

 

 

COEFFICIENTS FOR THERMAL DIFFUSION RATIOS 

 

 MAXIMUM FITTING ERROR =    1.562E-02 

  

 H2        H2            .000E+00    .000E+00    .000E+00    .000E+00 

 H2        O2            .443E+00    .712E-04   -.385E-07    .686E-11 

 H2        H            -.153E+00   -.546E-04    .293E-07   -.487E-11 

 H2        O             .416E+00    .110E-04   -.396E-08    .114E-11 

 H2        OH            .422E+00    .111E-04   -.402E-08    .116E-11 

 H2        HO2           .444E+00    .715E-04   -.386E-07    .689E-11 

 H2        H2O2          .446E+00    .717E-04   -.388E-07    .691E-11 

 H2        H2O           .602E-01    .562E-03   -.255E-06    .363E-10 

 H2        AR            .423E+00    .132E-03   -.712E-07    .120E-10 

  

 H         H2            .153E+00    .546E-04   -.293E-07    .487E-11 

 H         O2            .220E+00    .480E-03   -.233E-06    .346E-10 

 H         H             .000E+00    .000E+00    .000E+00    .000E+00 

 H         O             .270E+00    .362E-03   -.181E-06    .275E-10 

 H         OH            .272E+00    .364E-03   -.182E-06    .277E-10 

 H         HO2           .221E+00    .481E-03   -.233E-06    .347E-10 

 H         H2O2          .221E+00    .482E-03   -.234E-06    .348E-10 

 H         H2O          -.142E+00    .767E-03   -.307E-06    .403E-10 

 H         AR            .165E+00    .561E-03   -.266E-06    .388E-10 

Stop - Program terminated. 
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ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ Δ 

Κώδικασ ρουτίνασ TestChemkinInput2.m 

Πίνακασ 17 – Κώδικασ TestChemkinInput2.m 

function [ output ] = TestChemkinInput2( ) 

    %define functions to format output the same as fortran 

    form = @(x) (strrep(regexprep(regexprep(regexprep(sprintf('%.2E',x)... 

        ,'\.',''),'[0-9]','.$&','once'),'...$',regexp(sprintf('%.2E',... 

        x*10),'..$','match')),'-00','+00')); 

    form2 = @(x) (regexprep(sprintf('%.3E', x),'...$',... 

        regexp(sprintf('%.3E', x),'..$','match'))); 

    %read input data files 

    output = ParseChemkinInput(... 

        'D:\PhD\Πτυχιακή Εργασία\Matlab\Problem2\chem.inp', ... 

        'D:\PhD\Πτυχιακή Εργασία\Matlab\Problem2\therm.dat', ... 

        'D:\PhD\Πτυχιακή Εργασία\Matlab\Problem2\tran.dat', ''); 

    %set transport output file and original transport output file 

    outf = 'D:\PhD\Πτυχιακή Εργασία\Matlab\Problem2\tran2.out'; 

    origf = 'D:\PhD\Πτυχιακή Εργασία\Matlab\Problem2\tran.out'; 

    %initialize constants 

    consts = InitializeConstants(); 

    %calculate transport parameter fits 

    [output.fits status error_in] = ... 

        CalculateTransportFits(consts, output, consts.Patm); 

    if ~status 

        output.status_Ok = false; 

        output.error_in = error_in; 

        return; 

    end 

    %output results to file 

    fileId = fopen(outf, 'w'); 

    kk = length(output.species.item); 

    %output header 

    header = ['\r\n'... 

'TRANFT:  Transport property fitting,\r\n'... 

'          CHEMKIN-II Version 3.0, November 1990\r\n'... 

'          DOUBLE PRECISION\r\n'... 

'\r\n\r\n\r\n'... 

'OUTPUT FROM THE TRANSPORT PROPERTY FITTING PACKAGE\r\n'... 

'\r\n\r\n\r\n'... 

'CKLIB: CHEMKIN-III GAS-PHASE CHEMICAL KINETICS LIBRARY,\r\n'... 

'DOUBLE PRECISION Vers. 5.12 97/10/28        \r\n'... 

'Copyright 1995, Sandia Corporation.\r\n'... 

'The U.S. Government retains a limited license in this software.\r\n'... 

'\r\n\r\n\r\n'... 

'DATA HAS BEEN FIT OVER THE RANGE:  TLOW=%9.2f, THIGH=%9.2f\r\n'... 

'\r\n\r\n\r\n']; 

    fprintf(fileId, header, output.fits.Tlow, output.fits.Thigh); 

    %output transport parameters from database 

    fprintf(fileId, 'TRANSPORT PARAMETERS FROM DATA BASE:\r\n\r\n'); 

    transport_raw = [output.species.item.transport_raw]; 

    ind = sortrows([[transport_raw.index]' [1:kk]'], 1); 

    for k = 1:kk 

        fprintf(fileId, '%-80s\r\n', transport_raw(ind(k, 2)).line); 

    end 

    fprintf(fileId, '\r\n\r\n\r\n'); 

    %output species conductivities 

    fprintf(fileId, ['COEFFICIENTS FOR SPECIES CONDUCTIVITIES\r\n\r\n'... 

        ' MAXIMUM FITTING ERROR = %12s\r\n \r\n'],... 

        form2(output.fits.emaxL)); 

    for k = 1:kk 

        fprintf(fileId, ' %-10s%12s%12s%12s%12s\r\n', ... 

            output.species.item(k).formula, ... 
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            form(output.fits.cofL(1, k)), form(output.fits.cofL(2, k)), ... 

            form(output.fits.cofL(3, k)), form(output.fits.cofL(4, k))); 

    end 

    fprintf(fileId, '\r\n\r\n\r\n'); 

    %output species viscosities 

    fprintf(fileId, ['COEFFICIENTS FOR SPECIES VISCOSITIES\r\n\r\n'... 

        ' MAXIMUM FITTING ERROR = %12s\r\n \r\n'],... 

        form2(output.fits.emaxH)); 

    for k = 1:kk 

        fprintf(fileId, ' %-10s%12s%12s%12s%12s\r\n', ... 

            output.species.item(k).formula, ... 

            form(output.fits.cofH(1, k)), form(output.fits.cofH(2, k)), ... 

            form(output.fits.cofH(3, k)), form(output.fits.cofH(4, k))); 

    end 

    fprintf(fileId, '\r\n\r\n\r\n'); 

    %output species diffusion coefficients 

    fprintf(fileId, ['COEFFICIENTS FOR SPECIES DIFFUSION COEFFICIENTS'... 

        '\r\n\r\n MAXIMUM FITTING ERROR = %12s\r\n'],... 

        form2(output.fits.emaxD)); 

    for k = 1:kk 

        fprintf(fileId, ' \r\n'); 

        for j = 1:k 

            fprintf(fileId, ' %-10s%-10s%12s%12s%12s%12s\r\n', ... 

                output.species.item(k).formula, ... 

                output.species.item(j).formula, ... 

                form(output.fits.cofD(1, k, j)), ... 

                form(output.fits.cofD(2, k, j)), ... 

                form(output.fits.cofD(3, k, j)), ... 

                form(output.fits.cofD(4, k, j))); 

        end 

    end 

    fprintf(fileId, '\r\n\r\n\r\n'); 

    %output thermal diffusion ratios 

    fprintf(fileId, ['COEFFICIENTS FOR THERMAL DIFFUSION RATIOS'... 

        '\r\n\r\n MAXIMUM FITTING ERROR = %12s\r\n'],... 

        form2(output.fits.emaxTD)); 

    for k = 1:output.fits.nTD 

        fprintf(fileId, ' \r\n'); 

        kind = output.fits.indTD(k); 

        for j = 1:kk 

            fprintf(fileId, ' %-10s%-10s%12s%12s%12s%12s\r\n', ... 

                output.species.item(kind).formula, ... 

                output.species.item(j).formula, ... 

                form(output.fits.cofTD(1, j, k)), ... 

                form(output.fits.cofTD(2, j, k)), ... 

                form(output.fits.cofTD(3, j, k)), ... 

                form(output.fits.cofTD(4, j, k))); 

        end 

    end 

    fprintf(fileId, 'Stop - Program terminated.\r\n\r\n'); 

    fclose(fileId); 

    %compare transport output file with original output 

    text1 = fileread(outf); 

    text2 = fileread(origf); 

    if strcmp(text1, text2) 

        fprintf('\nTransport Files Match\n\n'); 

    else 

        fprintf('\nTransport Files Do Not Match\n\n'); 

    end 

end 
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ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ Ε 

Δεδομζνα και Αποτελζςματα Προβλιματοσ 1 

Προαναμεμιγμζνθ Φλόγα Μεκανίου-Αζρα 

Μθχανιςμόσ Αντίδραςθσ 

Πίνακασ 18 – Μθχανιςμόσ Αντίδραςθσ Φλόγασ CH4-Αζρα 

ELEMENTS H O C N END 

SPECIES CH4 CH3 CH2 CH CH2O HCO CO2 CO H2 H O2 O OH HO2 H2O2 H2O N2 

END 

REACTIONS 

CH3+H+M=CH4+M 8.0E26 -3. 0. 

CH4+O2=CH3+HO2 7.9E13 0. 56000. 

CH4+H=CH3+H2 2.2E4 3. 8750. 

CH4+O=CH3+OH 1.6E6 2.36 7400. 

CH4+OH=CH3+H2O 1.6E6 2.1 2460. 

CH3+O=CH2O+H 6.8E13 0. 0. 

CH3+OH=CH2O+H2 1.0E12 0. 0. 

CH3+OH=CH2+H2O 1.5E13 0. 5000. 

CH3+H=CH2+H2 9.0E13 0. 15100. 

CH2+H=CH+H2 1.4E19 -2. 0. 

CH2+OH=CH2O+H 2.5E13 0. 0. 

CH2+OH=CH+H2O 4.5E13 0. 3000. 

CH+O2=HCO+O 3.3E13 0. 0. 

CH+O=CO+H 5.7E13 0. 0. 

CH+OH=HCO+H 3.0E13 0. 0. 

CH+CO2=HCO+CO 3.4E12 0. 690. 

CH2+CO2=CH2O+CO 1.1E11 0. 1000. 

CH2+O=CO+H+H 3.0E13 0. 0. 

CH2+O=CO+H2 5.0E13 0. 0. 

CH2+O2=CO2+H+H 1.6E12 0. 1000. 

CH2+O2=CH2O+O 5.0E13 0. 9000. 

CH2+O2=CO2+H2 6.9E11 0. 500. 
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CH2+O2=CO+H2O 1.9E10 0. -1000. 

CH2+O2=CO+OH+H 8.6E10 0. -500. 

CH2+O2=HCO+OH 4.3E10 0. -500. 

CH2O+OH=HCO+H2O 3.43E9 1.18 -447. 

CH2O+H=HCO+H2 2.19E8 1.77 3000. 

CH2O+M=HCO+H+M 3.31E16 0. 81000. 

CH2O+O=HCO+OH 1.81E13 0. 3082. 

HCO+OH=CO+H2O 5.0E12 0. 0. 

HCO+M=H+CO+M 1.6E14 0. 14700. 

HCO+H=CO+H2 4.0E13 0. 0. 

HCO+O=CO2+H 1.0E13 0. 0. 

HCO+O2=HO2+CO 3.3E13 -0.4 0. 

CO+O+M=CO2+M 3.2E13 0. -4200. 

CO+OH=CO2+H 1.51E7 1.3 -758. 

CO+O2=CO2+O 1.6E13 0. 41000. 

HO2+CO=CO2+OH 5.8E13 0. 22934. 

H2+O2=2OH 1.7E13 0. 47780. 

OH+H2=H2O+H 1.17E9 1.3 3626. 

H+O2=OH+O 5.13E16 -0.816 16507. 

O+H2=OH+H 1.8E10 1.0 8826. 

H+O2+M=HO2+M 3.61E17 -0.72 0. 

H2O/18.6/ CO2/4.2/ H2/2.86/ CO/2.11/ N2/1.26/ 

OH+HO2=H2O+O2 7.5E12 0. 0. 

H+HO2=2OH 1.4E14 0. 1073. 

O+HO2=O2+OH 1.4E13 0. 1073. 

2OH=O+H2O 6.0E8 1.3 0. 

H+H+M=H2+M 1.0E18 -1.0 0. 

H+H+H2=H2+H2 9.2E16 -0.6 0. 

H+H+H2O=H2+H2O 6.0E19 -1.25 0. 

H+H+CO2=H2+CO2 5.49E20 -2.0 0. 

H+OH+M=H2O+M 1.6E22 -2.0 0. 

H2O/5/ 

H+O+M=OH+M 6.2E16 -0.6 0. 
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H2O/5/ 

H+HO2=H2+O2 1.25E13 0. 0. 

HO2+HO2=H2O2+O2 2.0E12 0. 0. 

H2O2+M=OH+OH+M 1.3E17 0. 45500. 

H2O2+H=HO2+H2 1.6E12 0. 3800. 

H2O2+OH=H2O+HO2 1.0E13 0. 1800. 

END 

Διαδοχικά Αρχεία Ειςόδου 

Πίνακασ 19 – Αρχεία Ειςόδου Προβλιματοσ Καφςθσ Φλόγασ CH4-Αζρα 

Αρχείο 1 NSTART=6 

NEWTON_ATOL=1E-10 

NEWTON_RTOL=1E-4 

TSTEP_ATOL=1E-5 

TSTEP_RTOL=1E-5 

TSTEP_DT=5.0E-7 

MDOT0=4.0E-2 

DIST=10.0 

ADIAB=false 

FORCEADIAB=true 

ENRG=false 

CENDIF=false 

KEEPFLUX=true 

GRADVAN=true 

AREA1=true 

GSIGMA=0.10 

INIT_XSTR=0.0 

INIT_XEND=0.3 

INIT_XCEN=0.1 

INIT_WMIX=1.0 

TFIXT=400 

REFINE_GRAD=0.9 

REFINE_CURV=0.9 

XBOUND_0=[0.0950 0 0 0 0 0 0 0 0 0 0.19 0 0 0 0 0 0.715] 

XBOUND_INF=[0 0 0 0 0 0 0.095 0 0 0 0 0 0 0 0 0.190 0.715] 

INIT_INTM=[0 0.0005 0.0001 0.00001 0.001 0.00001 0 0.08 0.01 0.02 0 

0.0001 0.001 0.0001 0.0001 0 0] 

T_PROFILE=[0.0 298; 0.03 300; 0.05 400; 0.06 766; 0.07 1512; 0.08 1892; 

0.09 2000; 0.1 2030; 0.2 2111; 0.35 2190; 10.0 2190] 
Αρχείο 2 RESTART=true 

ADIAB=true 

ENRG=true 

REFINE=true 

TSTEP_DT=1E-6 

TSTEP_MAXSTEPS=200 
Αρχείο 3 INIT_XSTR=-0.5 

INIT_XEND=8.0 

REFINE_GRAD=0.45 

REFINE_CURV=0.7 
Αρχείο 4 INIT_XSTR=-2.0 

INIT_XEND=10.0 



73 

Σελικι Λφςθσ τθσ Κατάςταςθσ Ιςορροπίασ 

Η τελικι λφςθ τθσ κατάςταςθσ ιςορροπίασ αποτελείται από 27 κόμβουσ και είναι θ 

παρακάτω: 

Πίνακασ 20 – Σελικι Λφςθ ςε Κατάςταςθ Ιςορροπίασ Προβλιματοσ Καφςθσ Φλόγασ CH4-Αζρα 

r T CH4 CH3 CH2 CH CH2O HCO CO2 CO 

-2,00000 298 9,500E-02 1,873E-09 1,673E-27 1,272E-29 1,158E-10 1,092E-25 1,973E-09 1,830E-08 

-0,50000 298 9,496E-02 5,359E-07 4,680E-25 2,348E-27 4,792E-08 4,482E-23 8,051E-07 5,673E-06 

0,00000 318 9,343E-02 3,359E-05 9,785E-19 1,178E-29 4,301E-06 4,540E-17 7,145E-05 3,850E-04 

0,05000 400 8,821E-02 1,862E-04 2,251E-14 3,770E-23 3,167E-05 3,662E-13 5,263E-04 2,277E-03 

0,05500 439 8,592E-02 2,644E-04 1,286E-12 7,741E-20 4,929E-05 1,483E-11 8,225E-04 3,277E-03 

0,06000 500 8,241E-02 3,923E-04 2,829E-11 3,560E-17 8,153E-05 2,258E-10 1,371E-03 4,935E-03 

0,06750 641 7,430E-02 7,257E-04 1,709E-09 3,774E-14 1,702E-04 1,063E-08 2,912E-03 9,090E-03 

0,07125 739 6,851E-02 1,041E-03 1,970E-08 2,193E-12 2,430E-04 1,160E-07 4,189E-03 1,222E-02 

0,07500 856 6,128E-02 1,562E-03 1,491E-07 5,254E-11 3,449E-04 8,234E-07 5,942E-03 1,625E-02 

0,08250 1134 4,222E-02 3,460E-03 2,806E-06 4,303E-09 6,553E-04 1,144E-05 1,104E-02 2,707E-02 

0,08625 1282 3,101E-02 4,491E-03 1,064E-05 3,727E-08 8,268E-04 2,902E-05 1,448E-02 3,366E-02 

0,09000 1428 1,980E-02 4,968E-03 2,915E-05 2,224E-07 9,292E-04 5,454E-05 1,856E-02 4,058E-02 

0,09375 1558 1,045E-02 4,256E-03 5,338E-05 8,625E-07 8,760E-04 7,857E-05 2,315E-02 4,672E-02 

0,09563 1612 7,006E-03 3,527E-03 5,972E-05 1,356E-06 7,903E-04 8,474E-05 2,557E-02 4,891E-02 

0,09750 1658 4,424E-03 2,684E-03 5,884E-05 1,821E-06 6,701E-04 8,422E-05 2,805E-02 5,035E-02 

0,10125 1723 1,551E-03 1,170E-03 3,739E-05 1,980E-06 3,741E-04 6,116E-05 3,309E-02 5,069E-02 

0,10500 1762 4,616E-04 3,926E-04 1,575E-05 1,221E-06 1,538E-04 3,012E-05 3,796E-02 4,852E-02 

0,10875 1787 1,224E-04 1,118E-04 5,135E-06 5,146E-07 4,955E-05 1,095E-05 4,243E-02 4,528E-02 

0,11250 1807 2,643E-05 2,562E-05 1,289E-06 1,542E-07 1,214E-05 2,986E-06 4,635E-02 4,201E-02 

0,12000 1837 2,033E-06 2,156E-06 1,187E-07 1,662E-08 1,040E-06 3,970E-07 5,249E-02 3,660E-02 

0,13500 1883 6,872E-08 8,406E-08 5,050E-09 7,853E-10 3,899E-08 1,134E-07 5,958E-02 3,028E-02 

0,15000 1919 2,019E-09 2,833E-09 1,811E-10 2,965E-11 1,405E-09 7,905E-08 6,346E-02 2,683E-02 

0,18000 1967 2,656E-11 4,313E-11 2,906E-12 4,857E-13 1,388E-10 5,252E-08 6,682E-02 2,386E-02 

0,24000 2025 2,104E-13 3,899E-13 2,722E-14 4,577E-15 9,298E-11 3,027E-08 6,980E-02 2,125E-02 

0,30000 2063 1,650E-15 3,378E-15 2,723E-16 8,977E-17 7,332E-11 1,899E-08 7,204E-02 1,929E-02 

8,00000 2207 2,152E-17 5,756E-17 1,141E-17 5,276E-18 1,603E-11 1,315E-09 8,264E-02 9,704E-03 

10,00000 2207 2,152E-17 5,756E-17 1,141E-17 5,276E-18 1,603E-11 1,315E-09 8,264E-02 9,704E-03 

          
r H2 H O2 O OH HO2 H2O2 H2O N2 

-2,00000 3,353E-06 2,709E-18 1,900E-01 1,351E-22 2,012E-19 2,188E-13 4,356E-11 1,163E-07 7,150E-01 

-0,50000 2,747E-04 1,447E-16 1,899E-01 2,669E-20 4,053E-17 6,769E-11 1,357E-08 3,335E-05 7,148E-01 

0,00000 5,120E-03 3,099E-13 1,881E-01 7,565E-17 9,596E-13 9,370E-09 9,252E-07 2,081E-03 7,108E-01 

0,05000 1,183E-02 9,921E-11 1,820E-01 2,635E-13 8,719E-10 1,062E-06 5,487E-06 1,116E-02 7,038E-01 

0,05500 1,321E-02 4,126E-09 1,792E-01 2,566E-11 1,989E-08 5,208E-06 7,874E-06 1,538E-02 7,019E-01 

0,06000 1,476E-02 1,049E-07 1,747E-01 5,421E-10 1,401E-07 1,540E-05 1,175E-05 2,182E-02 6,995E-01 

0,06750 1,730E-02 3,190E-06 1,640E-01 2,006E-08 1,729E-06 5,476E-05 2,050E-05 3,628E-02 6,952E-01 

0,07125 1,863E-02 1,990E-05 1,560E-01 2,446E-07 8,503E-06 8,948E-05 2,426E-05 4,609E-02 6,929E-01 



74 

0,07500 1,998E-02 7,313E-05 1,460E-01 1,701E-06 2,700E-05 1,188E-04 2,575E-05 5,771E-02 6,906E-01 

0,08250 2,267E-02 4,085E-04 1,199E-01 2,133E-05 1,306E-04 1,272E-04 1,911E-05 8,558E-02 6,866E-01 

0,08625 2,379E-02 8,989E-04 1,043E-01 6,476E-05 3,059E-04 1,109E-04 1,308E-05 1,009E-01 6,851E-01 

0,09000 2,445E-02 1,732E-03 8,752E-02 1,656E-04 6,655E-04 8,551E-05 7,030E-06 1,164E-01 6,841E-01 

0,09375 2,417E-02 2,988E-03 7,106E-02 3,911E-04 1,349E-03 5,944E-05 3,234E-06 1,308E-01 6,836E-01 

0,09563 2,357E-02 3,729E-03 6,358E-02 5,870E-04 1,845E-03 4,830E-05 2,356E-06 1,370E-01 6,837E-01 

0,09750 2,269E-02 4,504E-03 5,680E-02 8,591E-04 2,442E-03 3,875E-05 2,008E-06 1,425E-01 6,838E-01 

0,10125 2,028E-02 6,010E-03 4,563E-02 1,654E-03 3,868E-03 2,457E-05 2,275E-06 1,511E-01 6,845E-01 

0,10500 1,783E-02 7,179E-03 3,769E-02 2,554E-03 5,244E-03 1,667E-05 2,876E-06 1,565E-01 6,854E-01 

0,10875 1,593E-02 7,962E-03 3,235E-02 3,263E-03 6,299E-03 1,278E-05 3,362E-06 1,598E-01 6,864E-01 

0,11250 1,468E-02 8,429E-03 2,876E-02 3,704E-03 7,014E-03 1,078E-05 3,597E-06 1,616E-01 6,874E-01 

0,12000 1,364E-02 8,704E-03 2,482E-02 3,990E-03 7,713E-03 8,932E-06 3,483E-06 1,629E-01 6,891E-01 

0,13500 1,328E-02 8,225E-03 2,144E-02 3,810E-03 8,062E-03 7,327E-06 2,756E-06 1,638E-01 6,915E-01 

0,15000 1,303E-02 7,512E-03 1,958E-02 3,503E-03 8,103E-03 6,422E-06 2,193E-06 1,648E-01 6,932E-01 

0,18000 1,226E-02 6,179E-03 1,752E-02 2,951E-03 7,922E-03 5,407E-06 1,525E-06 1,672E-01 6,953E-01 

0,24000 1,072E-02 4,435E-03 1,530E-02 2,224E-03 7,391E-03 4,331E-06 9,294E-07 1,710E-01 6,979E-01 

0,30000 9,366E-03 3,282E-03 1,374E-02 1,721E-03 6,814E-03 3,593E-06 6,272E-07 1,738E-01 7,000E-01 

8,00000 4,064E-03 5,801E-04 7,049E-03 3,675E-04 3,700E-03 9,099E-07 8,353E-08 1,842E-01 7,077E-01 

10,00000 4,064E-03 5,801E-04 7,049E-03 3,675E-04 3,700E-03 9,099E-07 8,353E-08 1,842E-01 7,077E-01 

 

 

 

  



75 

ΠΑΡΑΡΣΗΜΑ Σ 

Αντιπροςωπευτικζσ Ρουτίνεσ του Matlab 

Ρουτίνεσ Πολυωνυμικισ Προςζγγιςθσ Κινθτικών Ιδιοτιτων 

Πίνακασ 21 – Κώδικασ CalculateBinaryDiffusionCoefficientFits.m 

%FORTRAN DIFFIT parameters 

%  KK: number of species 

%      --> kk = length(input.species.item) 

%  NT: 50, temperature discretization 

%      --> nT = 50 

%  NO: 4, maximum degree of polynomial fit 

%      --> no = 4 

%  KDIM: 99, maximum number of species allowed 

%      --> not used 

%  LOUT: 6, device to send output, 6 is the screen 

%      --> not used 

%  WT: array (1xKK) of molecular weights of species 

%      --> input.species.item.weight 

%  SIG: array (1xKK) of Lennard-Jones collision diameters σ of species 

%      --> input.species.item.coll_dia 

%  EPS: array (1xKK) of Lennard-Jones potential well depths ε/kB of species 

%      --> input.species.item.well_dep 

%  DIP: array (1xKK) of dipole moments μ of species 

%      --> input.species.item.dip_mom 

%  POL: array (1xKK) of polarizabilities α of species 

%      --> input.species.item.polariz 

%  P: pressure 

%      --> P 

%  TLOW: low temperature from thermodynamic data 

%      --> Tlow = input.thermo.base.temperatures.low 

%  DT: (THIGH-TLOW)/(NT-1), temperature step for discretization 

%      --> dT = (Thigh-Tlow)/(nT-1) 

%  ALOGT: output array (1xNT) holding the points of the LOG of temperature 

%      --> alogT(1, nT) 

%  FITRES: output array (1xNT) of values of the fit 

%      --> fitres 

%  FITWT: output array of fit weights 

%      --> fitwt(1, nT) 

%  FITWRK: working array of at least 165 items 

%      --> fitwrk 

%  XD: output array (1xNT) of calculated binary diffusion coefficients 

%      --> xD 

%  COFD: output array (NOxKDIMxKDIM) holding Taylor series form 

%    coefficients calculated from the polynomial ones 

%      --> cofD 

%  EMAXD: input and output of the RMS error of the polynomial fit, 

%    initially is set to zero 

%      --> emaxd = 0.0 

function [cofD emaxD status] = ... 

    CalculateBinaryDiffusionCoefficientFits(consts, input, P) 

    %initialize constants 

    status = true; 

    epsil = 0.0;  %flag for fit routine 

    %below dipmin dipole momentum is considered zero, so the molecule is 

    %not polar 

    dipmin = consts.dipmin; 

    %number of steps of temperature discretization for fit algorithm 

    nT = consts.nT; 

    %maximum degree of polynomial fit 

    no = consts.no; 

    %RMS error of the polynomial fit 

    emaxD = 0.0; 

    %convertor to convert Debyes cubic Angstroms to CGS 

    fcon = 0.5*1.0E-18^2*1.0E8^3/consts.kB; 

    %get low and high temperatures 
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    temperatures = [input.species.item.temperatures]; 

    Tlow = max([temperatures.low]); 

    Thigh = min([temperatures.hi]); 

    dT = (Thigh-Tlow)/(nT-1); 

    %calculate 

    alogT = zeros(1, nT); 

    for n = 1:nT 

        T = Tlow+(n-1)*dT; 

        alogT(n) = log(T); 

    end 

    spec = input.species.item; 

    kk = length(spec); 

    xD = zeros(1, nT); 

    fitwt = zeros(1, nT); 

    cofD = zeros(no, kk, kk); 

    for j = 1:kk 

        for k = 1:j 

            sigm = 0.5*(spec(j).coll_dia+spec(k).coll_dia); 

            epsm = sqrt(spec(j).well_dep*spec(k).well_dep); 

            if spec(j).dip_mom < dipmin && spec(k).dip_mom > dipmin 

                dst = 0; 

                xi = 1.0+spec(j).polariz*fcon*spec(k).dip_mom^2*... 

                    sqrt(spec(k).well_dep/spec(j).well_dep)/... 

                    (2.0*spec(j).coll_dia^3*spec(k).well_dep*... 

                    spec(k).coll_dia^3); 

            elseif spec(j).dip_mom > dipmin && spec(k).dip_mom < dipmin 

                dst = 0; 

                xi = 1.0+spec(k).polariz*fcon*spec(j).dip_mom^2*... 

                    sqrt(spec(j).well_dep/spec(k).well_dep)/... 

                    (2.0*spec(k).coll_dia^3*spec(j).well_dep*... 

                    spec(j).coll_dia^3); 

            else 

                dst = fcon*spec(j).dip_mom*spec(k).dip_mom/(epsm*sigm^3); 

                xi = 1.0; 

            end 

            sigm = sigm*xi^(-1.0/6.0); 

            epsm = epsm*xi^2; 

            help1 = (spec(j).weight+spec(k).weight)/... 

                (2*spec(j).weight*spec(k).weight); 

            for n = 1:nT 

                T = Tlow+(n-1)*dT; 

                Tr = T/epsm; 

                help2 = 0.002628*sqrt(help1*T^3); 

                xD(n) = help2*consts.Patm/(CalculateOmega12(1,Tr,dst)*... 

                    sigm^2*P); 

                xD(n) = xD(n)*CalculateBinaryDiffusionCoefficientD12(... 

                    spec(j).weight, spec(k).weight, T, ... 

                    spec(j).well_dep, spec(k).well_dep, ... 

                    spec(j).coll_dia, spec(k).coll_dia, dst); 

                xD(n) = log(xD(n)); 

            end 

            fitwt(1) = -1.0; 

            epsl = epsil; 

            [ndeg epsl fitres iErr fitwrk] = PolynomialsFit(nT, alogT, ... 

                xD, fitwt, no-1, epsl); 

            emaxD = max(emaxD, epsl); 

            if iErr ~= 1, status = false; return; end; 

            ccc = 0.0; 

            [tc fitwrk] = CalculateTaylorCoefficients(ndeg, ... 

                ccc, fitwrk); 

            for n = 1:length(tc), cofD(n, k, j) = tc(n); end 

        end 

    end 

    %fill out the lower triangle 

    for k = 1:kk-1 

        for j = k+1:kk 

            for n = 1:no 

                cofD(n, j, k) = cofD(n, k, j); 

            end 

        end 

    end 

end 
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Πίνακασ 22 – Κώδικασ CalculateThermalDiffusionRatioFits.m 

%FORTRAN THMFIT parameters 

%  KK: number of species 

%      --> kk = length(input.species.item) 

%  NT: 50, temperature discretization 

%      --> nT = 50 

%  NO: 4, maximum degree of polynomial fit 

%      --> no = 4 

%  KDIM: 99, maximum number of species allowed 

%      --> not used 

%  LOUT: 6, device to send output, 6 is the screen 

%      --> not used 

%  WT: array (1xKK) of molecular weights of species 

%      --> input.species.item.weight 

%  SIG: array (1xKK) of Lennard-Jones collision diameters σ of species 

%      --> input.species.item.coll_dia 

%  EPS: array (1xKK) of Lennard-Jones potential well depths ε/kB of species 

%      --> input.species.item.well_dep 

%  DIP: array (1xKK) of dipole moments μ of species 

%      --> input.species.item.dip_mom 

%  POL: array (1xKK) of polarizabilities α of species 

%      --> input.species.item.polariz 

%  TLOW: low temperature from thermodynamic data 

%      --> Tlow = input.thermo.base.temperatures.low 

%  DT: (THIGH-TLOW)/(NT-1), temperature step for discretization 

%      --> dT = (Thigh-Tlow)/(nT-1) 

%  ALOGT: output array (1xNT) holding the points of the LOG of temperature 

%      --> alogT(1, nT) 

%  FITRES: output array (1xNT) of values of the fit 

%      --> fitres 

%  FITWT: output array of fit weights 

%      --> fitwt(1, nT) 

%  FITWRK: working array of at least 165 items 

%      --> fitwrk 

%  XD: output array (1xNT) of calculated thermal diffusion rations 

%      --> xTD 

%  NLITE: output number of species having thermal diffusion ratio value 

%      --> nTD 

%  KTDIF: output array(1xNLITE) holding indices of species having thermal 

%    diffusion ratio value 

%      --> indTD 

%  COFTD: output array (NOxKDIMxKDIM) holding Taylor series form thermal 

%    diffusion rations calculated from the polynomial ones 

%      --> cofTD 

%  EMAXTD: input and output of the RMS error of the polynomial fit of 

%    thermal diffusion rations initially is set to zero 

%      --> emaxTD = 0.0 

function [cofTD nTD indTD emaxTD status] = ... 

    CalculateThermalDiffusionRatioFits(consts, input) 

    %initialize constants 

    status = true; 

    fitast = [.1106910525E+01 -.7065517161E-02 -.1671975393E-01 ... 

        .1188708609E-01 .7569367323E-03 -.1313998345E-02 .1720853282E-03]; 

    fitbst = [.1199673577E+01 -.1140928763E+00 -.2147636665E-02 ... 

        .2512965407E-01 -.3030372973E-02 -.1445009039E-02 .2492954809E-03]; 

    fitcst = [.8386993788E+00 .4748325276E-01 .3250097527E-01 ... 

        -.1625859588E-01 -.2260153363E-02 .1844922811E-02 ... 

        -.2115417788E-03]; 

    epsil = 0.0;  %flag for fit routine 

    %number of steps of temperature discretization for fit algorithm 

    nT = consts.nT; 

    %number of species with atomic weight below 5 that have thermal 

    %diffusion ratios 

    nTD = 0; 

    %maximum degree of polynomial fit 

    no = consts.no; 

    %RMS error of the polynomial fit 

    emaxTD = 0.0; 
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    %get low and high temperatures 

    temperatures = [input.species.item.temperatures]; 

    Tlow = max([temperatures.low]); 

    Thigh = min([temperatures.hi]); 

    dT = (Thigh-Tlow)/(nT-1); 

    %calculate 

    spec = input.species.item; 

    kk = length(spec); 

    xTD = zeros(1, nT); 

    fitwt = zeros(1, nT); 

    cofTD = zeros(no, kk); 

    aT = zeros(1, nT); 

    for n = 1:nT 

        T = Tlow+(n-1)*dT; 

        aT(n) = T; 

    end 

    for j = 1:kk 

        if spec(j).weight <= consts.Wlight 

            nTD = nTD + 1; 

            indTD(nTD) = j; 

            epsj = spec(j).well_dep*consts.kB; 

            sigj = spec(j).coll_dia*1.0E-8; 

            polj = spec(j).polariz*1.0E-24; 

            poljst = polj/sigj^3; 

            for k = 1:kk 

                epsk = spec(k).well_dep*consts.kB; 

                sigk = spec(k).coll_dia*1.0E-8; 

                dipk = spec(k).dip_mom*1.0E-18; 

                dipkst = dipk/sqrt(epsk*sigk^3); 

                ekoej = epsk/epsj; 

                tse = 1.0+0.25*poljst*dipkst^2*sqrt(ekoej); 

                eok = tse^2*sqrt(spec(j).well_dep*spec(k).well_dep); 

                wtkj = (spec(k).weight-spec(j).weight)/... 

                    (spec(k).weight+spec(j).weight); 

                for n = 1:nT 

                    tslog = log(aT(n)/eok); 

                    astar = Horner(7, fitast, tslog); 

                    bstar = Horner(7, fitbst, tslog); 

                    cstar = Horner(7, fitcst, tslog); 

                    xTD(n) = 7.5*wtkj*(2.0*astar+5.0)*(6.0*cstar-5.0)/... 

                        (astar*(16.0*astar-12.0*bstar+55.0)); 

                end 

                fitwt(1) = -1.0; 

                epsl = epsil; 

                [ndeg epsl fitres iErr fitwrk] = PolynomialsFit(nT, aT, ... 

                    xTD, fitwt, no-1, epsl); 

                emaxTD = max(emaxTD, epsl); 

                if iErr ~= 1, status = false; return; end; 

                ccc = 0.0; 

                [tc fitwrk] = CalculateTaylorCoefficients(ndeg, ... 

                    ccc, fitwrk); 

                for n = 1:length(tc), cofTD(n, k, nTD) = tc(n); end 

            end 

        end 

    end 

end 

 

Πίνακασ 23 – Κώδικασ CalculateThermalConductivityandViscosityFits.m 

%FORTRAN LAMFIT parameters 

%  KK: number of species 

%      --> kk = length(input.species.item) 

%  NT: 50, temperature discretization 

%      --> nT = 50 

%  NO: 4, maximum degree of polynomial fit 

%      --> no = 4 

%  LOUT: 6, device to send output, 6 is the screen 

%      --> not used 

%  WT: array (1xKK) of molecular weights of species 

%      --> input.species.item.weight 
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%  SIG: array (1xKK) of Lennard-Jones collision diameters σ of species 

%      --> input.species.item.coll_dia 

%  EPS: array (1xKK) of Lennard-Jones potential well depths ε/kB of species 

%      --> input.species.item.well_dep 

%  DIP: array (1xKK) of dipole moments μ of species 

%      --> input.species.item.dip_mom 

%  ZROT: array (1xKK) of rotational relaxation collision numbers of species 

%      --> input.species.item.zrot 

%  NLIN: array (1xKK) of geometrical configuration of species 

%      --> nlin = 99000 

%  P: pressure 

%      --> P 

%  TLOW: low temperature from thermodynamic data 

%      --> Tlow = input.thermo.base.temperatures.low 

%  DT: (THIGH-TLOW)/(NT-1), temperature step for discretization 

%      --> dT = (Thigh-Tlow)/(nT-1) 

%  ALOGT: output array (1xNT) holding the points of the LOG of temperature 

%      --> alogT(1, nT) 

%  FITRES: output array (1xNT) of values of the fit 

%      --> fitres 

%  FITWT: output array of fit weights 

%      --> fitwt(1, nT) 

%  FITWRK: working array of at least 165 items 

%      --> fitwrk 

%  XLA: output array (1xNT) of calculated thermal conductivities λk 

%      --> xL 

%  XETA: output array (1xNT) of calculated viscosities ηk 

%      --> xH 

%  CV: array(1xKK) of specific heats 

%      --> cv calculated 

%  ICKWRK: input and output (1x10000) working integer array 

%      --> ickwrk 

%  RCKWRK: input and output (1x10000) working real array 

%      --> rckwrk 

%  COFLAM: output array (NOxKDIM) holding Taylor series form thermal 

%    conductivity coefficients calculated from the polynomial ones 

%      --> cofL 

%  COFETA: output array (NOxKDIM) holding Taylor series form viscosity 

%    coefficients calculated from the polynomial ones 

%      --> cofH 

%  EMAXL: input and output of the RMS error of the polynomial fit of 

%    thermal conductivities initially is set to zero 

%      --> emaxL = 0.0 

%  EMAXE: input and output of the RMS error of the polynomial fit of 

%    viscosities initially is set to zero 

%      --> emaxH = 0.0 

function [cofL cofH emaxL emaxH status] = ... 

    CalculateThermalConductivityandViscosityFits(consts, input, P) 

    %initialize constants 

    status = true; 

    Ru = consts.R; 

    epsil = 0.0;  %flag for fit routine 

    %number of steps of temperature discretization for fit algorithm 

    nT = consts.nT; 

    %maximum degree of polynomial fit 

    no = consts.no; 

    %RMS error of the polynomial fit 

    emaxL = 0.0; 

    emaxH = 0.0; 

    %convertor to convert Debyes cubic Angstroms to CGS 

    fcon = 0.5*1.0E-18^2*1.0E8^3/consts.kB; 

    %calculate factor of pressure 

    pfac = consts.Patm/P; 

    %get low and high temperatures 

    temperatures = [input.species.item.temperatures]; 

    Tlow = max([temperatures.low]); 

    Thigh = min([temperatures.hi]); 

    dT = (Thigh-Tlow)/(nT-1); 

    %calculate 

    spec = input.species.item; 

    kk = length(spec); 

    xL = zeros(1, nT); 

    xH = zeros(1, nT); 

    fitwt = zeros(1, nT); 

    cofL = zeros(no, kk); 
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    cofH = zeros(no, kk); 

    alogT = zeros(1, nT); 

    for k = 1:kk 

        dst = fcon*spec(k).dip_mom^2/(spec(k).well_dep*spec(k).coll_dia^3); 

        helpe = 2.6693E-5*sqrt(spec(k).weight)/spec(k).coll_dia^2; 

        helpd = 2.6280E-3*pfac/(sqrt(spec(k).weight)*spec(k).coll_dia^2); 

        for n = 1:nT 

            T = Tlow+(n-1)*dT; 

            prut = P/(Ru*T); 

            Tr = T/spec(k).well_dep; 

            cv = SpecificHeatCapacity(consts, input, T); 

            alogT(n) = log(T); 

            dii = sqrt(T^3)*helpd/CalculateOmega12(1, Tr, dst); 

            xH(n) = sqrt(T)*helpe/CalculateOmega12(2, Tr, dst); 

            rodet = dii*spec(k).weight*prut/xH(n); 

            aa = 2.5-rodet; 

            park = CalculateRotationalCollisionNumbers(T,spec(k).well_dep); 

            if spec(k).geo_conf == 2 

                bb = spec(k).zrot*park+2.0*(5.0/2.0+rodet)/pi; 

                croct = 1.0; 

            else 

                bb = spec(k).zrot*park+2.0*(5.0/3.0+rodet)/pi; 

                croct = 2.0/3.0; 

            end 

            ftra = 2.5*(1.0-2.0*croct*aa/(bb*pi)); 

            frot = rodet*(1.0+2.0*aa/(bb*pi)); 

            fvib = rodet; 

            if spec(k).geo_conf == 0 

                faktor = 5.0/2.0*1.5*Ru; 

            elseif spec(k).geo_conf == 1 

                faktor = (ftra*1.5+frot)*Ru+fvib*(cv(k)-2.5*Ru); 

            elseif spec(k).geo_conf == 2 

                faktor = (ftra+frot)*1.5*Ru+fvib*(cv(k)-3.0*Ru); 

            end 

            xL(n) = log(xH(n)/spec(k).weight*faktor); 

            xH(n) = log(xH(n)); 

        end 

        %fit conductivity 

        fitwt(1) = -1; 

        epsl = epsil; 

        [ndeg epsl fitres iErr fitwrk] = PolynomialsFit(nT, alogT, ... 

                xL, fitwt, no-1, epsl); 

        emaxL = max(emaxL, epsl); 

        if iErr ~= 1, status = false; return; end; 

        ccc = 0; 

        [tc fitwrk] = CalculateTaylorCoefficients(ndeg, ccc, fitwrk); 

        for n = 1:length(tc), cofL(n, k) = tc(n); end 

        %fit viscosity 

        fitwt(1) = -1; 

        epsl = epsil; 

        [ndeg epsl fitres iErr fitwrk] = PolynomialsFit(nT, alogT, ... 

                xH, fitwt, no-1, epsl); 

        emaxH = max(emaxH, epsl); 

        if iErr ~= 1, status = false; return; end; 

        ccc = 0; 

        [tc fitwrk] = CalculateTaylorCoefficients(ndeg, ccc, fitwrk); 

        for n = 1:length(tc), cofH(n, k) = tc(n); end 

    end 

end 

 

Πίνακασ 24 – Κώδικασ CalculateBinaryDiffusionCoefficientD12.m 

function [D12] = CalculateBinaryDiffusionCoefficientD12(w1, w2, T, eps1,... 

    eps2, sig1, sig2, dst) 

    %calculate constants 

    sumw = w1+w2; 

    sig12 = 0.5*(sig1+sig2); 

    Tr11 = T/eps1; 

    Tr22 = T/eps2; 

    Tr12 = T/sqrt(eps1*eps2); 

    %calculate reduced collision integrals 

    om2f11 = CalculateOmegaXX(2, Tr11, dst); 

    om2f22 = CalculateOmegaXX(2, Tr22, dst); 
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    om1f12 = CalculateOmegaXX(1, Tr12, dst); 

    om2f12 = CalculateOmegaXX(2, Tr12, dst); 

    bst12 = CalculateOmegaXX(3, Tr12, dst); 

    cst12 = CalculateOmegaXX(4, Tr12, dst); 

    ast12 = om2f12/om1f12; 

    %calculate D constants 

    H = (sig1/sig2)^2*sqrt(2.0*w2/sumw)*2.0*w1^2/(sumw*w2); 

    P1 = H*om2f11/om1f12; 

    H = (sig2/sig1)^2*sqrt(2.0*w1/sumw)*2.0*w2^2/(sumw*w1); 

    P2 = H*om2f22/om1f12; 

    P12 = 15.0*((w1-w2)/sumw)^2+8.0*w1*w2*ast12/sumw^2; 

    H = 2.0/(w2*sumw)*sqrt(2.0*w2/sumw)*om2f11/om1f12*(sig1/sig12)^2; 

    Q1 = ((2.5-1.2*bst12)*w1^2+3.0*w2^2+1.6*w1*w2*ast12)*H; 

    H = 2.0/(w1*sumw)*sqrt(2.0*w1/sumw)*om2f22/om1f12*(sig2/sig12)^2; 

    Q2 = ((2.5-1.2*bst12)*w2^2+3.0*w1^2+1.6*w1*w2*ast12)*H; 

    H = ((w1-w2)/sumw)^2*(2.5-1.2*bst12)*15.0+4.0*w1*w2*ast12/sumw^2*... 

        (11.0-2.4*bst12); 

    Q12 = H+1.6*sumw*om2f11*om2f22/(sqrt(w1*w2)*om1f12^2)*... 

        sig1^2*sig2^2/sig12^4; 

    %calculate binary diffusion coefficient 

    D12 = ((6.0*cst12-5.0)^2/10.0)*(P1+P2+P12)/(Q1+Q2+Q12)+1; 

end 

 

Πίνακασ 25 – Κώδικασ CalculateOmega12.m 

function [output] = CalculateOmega12(N, Tr, Dr) 

    %initialize tables and arrays 

    vert = zeros(1, 3); 

    arg = zeros(1, 3); 

    val = zeros(1, 3); 

    tstern = [.1 .2 .3 .4 .5 .6 .7 .8 .9 1. 1.2 1.4 1.6 1.8 2. 2.5 3. ... 

        3.5 4. 5. 6. 7. 8. 9. 10. 12. 14. 16. 18. 20. 25. 30. 35. 40. ... 

        50. 75. 100.]; 

    delta = [0. .25 .5 .75 1. 1.5 2. 2.5]; 

    O = [4.008 4.002 4.655 5.52 6.454 8.214 9.824 11.31; 

        3.130 3.164 3.355 3.721 4.198 5.23 6.225 7.160; 

        2.649 2.657 2.77 3.002 3.319 4.054 4.785 5.483; 

        2.314 2.32 2.402 2.572 2.812 3.386 3.972 4.539; 

        2.066 2.073 2.14 2.278 2.472 2.946 3.437 3.918; 

        1.877 1.885 1.944 2.06 2.225 2.628 3.054 3.747; 

        1.729 1.738 1.79 1.893 2.036 2.388 2.763 3.137; 

        1.6122 1.622 1.67 1.76 1.886 2.198 2.535 2.872; 

        1.517 1.527 1.572 1.653 1.765 2.044 2.35 2.657; 

        1.44 1.45 1.49 1.564 1.665 1.917 2.196 2.4780; 

        1.3204 1.33 1.364 1.425 1.51 1.72 1.956 2.199; 

        1.234 1.24 1.272 1.324 1.394 1.573 1.777 1.99; 

        1.168 1.176 1.202 1.246 1.306 1.46 1.64 1.827; 

        1.1166 1.124 1.146 1.185 1.237 1.372 1.53 1.7; 

        1.075 1.082 1.102 1.135 1.181 1.3 1.441 1.592; 

        1.0006 1.005 1.02 1.046 1.08 1.17 1.278 1.397; 
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        .95 .9538 .9656 .9852 1.012 1.082 1.168 1.265; 

        .9131 .9162 .9256 .9413 .9626 1.019 1.09 1.17; 

        .8845 .8871 .8948 .9076 .9252 .972 1.03 1.098; 

        .8428 .8446 .850 .859 .8716 .9053 .9483 .9984; 

        .813 .8142 .8183 .825 .8344 .8598 .8927 .9316; 

        .7898 .791 .794 .7993 .8066 .8265 .8526 .8836; 

        .7711 .772 .7745 .7788 .7846 .8007 .822 .8474; 

        .7555 .7562 .7584 .7619 .7667 .78 .7976 .8189; 

        .7422 .743 .7446 .7475 .7515 .7627 .7776 .796; 

        .72022 .7206 .722 .7241 .7271 .7354 .7464 .76; 

        .7025 .703 .704 .7055 .7078 .7142 .7228 .7334; 

        .68776 .688 .6888 .6901 .6919 .697 .704 .7125; 

        .6751 .6753 .676 .677 .6785 .6827 .6884 .6955; 

        .664 .6642 .6648 .6657 .6669 .6704 .6752 .681; 

        .6414 .6415 .6418 .6425 .6433 .6457 .649 .653; 

        .6235 .6236 .6239 .6243 .6249 .6267 .629 .632; 

        .60882 .6089 .6091 .6094 .61 .6112 .613 .6154; 

        .5964 .5964 .5966 .597 .5972 .5983 .600 .6017; 

        .5763 .5763 .5764 .5766 .5768 .5775 .5785 .58; 

        .5415 .5415 .5416 .5416 .5418 .542 .5424 .543; 

        .518 .518 .5182 .5184 .5184 .5185 .5186 .5187]; 

    P = [4.1 4.266 4.833 5.742 6.729 8.624 10.34 11.890; 

        3.263 3.305 3.516 3.914 4.433 5.57 6.637 7.618; 

        2.84 2.836 2.936 3.168 3.511 4.329 5.126 5.874; 

        2.531 2.522 2.586 2.749 3.004 3.64 4.282 4.895; 

        2.284 2.277 2.329 2.46 2.665 3.187 3.727 4.249; 

        2.084 2.081 2.13 2.243 2.417 2.862 3.329 3.786; 

        1.922 1.924 1.97 2.072 2.225 2.641 3.028 3.435; 

        1.7902 1.795 1.84 1.934 2.07 2.417 2.788 3.156; 

        1.682 1.689 1.733 1.82 1.944 2.258 2.596 2.933; 

        1.593 1.60 1.644 1.725 1.84 2.124 2.435 2.746; 

        1.455 1.465 1.504 1.574 1.67 1.913 2.181 2.45; 

        1.355 1.365 1.4 1.461 1.544 1.754 1.989 2.228; 

        1.28 1.289 1.321 1.374 1.447 1.63 1.838 2.053; 
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        1.222 1.231 1.26 1.306 1.37 1.532 1.718 1.912; 

        1.176 1.184 1.209 1.25 1.307 1.45 1.618 1.795; 

        1.0933 1.1 1.119 1.15 1.193 1.304 1.435 1.578; 

        1.039 1.044 1.06 1.083 1.117 1.204 1.31 1.428; 

        .9996 1.004 1.016 1.035 1.062 1.133 1.22 1.32; 

        .9699 .9732 .983 .9991 1.021 1.08 1.153 1.236; 

        .9268 .9291 .936 .9473 .9628 1.005 1.058 1.12; 

        .8962 .8979 .903 .9114 .923 .9545 .9955 1.044; 

        .8727 .8741 .878 .8845 .8935 .918 .9505 .9893; 

        .8538 .8549 .858 .8632 .8703 .890 .9164 .9482; 

        .8379 .8388 .8414 .8456 .8515 .868 .8895 .916; 

        .8243 .8251 .8273 .8308 .8356 .8493 .8676 .89; 

        .8018 .8024 .8039 .8065 .810 .820 .8337 .8504; 

        .7836 .784 .7852 .7872 .7899 .7976 .808 .8212; 

        .7683 .7687 .7696 .771 .7733 .7794 .788 .7983; 

        .7552 .7554 .7562 .7575 .7592 .764 .771 .7797; 

        .7436 .7438 .7445 .7455 .747 .7512 .757 .7642; 

        .71982 .72 .7204 .7211 .7221 .725 .7289 .7339; 

        .701 .7011 .7014 .702 .7026 .7047 .7076 .7112; 

        .68545 .6855 .686 .686 .6867 .6883 .6905 .693; 

        .6723 .6724 .6726 .673 .6733 .6745 .676 .6784; 

        .651 .651 .6512 .6513 .6516 .6524 .6534 .6546; 

        .614 .614 .6143 .6145 .6147 .6148 .6148 .6147; 

        .5887 .5889 .5894 .59 .5903 .5901 .5895 .5885]; 

    %check for invalid reduced temperature Tr or reduced dipole moment 

    if Dr < -.00001 || Dr > 2.5 || Tr < .09 || Tr > 500 || ... 

            (abs(Dr) > 1.0E-5 && Tr > 75.0) 

        output = NaN; 

        return; 

    end 

    if Tr > 75.0 

        if N == 1 

            output = 0.623-0.136E-2*Tr+0.346E-5*Tr*Tr-0.343E-8*Tr*Tr*Tr; 

        elseif N == 2 

            output = 0.703-0.146E-2*Tr+0.357E-5*Tr*Tr-0.343E-8*Tr*Tr*Tr; 

        end 

        return; 

    end 

    if Tr <= 0.2 

        ii = 2; 
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    else 

        ii = 37; 

        for i = 2:36 

            if tstern(i-1) < Tr && tstern(i) >= Tr, ii = i; end 

        end 

    end 

    if abs(Dr) >= 1.0E-5 

        if Dr <= 0.25 

            kk = 2; 

        else 

            kk = 7; 

            for k = 2:7 

                if delta(k-1) < Dr && delta(k) >= Dr, kk = k; end 

            end 

        end 

        for i = 1:3 

            for k = 1:3 

                arg(k) = delta(kk-2+k); 

                if N == 1 

                    val(k) = O(ii-2+i, kk-2+k); 

                elseif N == 2 

                    val(k) = P(ii-2+i, kk-2+k); 

                end 

            end 

            vert(i) = QuadraticInterpolation(Dr, arg, val); 

        end 

        for i = 1:3 

            arg(i) = tstern(ii-2+i); 

        end 

        output = QuadraticInterpolation(Tr, arg, vert); 

    else 

        for i = 1:3 

            arg(i) = tstern(ii-2+i); 

            if N == 1 

                val(i) = O(ii-2+i, 1); 

            else 

                val(i) = P(ii-2+i, 1); 

            end 

        end 

        output = QuadraticInterpolation(Tr, arg, val); 

    end 

end 

 

Πίνακασ 26 – Κώδικασ CalculateOmegaXX.m 

function [output] = CalculateOmegaXX(N, Tr, Dr) 

    if N == 1 || N == 2 

        output = CalculateOmega12(N, Tr, Dr); 

    elseif N == 3 

        if Tr <= 5.0 

            output = 1.36-0.223*Tr+0.0613*Tr*Tr-0.00554*Tr*Tr*Tr; 

        else 

            output = 1.095; 

        end 

    elseif N == 4 

        if Tr <= 5.0 

            output = 0.823+0.0128*Tr+0.0112*Tr*Tr-0.00193*Tr*Tr*Tr; 

        else 

            output = .9483; 

        end 

    else 

        output = NaN; 

    end 

end 
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Πίνακασ 27 – Κώδικασ CalculateRotationalCollisionNumbers.m 

%this is function PARKER of CHEMKIN TRANSPORT module 

function [p] = CalculateRotationalCollisionNumbers(T, eps) 

    %definition of constants 

    PI32O2 = 2.7842; 

    P2O4P2 = 4.4674; 

    PI32 = 5.5683; 

    d = eps/T; 

    dr = eps/298.0; 

    p = (1.0+PI32O2*sqrt(dr)+P2O4P2*dr+PI32*dr^1.5)/... 

        (1.0+PI32O2*sqrt(d)+P2O4P2*d+PI32*d^1.5); 

end 

Ρουτίνεσ Τπολογιςμοφ Θερμοδυναμικών και Κινθτικών Ιδιοτιτων 

Πίνακασ 28 – Κώδικασ GetKfi.m 

function [Kfi] = GetKfi(consts, input, chem, singleYT, ii) 

    if singleYT 

        istr = ii; 

        iend = ii; 

    else 

        istr = 1; 

        iend = chem.N; 

    end 

    iwid = iend-istr+1; 

    %define constants 

    Rc = consts.Rc; 

    %do calculation 

    Kfi = zeros(iwid, chem.II); 

    for i = 1:chem.II 

        Arr = input.reactions.item(i).Arrhenius; 

        if input.reactions.item(i).is_simple 

            %if reaction is not pressure dependent and does not require 

            %any special formula, then calculate Kfis from the simple  

            %Arrhenius formula 

            for n = istr:iend 

                Kfi(n-istr+1, i) = Arr.A*chem.TT(n)^Arr.B*... 

                    exp(-Arr.E/Rc/chem.TT(n)); 

            end 

        %check if reaction is pressure dependent 

        elseif input.reactions.item(i).pressure_dependent 

            Arr = input.reactions.item(i).press; 

            for n = istr:iend 

                K0 = Arr.A0*chem.TT(n)^Arr.B0*exp(-Arr.E0/Rc/chem.TT(n)); 

                Kinf = Arr.Ainf*chem.TT(n)^Arr.Binf*... 

                    exp(-Arr.Einf/Rc/chem.TT(n)); 

                %calculate reduced pressure Pr = K0/Kinf*[M] 

                Pr = K0*chem.EM(n,i)/Kinf; 

                %calculate F based on Lindemann, Troe or SRI formulas 

                if input.reactions.item(i).press.is_lind 

                    F = 1; 

                elseif input.reactions.item(i).press.is_troe 

                    %calculation of factor F based on Troe formula 

                    params = input.reactions.item(i).press.troe; 

                    Fcent = (1-params.a)*exp(-chem.TT(n)/params.T3)+... 

                        params.a*exp(-chem.TT(n)/params.T1); 

                    if ~isnan(params.T2) 

                        Fcent = Fcent + exp(-params.T2/chem.TT(n)); 

                    end 

                    c = -0.4-0.67*log10(Fcent); 

                    nn = 0.75-1.27*log10(Fcent); 

                    d = 0.14; 

                    F = 10^(log10(Fcent)/(1+((log10(Pr)+c)/(nn-d*... 

                        (log10(Pr)+c)))^2)); 

                elseif input.reactions.item(i).press.is_sri 

                    %calculation of factor F based on SRI formula 

                    params = input.reactions.item(i).press.sri; 
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                    X = 1/(1+log10(Pr)^2); 

                    F = params.d*(params.a*exp(-params.b/chem.TT(n))+... 

                        exp(-chem.TT(n)/params.c))^X*chem.TT(n)^params.e; 

                else 

                    F = 1; 

                end 

                if input.reactions.item(i).press.is_falloff 

                    Kfi(n-istr+1, i) = Kinf*(Pr/(1+Pr))*F; 

                else 

                    Kfi(n-istr+1, i) = K0*(1/(1+Pr))*F; 

                end 

            end 

        elseif input.reactions.item(i).nopress.is_lt 

            %use Landau-Teller formulation 

            params = input.reactions.item(i).nopress.lt; 

            for n = istr:iend 

                Kfi(n-istr+1, i) = Arr.A*chem.TT(n)^Arr.B*... 

                    exp(-Arr.E/Rc/chem.TT(n)+... 

                    params.B/chem.TT(n)^(1/3)+params.C/chem.TT(n)^(2/3)); 

            end 

        elseif input.reactions.item(i).nopress.is_jan 

            %use JAN formulation 

            params = input.reactions.item(i).nopress.jan; 

            for n = istr:iend 

                fit = 0; 

                for j = 1:9, fit = fit+params(j)*log(chem.TT(n))^j; end 

                Kfi(n-istr+1, i) = Arr.A*chem.TT(n)^Arr.B*... 

                    exp(Arr.E/chem.TT(n)+fit); 

            end 

        elseif input.reactions.item(i).nopress.is_fit1 

            %use FIT1 formulation 

            params = input.reactions.item(i).nopress.fit1; 

            for n = istr:iend 

                fit = 0; 

                for j = 1:4, fit = fit+params(j)/chem.TT(n)^j; end 

                Kfi(n-istr+1, i) = Arr.A*chem.TT(n)^Arr.B*exp(fit); 

            end 

        else 

            %if reaction is not pressure dependent and does not require 

            %any special formula, then calculate Kfis from the simple  

            %Arrhenius formula 

            for n = istr:iend 

                Kfi(n-istr+1, i) = Arr.A*chem.TT(n)^Arr.B*... 

                    exp(-Arr.E/Rc/chem.TT(n)); 

            end 

        end 

    end 

end 

 

Πίνακασ 29 – Κώδικασ GetKri.m 

function [Kri] = GetKri(consts, input, chem, singleYT, ii) 

    if singleYT 

        istr = ii; 

        iend = ii; 

    else 

        istr = 1; 

        iend = chem.N; 

    end 

    iwid = iend-istr+1; 

    %define constants 

    Rc = consts.Rc; 

    %do calculation 

    Kri = zeros(iwid, chem.II); 

    for i = 1:chem.II 

        %detect if reverse rate parameters are defined 

        if input.reactions.item(i).has_rev 

            Arr = input.reactions.item(i).rev; 

            if input.reactions.item(i).nopress.is_lt 

                %calculate Kri according to the Landau-Teller formula 

                params = input.reactions.item(i).nopress.lt; 
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                for n = istr:iend 

                    Kri(n-istr+1, i) = Arr.A*chem.TT(n)^Arr.B*exp(-Arr.E... 

                        /Rc/chem.TT(n)+params.Brev/chem.TT(n)^(1/3)+... 

                        params.Crev/chem.TT(n)^(2/3)); 

                end 

            else 

                %calculate Kri according to the simple Arrhenius formula 

                for n = istr:iend 

                    Kri(n-istr+1, i) = Arr.A*chem.TT(n)^Arr.B*... 

                        exp(-Arr.E/Rc/chem.TT(n)); 

                end 

            end 

        else 

            %create array of all reaction species and their stoichiometric 

            %coefficients 

            ind = [[input.reactions.item(i).reactants.index] ... 

                [input.reactions.item(i).products.index]]; 

            stoic = [-[input.reactions.item(i).reactants.stoich_coef] ... 

                input.reactions.item(i).products.stoich_coef]; 

            stoic_sum = sum(stoic); 

            for n = istr:iend 

                %calculate DSi/R and DHi/RT 

                DSi_R = 0; 

                DHi_RT = 0; 

                for j = 1:length(ind) 

                    k = ind(j); 

                    DSi_R = DSi_R+chem.SR(n,k)*stoic(j); 

                    DHi_RT = DHi_RT+chem.HRT(n,k)*stoic(j); 

                end 

                Kpi = exp(DSi_R - DHi_RT); 

                Kci = Kpi*(consts.Patm/consts.R/chem.TT(n))^stoic_sum;         

                Kri(n-istr+1, i) = chem.Kf(n,i)/Kci; 

            end 

        end 

    end 

end 

 

Πίνακασ 30 – Κώδικασ Getqri.m 

%radiative heat loss, it is an array (N) 

function [qri] = Getqri(consts, input, params, chem, singleYT, ii) 

    if singleYT 

        istr = ii; 

        iend = ii; 

    else 

        istr = 1; 

        iend = chem.N; 

    end 

    iwid = iend-istr+1; 

    qri = zeros(iwid, 1); 

    K2 = length(input.species.radiative); 

    A = 2*298*pi*consts.h*consts.c^2/consts.sigma/consts.Patm; 

    B = consts.h*consts.c/consts.kB; 

    C = 4*chem.P*consts.sigma; 

    D = params.Tinf^4; 

    for n = istr:iend 

        for kk = 1:K2 

            k = input.species.radiative(kk); 

            rad = input.species.item(k).radiation; 

            kp = 0; 

            for j = 1:length(rad.bands) 

                kp = kp+A*rad.intensities(j)*rad.bcenters(j)^3/... 

                    (exp(B*rad.bcenters(j)/chem.TT(n))-1)/chem.TT(n)^5; 

            end 

            qri(n-istr+1) = qri(n-istr+1)+chem.X(n,k)*kp; 

        end 

        qri(n-istr+1) = qri(n-istr+1)*C*(chem.TT(n)^4-D); 

    end 

end 
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