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ii 

 

΢ύλνςε 

 
Αληηθείκελν ηεο παξνχζαο εξγαζίαο είλαη ε δεκηνπξγία ρεκηθψλ κεραληζκψλ 

κεησκέλεο ηάμεο, ελφο βήκαηνο ή δχν βεκάησλ, γηα ηελ θαχζε κε θιφγα πξναλάκημεο 

ζε αέξα δχν ζεκαληηθψλ πξφηππσλ θαπζίκσλ, ηνπ πδξνγφλνπ (H2) θαη ηνπ κεζαλίνπ 

(CH4). Γηα ηνλ ζθνπφ απηφλ, ρξεζηκνπνηείηαη κνλνδηάζηαηε πξνζνκνίσζε, ζε 

ζπλδπαζκφ κε αιγφξηζκν βειηηζηνπνίεζεο βαζηζκέλν ζε γελεηηθνχο αιγνξίζκνπο. 

΢πγθεθξηκέλα, γίλεηαη ζχδεπμε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ CHEMKIN κε θψδηθα 

βειηηζηνπνίεζεο. Δδψ, δηακνξθψλεηαη έλα πνιπθξηηεξηαθφ πξφβιεκα 

βειηηζηνπνίεζεο, κε αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο ηελ απφθιηζε ηεο ζηξσηήο 

ηαρχηεηαο θιφγαο θαη ηνπ πάρνπο απηήο, ζε ζρέζε κε ηηο ηηκέο πνπ πξνθχπηνπλ απφ 

ηελ πξνζνκνίσζε κνλνδηάζηαηεο θιφγαο πξναλάκημεο κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο 

ρεκείαο. Οη κεηαβιεηέο ζρεδίαζεο ηνπ πξνβιήκαηνο είλαη νη παξάκεηξνη ηεο ρεκηθήο 

θηλεηηθήο, ζπγθεθξηκέλα νη παξάκεηξνη ηεο εηδηθήο ζηαζεξάο (ή ησλ εηδηθψλ 

ζηαζεξψλ) ηνπ απινπνηεκέλνπ κεραληζκνχ, θαζψο θαη ε ηάμε ηνπ θάζε αληηδξψληνο, 

ζηνλ  λφκν δξάζεο ησλ καδψλ. Ζ αλαπηπρζείζα κεζνδνινγία εθαξκφδεηαη ζηηο 

αθφινπζεο πεξηπηψζεηο: 

 

 Καχζε πδξνγφλνπ ζε αέξα, γηα ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6†1.4, κε ρεκεία ελφο βήκαηνο. 

 Καχζε κεζαλίνπ ζε αέξα, γηα ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, 1.0, 

κε ρεκεία ελφο βήκαηνο, θαη δχν βεκάησλ. 

 

΢ε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο, ε δηαδηθαζία βειηηζηνπνίεζεο ζπγθιίλεη ζην ηειηθφ 

ζχλνιν ησλ βέιηηζησλ ιχζεσλ (κέησπν Pareto). ΢ηελ πεξίπησζε ηεο θιφγαο 

πδξνγφλνπ, ε πξνθχπηνπζα ζχγθιηζε είλαη θαιή γηα ρακειέο ηηκέο ηνπ Φ, κε ηελ 

απφθιηζε απφ ηνλ πιήξε κεραληζκφ λα απμάλεηαη κε αχμεζε ηνπ Φ. ΢ηελ πεξίπησζε 

ηεο θιφγαο κεζαλίνπ Φ=0.6, ε ζχγθιηζε είλαη θαιή, ηφζν γηα κεραληζκφ ελφο 

βήκαηνο, φζν θαη γηα κεραληζκφ δχν βεκάησλ, κε ηελ αθξίβεηα λα είλαη θαηά ηη 

πςειφηεξε γηα ηνλ κεραληζκφ δχν βεκάησλ. Γηα ζηνηρεηνκεηξηθή θιφγα κεζαλίνπ, ε 

ζχγθιηζε είλαη εμαηξεηηθά θαιή θαί γηα ηνπο δχν κεραληζκνχο κεησκέλεο ηάμεο πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ. Ωο απφξξνηα ηεο παξνχζαο εξγαζίαο, πξνέθπςε έλα 

ππνινγηζηηθφ εξγαιείν, ην νπνίν κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί γηα ηε δεκηνπξγία 

κεραληζκψλ ρεκηθήο θηλεηηθήο κεησκέλεο ηάμεο, κε απψηεξν ζηφρν ηε ρξήζε απηψλ 

ζε εθαξκνγέο Τπνινγηζηηθήο Ρεπζηνδπλακηθήο.  
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Κεθάιαην 1
ν
: Δηζαγσγή 

 

1.1  Μνληεινπνίεζε θαη πξνζνκνίσζε ηεο ρεκείαο ηεο θαύζεο  

 

Ζ δηαδηθαζία εμέιημεο ησλ θηλεηήξησλ ζεξκηθψλ κεραλψλ κπνξεί ζήκεξα λα 

ππνζηεξηρζεί απφ ηε ρξήζε πξνζνκνηψζεσλ Τπνινγηζηηθήο Ρεπζηνδπλακηθήο 

(Computational Fluid Dynamics – CFD). Οη δηεξγαζίεο ηεο θαχζεο εμαξηψληαη ζε 

ζεκαληηθφ βαζκφ απφ ηε ρεκεία [19], [25]. Γηα ηνλ ζθνπφ απηφλ, είλαη απαξαίηεηε ε 

θαηά ην δπλαηφ αθξηβέζηεξε κνληεινπνίεζε ηεο ρεκείαο ηεο θαχζεο, κε ρξήζε 

θαηάιιεισλ κεραληζκψλ Υεκηθήο Κηλεηηθήο. Γηα ηελ θαχζε πδξνγνλαλζξάθσλ, ε 

πιήξεο πεξηγξαθή ηεο ρεκείαο, έζησ θαη ελφο κνλνζπζηαηηθνχ θαπζίκνπ, κπνξεί λα 

απαηηεί ηε ρξήζε ελφο κεραληζκνχ κε αξηζκφ ελψζεσλ ηάμεο 10
3
, θαη αξηζκφ 

ζηνηρεησδψλ αληηδξάζεσλ ηάμεο 10
4
 (πιήξεο κεραληζκόο). Τπνινγηζηηθά, ε ρξήζε 

ελφο πιήξνπο κεραληζκνχ ζε έλαλ θψδηθα Τπνινγηζηηθήο Ρεπζηνδπλακηθήο ζα 

αληηζηνηρνχζε, αθφκα θαη ζήκεξα, ζε απαγνξεπηηθφ ππνινγηζηηθφ θφζηνο. Έηζη, ε 

δεκηνπξγία κεραληζκψλ ρεκηθήο θηλεηηθήο κεησκέλεο ηάμεο (κε κεησκέλν αξηζκφ 

ελψζεσλ θαη ρεκηθψλ αληηδξάζεσλ) είλαη επηβεβιεκέλε. 

 

Ζ ζπλεηζθνξά κηαο ζηνηρεηψδνπο αληίδξαζεο ζηνλ ξπζκφ 

παξαγσγήο/θαηαλάισζεο κηαο έλσζεο δίλεηαη απφ ηνλ λφκν δξάζεο ησλ καδψλ, θαη 

εμαξηάηαη απνθαζηζηηθά απφ ηελ εηδηθή ζηαζεξά ηεο αληίδξαζεο. Ζ ηειεπηαία 

παξίζηαηαη απφ κηα ζρέζε ηεο κνξθήο (λφκνο ηνπ Arrhenius): 

 

k=aT
n
exp(-Ea/RT) 

 

φπνπ k ε εηδηθή ζηαζεξά ηεο αληίδξαζεο, T ε απφιπηε ζεξκνθξαζία θαη R ε γεληθή 

ζηαζεξά ησλ αεξίσλ. Δπηπιένλ, Eaείλαη ε ελέξγεηα ελεξγνπνίεζεο ηεο αληίδξαζεο, 

θαη a, n θαηάιιεινη ζπληειεζηέο. ΢πλεπψο, έλαο κεραληζκφο ρεκηθήο θηλεηηθήο 

εκπεξηέρεη ηηο ηηκέο ησλ παξακέηξσλ Ea, a, n, γηα θαζεκία απφ ηηο ζηνηρεηψδεηο 

αληηδξάζεηο.  

 

Γηα κνλνζπζηαηηθά θαχζηκα κε πξαθηηθφ ελδηαθέξνλ, ε δνκή πιήξσλ 

κεραληζκψλ πνπ πξνηείλνληαη έρεη ζπλήζσο έλαλ ηεξαξρηθφ ραξαθηήξα, δει. απηνί 

απνηεινχληαη απφ επηκέξνπο κεραληζκνχο πνπ πεξηγξάθνπλ ηελ θηλεηηθή 

ππνζπζηεκάηωλ ηνπ ζπλνιηθνχ κίγκαηνο, π.ρ. απηψλ πνπ ζρεηίδνληαη κε κφξηα φπσο 

ηα  H2, O2, CO, CO2, θιπ, πνπ είλαη θνηλά ζε δηεξγαζίεο θαχζεο πδξνγνλαλζξάθσλ. 

΢ε δεχηεξν επίπεδν, κπνξνχλ λα πξνζηεζνχλ ππν-κεραληζκνί γηα απινχο 

πδξνγνλάλζξαθεο φπσο ην CH4, θαη γηα κεγαιχηεξα κφξηα πδξνγνλαλζξάθσλ.   

 

΢ηελ παξνχζα εξγαζία, κειεηάηαη ε δεκηνπξγία κεραληζκψλ κεησκέλεο ηάμεο 

γηα δχν ζεκαληηθά πξφηππα θαχζηκα, ην πδξνγφλν (H2) θαη ην κεζάλην (CH4), ζην 

πιαίζην εθαξκνγψλ ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο.  

 

1.2 Βηβιηνγξαθηθή επηζθόπεζε 

 

Ζ βηβιηνγξαθία ε ζρεηηδφκελε κε ηε ρεκεία ηεο θαχζεο ησλ 

πδξνγνλαλζξάθσλ είλαη εθηελήο. Πξφζθαηεο ζεκαληηθέο κειέηεο ζρεηίδνληαη κε ηελ 

απινπνίεζε ησλ κεραληζκψλ ρεκηθήο θηλεηηθήο, θάλνληαο θαη ρξήζε κεζφδσλ 
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βειηηζηνπνίεζεο. ΢ηελ παξνχζα ελφηεηα, γίλεηαη αλαθνξά ζε ζεκαληηθέο 

πξφζθαηεο ζρεηηθέο κειέηεο.  

 

Ζ εξγαζία ησλ Heravi et al. [11], ε νπνία ζρεηίδεηαη άκεζα κε ην 

αληηθείκελν ηεο παξνχζαο δηπισκαηηθήο εξγαζίαο, παξνπζηάδεη κηα ππνινγηζηηθή 

κειέηε ηεο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο κεζαλίνπ, κε ρξήζε ηνπ ινγηζκηθνχ 

CHEMKIN, ην νπνίν ρξεζηκνπνηείηαη θαη ζηελ παξνχζα δηπισκαηηθή εξγαζία. 

΢ηελ εξγαζία ησλ Heravi et al. [11], ππνινγίδεηαη ε δνκή ηεο θιφγαο, γηα ιφγνπο 

ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα κεηαμχ ησλ ηηκψλ 0,5 θαη 1,6, κε ρξήζε ηφζν ηνπ 

πιήξνπο κεραληζκνχ GRI-Mech2.11 [27], φζν θαη ελφο λένπ, κεησκέλεο ηάμεο 

κεραληζκνχ. Σα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα επηβεβαηψλνπλ ηε κείσζε ηνπ πάρνπο 

ηεο θιφγαο, κε αχμεζε ηεο πίεζεο θαη ηεο ζεξκνθξαζίαο ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο. 

Δπίζεο, επηβεβαηψλνπλ ηε κεγάιε έθηαζε ηεο δψλεο ηεο πξνζέξκαλζεο (πεξίπνπ 

60% ηνπ ζπλνιηθνχ πάρνπο ηεο θιφγαο).  

 

 ΢ηελ εξγαζία ησλ O‟ Conaire et al. [3], παξνπζηάδεηαη έλαο πιήξεο 

κεραληζκφο γηα ην ζχζηεκα H2/O2, θαη ιακβάλνληαη απνηειέζκαηα γηα ζηξσηή 

θιφγα πξναλάκημεο, ζε θαιή ζπκθσλία κε πεηξακαηηθά δεδνκέλα, γηα έλα κεγάιν 

εχξνο ιφγνπ ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-νμπγφλνπ, θαη πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο ηνπ 

άθαπζηνπ κίγκαηνο. Παξφκνηα πξνζέγγηζε, αιιά γηα θαχζε H2 ζε αέξα, 

αθνινπζείηαη ζηελ εξγαζία ησλ Marinov et al. [15], φπνπ, επηπιένλ, γίλεηαη ρξήζε 

ελφο κεησκέλνπ κεραληζκνχ ελφο βήκαηνο. 

  

 ΢ηελ εξγαζία ησλ Fernandez-Galisteo et al. [8], γίλεηαη ρξήζε ελφο ρεκηθνχ 

κεραληζκνχ κε επηά ζηνηρεηψδεηο αληηδξάζεηο, γηα πξναλακηγκέλν κίγκα πδξνγφλνπ-

αέξα, κε πεξίζζεηα αέξα. Ο κεραληζκφο απινπνηείηαη πεξαηηέξσ γηα ζηνηρεηνκεηξία 

θνληά ζην θάησ φξην αλαθιεμηκφηεηαο, θάλνληαο ηελ παξαδνρή ηεο κφληκεο 

θαηάζηαζεο γηα ηα ελδηάκεζα πξντφληα. Δπηπιένλ, γίλεηαη ρξήζε ελφο κεραληζκνχ 

ελφο βήκαηνο, δειαδή ηεο ζπλνιηθήο αληίδξαζεο: 2Ζ2 + Ο2 → 2Ζ2Ο. Σέινο, 

αλαιχνληαη νη επηπηψζεηο ηεο παξαδνρήο ηεο κφληκεο θαηάζηαζεο, θαη εξκελεχεηαη ε 

πεξηνξηζκέλε επίδξαζή ηεο ζηελ αθξίβεηα ησλ απνηειεζκάησλ.  

 

΢ηελ εξγαζία ησλ Polifke et al. [20], παξνπζηάδεηαη κηα γεληθή δηαδηθαζία 

θαζνξηζκνχ ησλ βέιηηζησλ παξακέηξσλ ησλ εηδηθψλ ζηαζεξψλ, k, κεραληζκψλ 

κεησκέλεο ηάμεο, κε ρξήζε γελεηηθψλ αιγνξίζκσλ. Δθεί, γίλεηαη ρξήζε 

κνλνδηάζηαηεο πξνζνκνίσζεο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο, κε αληηθεηκεληθέο 

ζπλαξηήζεηο ηε ζηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο θαη αληηπξνζσπεπηηθέο ηειηθέο 

ζπγθεληξψζεηο. Ζ κεζνδνινγία εθαξκφδεηαη ζε κεραληζκνχο κεησκέλεο ηάμεο, δχν 

θαη ηξηψλ βεκάησλ. Σα απνηειέζκαηα πξνθχπηνπλ ζε πνιχ θαιή ζπκθσλία κε πιήξε 

κεραληζκφ, γηα θαχζε κεζαλίνπ ζε νμπγφλν. 

 

Ζ εξγαζία ησλ Elliott et al. [5] ζπλδέεηαη επίζεο άκεζα κε ην αληηθείκελν ηεο 

παξνχζαο δηπισκαηηθήο εξγαζίαο. Δθεί, επαλεμεηάδνληαη θξηηηθά ηερληθέο γηα ηε 

δεκηνπξγία κεραληζκψλ κεησκέλεο ηάμεο, ζπγθεθξηκέλα γηα ηε βειηηζηνπνίεζε ησλ 

παξακέηξσλ ησλ εηδηθψλ ζηαζεξψλ ησλ ζηνηρεησδψλ αληηδξάζεσλ απηψλ. ΢ηελ 

παξαπάλσ εξγαζία ησλ Elliott et al. [5] γίλεηαη, επηπιένλ, αλαθνξά ζηα ππνινγηζηηθά 

παθέηα ρεκηθήο θηλεηηθήο πνπ είλαη ρξεζηκνπνηνχληαη επξέσο. Σέινο, γίλεηαη 

βειηηζηνπνίεζε ησλ εηδηθψλ ζηαζεξψλ κεραληζκψλ κεησκέλεο ηάμεο, κε ρξήζε 

γελεηηθψλ αιγνξίζκσλ, γηα ηξία θαχζηκα, ζπγθεθξηκέλα πδξνγφλν, κεζάλην θαη 

θεξνδίλε.   
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Υξήζε κεραληζκψλ κεησκέλεο ηάμεο (δχν βεκάησλ) ζε ππνινγηζκνχο 

ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο γίλεηαη επίζεο ζηηο εξγαζίεο ησλ Fernandez-Galisteo et 

al. [7] θαη Mauss et al. [16], γηα θαχζε Ζ2 ζε αέξα, ζε κεγάιν εχξνο ηεο 

ζηνηρεηνκεηξίαο. Σα απνηειέζκαηα είλαη ζε πνιχ θαιή ζπκθσλία κε απηά ελφο 

πιήξνπο κεραληζκνχ.  

 

Σέινο, αληηπξνζσπεπηηθέο εξγαζίεο γηα ηε ρξήζε γελεηηθψλ αιγνξίζκσλ γηα 

ηε βειηηζηνπνίεζε ησλ παξακέηξσλ ησλ εηδηθψλ ζηαζεξψλ k ζε κεραληζκνχο 

αληηδξάζεσλ κεησκέλεο ηάμεο είλαη θαη απηέο ησλ Elliott et al. [6], Hernández et al. 

[12], Khaniki and Mehdizadeh [13], θαη Montgomery C.J. et al. [18]. 

 

1.3 Αληηθείκελν ηεο δηπισκαηηθήο εξγαζίαο 

 

Ζ παξνχζα δηπισκαηηθή εξγαζία πξαγκαηεχεηαη ηελ πξνζνκνίσζε ηεο 

θαχζεο ζε αέξα κε θιφγα πξναλάκημεο δχν πξφηππσλ θαπζίκσλ, ηνπ πδξνγφλνπ (Ζ2) 

θαη ηνπ κεζαλίνπ (CH4), θαη ηε δεκηνπξγία απινπνηεκέλσλ κεραληζκψλ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο. Γηα ηνλ ζθνπφ απηφλ, γίλεηαη ρξήζε αξηζκεηηθήο πξνζνκνίσζεο 

κνλνδηάζηαηεο θιφγαο πξναλάκημεο, κε ρξήζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ 

CHEMKIN [21], γηα έλα ζεκαληηθφ εχξνο ηεο ζηνηρεηνκεηξίαο. ΢πγθεθξηκέλα: (α) 

Γίλεηαη πξνζνκνίσζε ηεο θιφγαο πξναλάκημεο, κε ρξήζε πιήξνπο κεραληζκνχ 

ρεκηθήο θηλεηηθήο. (β) ΢ην πιαίζην ζχδεπμεο ηνπ ινγηζκηθνχ CHEMKIN κε θψδηθα 

βειηηζηνπνίεζεο βαζηζκέλν ζε γελεηηθνχο αιγνξίζκνπο, γίλεηαη πξνζνκνίσζε ηεο 

θιφγαο πξναλάκημεο, κε ρξήζε κεραληζκνχ ρεκηθήο θηλεηηθήο κεησκέλεο ηάμεο (ελφο 

βήκαηνο ή δχν βεκάησλ), θαη πξνζδηνξίδνληαη νη βέιηηζηεο παξάκεηξνη ηεο εηδηθήο 

ζηαζεξήο ηεο αληίδξαζεο (ή ησλ αληηδξάζεσλ), θαζψο θαη ε ηζνδχλακε ηάμε (ζηνλ 

λφκν δξάζεο ησλ καδψλ) ηνπ θάζε αληηδξψληνο. Δλ πξνθεηκέλσ, δηακνξθψλεηαη έλα 

πνιπθξηηεξηαθφ πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο, κε αληηθεηκεληθέο (πξνο 

ειαρηζηνπνίεζε) ζπλαξηήζεηο ηελ απφθιηζε ησλ ηηκψλ ηεο ηαρχηεηαο θαη ηνπ πάρνπο 

ηεο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο, ζε ζρέζε κε απηέο ηνπ πιήξνπο κεραληζκνχ. 

΢εκεηψλεηαη εδψ φηη ε επηινγή ησλ παξαπάλσ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ 

νθείιεηαη: (α) ΢ην γεγνλφο φηη ε ζηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο πξναλάκημεο είλαη κηα 

βαζηθή ηδηφηεηα ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο, θαη ν αθξηβήο ππνινγηζκφο ηεο είλαη 

απαξαίηεηνο γηα ηελ αθξίβεηα αξηζκεηηθψλ ππνινγηζκψλ ζε θαηλφκελα δηάδνζεο 

θιφγαο πξναλάκημεο. (β) ΢ην γεγνλφο φηη ην πάρνο ηεο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο 

επεξεάδεη ζεκαληηθά ηελ αλάπηπμε αζηαζεηψλ θαηά ηε δηάδνζε ζηξσηήο θιφγαο 

πξναλάκημεο, θαη ηελ ηειηθή κεηάβαζε ζε ηπξβψδε θιφγα.  

 

Σα παξφληα απνηειέζκαηα βειηηζηνπνίεζεο ραξαθηεξίδνληαη απφ θαιή 

ζχγθιηζε, ζπγθξηλφκελα κε απηά ησλ πιήξσλ κεραληζκψλ, θαζψο θαη κε αληίζηνηρα 

ηεο βηβιηνγξαθίαο. Σα απνηειέζκαηα απηά κπνξνχλ λα ρξεζηκνπνηεζνχλ ζηελ 

πξνζνκνίσζε θαηλνκέλσλ δηάδνζεο θιφγαο πξναλάκημεο κε ρξήζε Τπνινγηζηηθήο 

Ρεπζηνδπλακηθήο.  

 

Ζ δνκή ηεο παξνχζαο δηπισκαηηθήο εξγαζίαο είλαη ε αθφινπζε: ΢ην 

Κεθάιαην 2, παξνπζηάδνληαη βαζηθέο έλλνηεο ηεο Υεκηθήο Κηλεηηθήο, θαη αλαιχεηαη 

ε δνκή ηεο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο. ΢ην Κεθάιαην 3, γίλεηαη αλαθνξά ζε 

βαζηθέο έλλνηεο ηεο πνιπθξηηεξηαθήο βειηηζηνπνίεζεο θαη ησλ γελεηηθψλ 

αιγνξίζκσλ. ΢ην Κεθάιαην 4, γίλεηαη αλαθνξά ζην ππνινγηζηηθφ παθέην CHEMKIN, 

θαη δηαηππψλεηαη ην πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο. ΢ην Κεθάιαην 5, παξνπζηάδνληαη 

θαη αλαιχνληαη ηα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα πνπ πξνέθπςαλ. Σέινο, ζην Κεθάιαην 
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6, παξαηίζεληαη ηα θχξηα ζπκπεξάζκαηα πνπ απνξξένπλ απφ ηελ παξνχζα 

δηπισκαηηθή εξγαζία, θαη γίλνληαη πξνηάζεηο γηα κειινληηθά βήκαηα, κε ρξήζε ησλ 

παξφλησλ απνηειεζκάησλ θαη ηνπ ινγηζκηθνχ πνπ αλαπηχρζεθε.  
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Κεθάιαην 2
ν
: ΢ηξσηή θιόγα πξναλάκημεο - βαζηθέο έλλνηεο 

 

2.1 Υεκηθή θηλεηηθή 

 

Χεκηθή θηλεηηθή είλαη ν θιάδνο ηεο ρεκείαο πνπ κειεηά ηελ ηαρχηεηα κε ηελ 

νπνία εμειίζζνληαη ηα ρεκηθά θαηλφκελα, ηνπο παξάγνληεο πνπ ηελ επεξεάδνπλ θαη 

ηνπο κεραληζκνχο ησλ ρεκηθψλ αληηδξάζεσλ. Ζ γλψζε ηεο ηαρχηεηαο ησλ 

ρεκηθψλ θαηλνκέλσλ έρεη κεγάιν ζεσξεηηθφ θαη πξαθηηθφ ελδηαθέξνλ, εμαξηάηαη δε 

απφ ηνλ ρεκηθφ κεραληζκφ, ηηο ζπλζήθεο θαη ηε ζηνηρεηνκεηξία. Σα θαηλφκελα ηεο 

θαχζεο ζρεηίδνληαη κε εμψζεξκεο αληηδξάζεηο ελφο θαπζίκνπ παξνπζία θαζαξνχ 

νμπγφλνπ ή αέξα. Οη ελ ιφγσ αληηδξάζεηο ιακβάλνπλ ρψξα κε πςειή ηαρχηεηα, ψζηε 

ε εθιπφκελε ζεξκφηεηα είλαη ηερληθά εθκεηαιεχζηκε.  

 

 Ζ ηαρύηεηα κηαο αληίδξαζεο είλαη αλάινγε πξνο ηε κεηαβνιή ηεο 

ζπγθέληξσζεο ελφο απφ ηα θχξηα αληηδξψληα ή πξντφληα ηεο αληίδξαζεο ζηε κνλάδα 

ηνπ ρξφλνπ (ξπζκφο κεηαβνιήο ηεο ζπγθέληξσζεο). 

  

Οη παξάγνληεο πνπ επεξεάδνπλ ηελ ηαρχηεηα κηαο αληίδξαζεο είλαη: 

 

1.  Ζ θχζε ησλ αληηδξψλησλ.  

2. Ζ ζπγθέληξσζε ησλ αληηδξψλησλ: αχμεζε ηεο ζπγθέληξσζεο νδεγεί ζε 

αχμεζε ησλ απνηειεζκαηηθψλ ζπγθξνχζεσλ κεηαμχ ησλ κνξίσλ ησλ αληηδξψλησλ, 

θαη ζπλεπψο ζε αχμεζε ηεο ηαρχηεηαο ηεο αληίδξαζεο. 

3. Ζ πίεζε, κε ηελ πξνυπφζεζε φηη έλα ηνπιάρηζηνλ απφ ηα αληηδξψληα είλαη αέξην: 

αχμεζε ηεο πίεζεο ηζνδπλακεί κε αχμεζε ηεο ζπγθέληξσζεο, θαη νδεγεί ζε αχμεζε 

ηεο ηαρχηεηαο ηεο αληίδξαζεο. 

4. Ζ επηθάλεηα επαθήο ησλ αληηδξψλησλ (ζηεξεά): αχμεζε ηεο επηθάλεηαο επαθήο 

νδεγεί ζε αχμεζε ηεο ηαρχηεηαο ηεο αληίδξαζεο, γη‟ απηφ θαη ηα ζηεξεά αληηδξψληα 

είλαη πξνηηκφηεξν λα βξίζθνληαη ζε θαηάζηαζε ιεπηνχ δηακεξηζκνχ (ζθφλε). 

5. Ζ ζεξκνθξαζία: αχμεζε ηεο ζεξκνθξαζίαο έρεη γεληθά σο απνηέιεζκα ηελ αχμεζε 

ηεο ηαρχηεηαο ηεο αληίδξαζεο, αλεμάξηεηα απφ ην εάλ απηή είλαη ελδφζεξκε ή 

εμψζεξκε. ΢πρλά, αχμεζε ηεο ζεξκνθξαζίαο θαηά 10 
ν
C δηπιαζηάδεη ηελ ηαρχηεηα 

ηεο αληίδξαζεο.  

6. Ζ παξνπζία αθηηλνβνιίαο: απμάλεη ηελ ηαρχηεηα θάπνησλ αληηδξάζεσλ. 

7. Ζ παξνπζία θαηαιπηψλ: απμάλεη ηελ ηαρχηεηα ησλ αληηδξάζεσλ. 

  

 Σν ζχλνιν ησλ ζηνηρεησδψλ αληηδξάζεσλ πνπ πεξηγξάθνπλ κηα ρεκηθή 

δηεξγαζία ζπληζηά ηνλ πιήξε κεραληζκό ηεο αληίδξαζεο. Οη πεξηζζφηεξν αξγέο 

ζηνηρεηψδεηο αληηδξάζεηο επηδξνχλ πεξηζζφηεξν ζηελ ηαρχηεηα ηεο ζπλνιηθήο 

αληίδξαζεο. 

  

 Νόκνο δξάζεο ηωλ καδώλ νλνκάδεηαη ε καζεκαηηθή ζρέζε πνπ δίδεη ηε 

ζηηγκηαία ηαρχηεηα ηεο αληίδξαζεο ζε ζπλάξηεζε κε ηηο ζηηγκηαίεο ζπγθεληξψζεηο 

ησλ αληηδξψλησλ. Έζησ ε αληίδξαζε:  

 

aA + bB → cC + dD 

 

 Ζ ηαρύηεηα ηεο παξαπάλσ αληίδξαζεο δίδεηαη απφ ηε ζρέζε: 

 

U = k[A]
a
[B]

b              
(2.1) 
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φπνπ k ε εηδηθή ζηαζεξά ηεο αληίδξαζεο, θαη [A], [B] νη ζπγθεληξψζεηο ησλ 

ζπζηαηηθψλ Α θαη Β.  

   

 Ζ ηηκή ηεο εηδηθήο ζηαζεξάο, k, εμαξηάηαη απφ ηε θχζε ησλ αληηδξψλησλ 

ζσκάησλ θαη απφ ηε ζεξκνθξαζία. Οη κνλάδεο κέηξεζεο ηεο ζηαζεξάο k δελ είλαη 

ίδηεο γηα φιεο ηηο αληηδξάζεηο, θαζψο εμαξηψληαη απφ ηελ ηάμε ηεο θάζε αληίδξαζεο 

(ην άζξνηζκα ησλ ζηνηρεηνκεηξηθψλ ζπληειεζηψλ a θαη b ηεο ζρέζεο (2.1)). 

 

Ζ ζρέζε ηνπ Arrhenius γηα ηελ εηδηθή ζηαζεξά είλαη έλαο απιφο, αιιά 

αθξηβήο ηξφπνο γηα λα εθθξαζηεί ηειηθά ε εμάξηεζε ηεο ηαρχηεηαο κηαο ρεκηθήο 

αληίδξαζεο απφ ηε ζεξκνθξαζία: 

k = Ae
-Ea/RT                    

(2.2)
 

νπνπ Α είλαη o πξν-εθζεηηθόο παξάγνληαο, R ε γεληθή ζηαζεξά ηωλ αεξίωλ, Δa ε 

ελέξγεηα ελεξγνπνίεζεο ηεο αληίδξαζεο, θαη Σ ε απόιπηε ζεξκνθξαζία. Οη κνλάδεο 

ηνπ πξν-εθζεηηθνχ παξάγνληα είλαη ίδηεο κε εθείλεο ηεο εηδηθήο ζηαζεξάο, k, θαη 

πνηθίινπλ αλάινγα κε ηελ ηάμε ηεο αληίδξαζεο. Eάλ Α ζεσξεζεί φηη είλαη ν 

ζπλνιηθφο αξηζκφο ησλ ζπγθξνχζεσλ ησλ κνξίσλ πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηελ αληίδξαζε, 

e
-Ea/RT 

είλαη ην πνζνζηφ ησλ ζπγθξνχζεσλ πνπ νδεγνχλ ζε αληίδξαζε, ζπλεπψο k ζα 

είλαη ν αξηζκφο ησλ ζπγθξνχζεσλ πνπ νδεγνχλ ζε αληίδξαζε. 

 Γηα λα ιάβεη ρψξα κηα αληίδξαζε, πξέπεη νη βαζηθέο δνκηθέο κνλάδεο (κφξηα, 

άηνκα, ηφληα) λα ζπγθξνπζηνχλ θαηάιιεια, ψζηε λα δηαζπαζηνχλ νη δεζκνί κεηαμχ 

ησλ αηφκσλ, θαη ζηε ζπλέρεηα λα γίλεη αλαθαηαλνκή αηφκσλ θαη ειεθηξνλίσλ, ψζηε 

λα δεκηνπξγεζνχλ λένη δεζκνί. Οη ζπγθξνχζεηο απηέο είλαη πάξα πνιιέο, αιιά, φπσο 

πξναλαθέξζεθε, δελ νδεγνχλ φιεο ζε ζρεκαηηζκφ πξντφλησλ. Μφλν έλα 

πνζνζηφ απηψλ είλαη ελεξγέο (απνηειεζκαηηθέο). Γηα λα είλαη νη ζπγθξνχζεηο 

ελεξγέο, πξέπεη ηα ζπγθξνπφκελα ζσκαηίδηα λα έρνπλ κηα ειάρηζηε θηλεηηθή 

ελέξγεηα, Δa (ελέξγεηα ελεξγνπνίεζεο), θαζψο θαη θαηάιιειν πξνζαλαηνιηζκφ (πνπ 

επεξεάδεη ηελ ηηκή ηνπ πξν-εθζεηηθνχ παξάγνληα). Δίλαη ζχλεζεο ε ελέξγεηα 

ελεξγνπνίεζεο λα εθθξάδεηαη ζε kJ/mole. 

 

Ζ κειέηε ησλ ρεκηθψλ αληηδξάζεσλ γίλεηαη ζπλήζσο ζε έλα ζπγθεθξηκέλν 

εχξνο ζεξκνθξαζηψλ. Ζ ελέξγεηα ελεξγνπνίεζεο είλαη αλεμάξηεηε ηεο ζεξκνθξαζίαο, 

ελψ ν πξνεθζεηηθφο παξάγνληαο έρεη, ελ γέλεη, θάπνηα εμάξηεζε απφ ηε ζεξκνθξαζία. 

Έηζη, ρξεζηκνπνείηαη ζπλήζσο γηα ηελ εηδηθή ζηαζεξά κηαο αληίδξαζεο ε αθφινπζε 

έθθξαζε: 

k = AT
n
e

-Ea/RT               
(2.3) 

φπνπ n θαηάιιεινο εθζέηεο, ν νπνίνο ιακβάλεη ηελ ηηκή n=0 ζηελ πεξίπησζε ηεο 

αξρηθήο ζρέζεο Arrhenius. 

  

2.2 Γνκή ζηξσηήο θιόγαο πξναλάκημεο, αλάιπζε Mallard – Le Chatellier 

 
΢ηηο θιφγεο πξναλάκημεο, ην θαχζηκν θαη ην νμεηδσηηθφ κέζν είλαη εθ ησλ 

πξνηέξσλ πιήξσο αλακηγκέλα. Όηαλ ε εθιπφκελε ζεξκφηεηα ρξεζηκνπνηείηαη κφλν 

γηα ηε ζέξκαλζε ησλ πξντφλησλ ηεο θαχζεο (δει. δελ ππάξρνπλ ζεξκηθέο απψιεηεο 

http://www.worldlingo.com/ma/enwiki/el/Pre-exponential_factor
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πξνο ην πεξηβάιινλ), ε θιφγα θαιείηαη αδηαβαηηθή. Ζ κνλνδηάζηαηε αλάιπζε θιφγαο 

πξναλάκημεο ρξεζηκνπνηεί ηε βαζηθή παξαδνρή ηεο αδηαβαηηθήο θιφγαο. ΢ηηο 

πεξηζζφηεξεο εθαξκνγέο, ην νμεηδσηηθφ κέζν είλαη ην νμπγφλν ηνπ αέξα. Ζ θαχζε 

κπνξεί λα ιάβεη ρψξα φηαλ ν ιφγνο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα είλαη εληφο ησλ 

νξίωλ αλαθιεμηκόηεηαο. Γηα δεδνκέλεο ζπλζήθεο πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο, σο φξηα 

αλαθιεμηκφηεηαο νξίδνληαη δχν νξηαθέο ηηκέο ηεο ζηνηρεηνκεηξίαο εθηφο ησλ νπνίσλ 

δελ είλαη εθηθηή ε δηαηήξεζε (δηάδνζε) ηεο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο. Ζ 

απαηηνχκελε γηα ηελ έλαπζε ηεο θιφγαο ελέξγεηα παξέρεηαη ζπλήζσο απφ κηα 

εμσηεξηθή πεγή έλαπζεο. Ζ κειέηε ηεο κνλνδηάζηαηεο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο 

είλαη ε βάζε γηα ηελ θαηαλφεζε ησλ πνιππινθφηεξσλ ηπξβσδψλ θινγψλ 

πξναλάκημεο.   

 

Ζ δηάδνζε κηαο ζηξσηήο (αδηαβαηηθήο) θιφγαο πξναλάκημεο ραξαθηεξίδεηαη 

απφ ηελ ηηκή ηεο ζηξωηήο ηαρύηεηαο θιόγαο πξναλάκημεο, SL. Ζ ζηξσηή ηαρχηεηα 

θιφγαο είλαη ε ηαρχηεηα δηάδνζεο ηεο θιφγαο δηακέζνπ ελφο ζηάζηκνπ κίγκαηνο. ΢ε 

πην γεληθεπκέλε ζεψξεζε, ε ζηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο νξίδεηαη σο ε ζρεηηθή 

ηαρχηεηα ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο σο πξνο ηε θιφγα.  

 

 Έλα κίγκα θαπζίκνπ–αέξα εηζέξρεηαη ζηε δνκή ηεο θιφγαο κε κηα απφιπηε 

ηαρχηεηα, έζησ Ug. Ζ ζρεηηθή, σο πξνο ηε θιφγα ηαρχηεηα ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο 

έρεη νξηζζεί σο ζηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο, SL. Ζ ηηκή ηνπ κεγέζνπο SL ραξαθηεξίδεη 

ην άθαπζην κίγκα, θαη δελ εμαξηάηαη απφ ηε ξνή. Ζ ηηκή ηνπ SL εμαξηάηαη απφ ηε 

ζηνηρεηνκεηξία ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο, θαζψο θαη απφ ηηο ζπλζήθεο πίεζεο θαη 

ζεξκνθξαζίαο απηνχ. Οη ελ ιφγσ παξάγνληεο επεξεάδνπλ θαη ηηο ζπγθεληξψζεηο ησλ 

ξχπσλ ζηα πξντφληα ηεο θαχζεο. Ζ ζηξσηή θιφγα πξναλάκημεο κπνξεί λα 

ζηαζεξνπνηεζεί (ζηάζηκε θιφγα) φηαλ ε απφιπηε ηαρχηεηα ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο, 

Ug, εμηζσζεί πξνο ηελ SL. ΢ε κηα ηέηνηα πεξίπησζε, αχμεζε ηεο ηαρχηεηαο ηνπ 

άθαπζηνπ κίγκαηνο κπνξεί λα νδεγήζεη ζην θαηλφκελν ηνπ blowoff, θαη κείσζή ηεο 

ζην θαηλφκελν ηνπ flashback [9]. 

  

 ΢ην ΢ρήκα 2.1 παξνπζηάδεηαη ε ηππηθή δνκή κηαο ζηξσηήο θιφγαο 

πξναλάκημεο, ζην πιαίζην ηεο θαηαλνκήο ηεο ζεξκνθξαζίαο [9]. Παξαηεξείηαη φηη ε 

θιφγα απνηειεηηαη απφ δχν βαζηθέο δψλεο, ηε δώλε ηεο πξνζέξκαλζεο θαη ηε δώλε 

ηεο αληίδξαζεο.  
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΢ρήκα 2.1: ΢ρεκαηηθή απεηθφληζε ηεο θαηαλνκήο ηεο ζεξκνθξαζίαο ζε 

κνλνδηάζηαηε ζηξσηή θιφγα πξναλάκημεο. 

 

΢χκθσλα κε ηελ αλάιπζε ησλ Mallard θαη Le Chatellier [9], ε δηάδνζε ηεο 

ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο εμαξηάηαη ζε ζεκαληηθφ βαζκφ απφ ηε κεηαθνξά 

ζεξκφηεηαο απφ ηε δψλε ηεο αληίδξαζεο πξνο ηε δψλε ηεο πξνζέξκαλζεο. Δδψ, 

γίλεηαη ε παξαδνρή φηη ηκήκα ηεο εθιπφκελεο ζηε δψλε ηεο αληίδξαζεο ζεξκηθήο 

ηζρχνο κεηαθέξεηαη κε αγσγηκφηεηα ζηε δψλε ηεο πξνζέξκαλζεο, ζεξκαίλνληαο ην 

άθαπζην κίγκα έσο κηα ζεξκνθξαζία, ηελ νπνία θαινχκε (απζαίξεηα) ζεξκνθξαζία 

έλαπζεο (Ti). Θεσξψληαο ηελ θαηαλνκή ηεο ζεξκνθξαζίαο ζηε δψλε ηεο αληίδξαζεο 

γξακκηθή, ε ρσξηθή παξάγσγνο απηήο κπνξεί λα πξνζεγγηζηεί απφ ηελ έθθξαζε 

[(     )  ], φπνπ      , ε ηειηθή ζεξκνθξαζία (αδηαβαηηθή ζεξκνθξαζία θιφγαο) 

θαη ε ζεξκνθξαζία έλαπζεο, αληίζηνηρα, θαη δ ην πάρνο ηεο δψλεο ηεο αληίδξαζεο 

(βι. ζρήκα 2.1).  

 

Ζ δηαηήξεζε ηεο ελέξγεηαο (ηζνδχγην ζεξκηθήο ηζρχνο) ζηε δψλε ηεο 

πξνζέξκαλζεο δίδεη: 

 

 ̇   (     )=ι[(     )  ]Α           (2.4) 

 

Όπνπ  ̇ [kg/s] ε παξνρή κάδαο ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο, cp [J/kg·K] ε εηδηθή 

ζεξκνρσξεηηθφηεηα απηνχ,     [K] ε αξρηθή ζεξκνθξαζία ηνπ, ι [W/m·K] ν 

ζπληειεζηήο ζεξκηθήο αγσγηκφηεηαο απηνχ, θαη Α [m
2
] ην εκβαδφλ ηεο δηεπηθάλεηαο 

κεηαμχ ησλ δχν δσλψλ ηεο θιφγαο. 

 

Δμαηηίαο ηνπ νξηζκνχ ηνπ κεγέζνπο SL, ηζρχεη:  

 

 ̇=ξuΑ=ξSLA              (2.5) 
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Όπνπ ξ [kg/m
3
] ε ππθλφηεηα ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο, θαη u≡SL [m/s] ε ζρεηηθή 

ηαρχηεηα απηνχ σο πξνο ηε θιφγα. Έηζη, ε ζρέζε (2.4) παίξλεη ηε κνξθή: 

 

ξSLcp(     )=ι[(     )  ]       (2.6) 

 
 
⇒SL = {

 (     )

   (     )

 

 
}           (2.7) 

 

Ζ ζπλνιηθή παξνρή κάδαο  ̇ ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο (αλά κνλάδα επηθάλεηαο) είλαη 

ίζε κε ηελ αληίζηνηρε πνπ ζπκκεηέρεη ζηε ζπλνιηθή αληίδξαζε, ζηε δψλε ηεο 

αληίδξαζεο. ΢πλεπψο: 

 

 ̇/Α = ξ u = ξ SL =  ̇δ          (2.8) 

 

φπνπ  ̇ είλαη ν ξπζκφο ηεο ζπλνιηθήο αληίδξαζεο [kg/m
3
·s]. 

 

Έηζη, αληηθαζηζηψληαο ην δ ζηε ζρέζε (2.7), πξνθχπηεη:   

 

SL =[
 

   

(     )

(     )

 ̇

 
]
   

 ( 
 ̇

 
)
   

 (2.9) 

 

Όπνπ α = 
 

   
 ν ζπληειεζηήο ζεξκηθήο δηαρπηφηεηαο ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο.   

 

Δπηπιένλ, απνδεηθλχεηαη φηη απφ ηελ παξαπάλσ αλάιπζε πξνθχπηεη επίζεο: 

 

δ  α / SL               (2.10) 

 

Δάλ ε θαηαλνκή ηεο ζεξκνθξαζίαο είλαη γλσζηή, ην πάρνο ηεο θιφγαο κπνξεί λα 

πξνζεγγηζηεί σο: 

δF (Tf-T0)/(dT/dx)max       (2.11) 

 

Μεηά ηε δψλε ηεο αληίδξαζεο, ιακβάλνπλ ρψξα αληηδξάζεηο αλαζπλδπαζκνχ 

ειεπζέξσλ ξηδψλ (radical recombination). Ζ ζρεηηθή δψλε κπνξεί λα ζεσξεζεί θαη σο 

κηα ηξίηε δψλε ηεο θιφγαο. Οη ελ ιφγσ αληηδξάζεηο είλαη εμψζεξκεο, φκσο, εμαηηίαο 

ηεο πνιχ ρακειήο ζπγθέληξσζεο ησλ ειεπζέξσλ ξηδψλ, ε θαηαλνκή ηεο 

ζεξκνθξαζίαο κέλεη πξαθηηθά αλεπεξέαζηε.  

 

 

2.3 ΢ηξσηή ηαρύηεηα θιόγαο θαη πάρνο θιόγαο: εμάξηεζε από ηηο ζπλζήθεο ηνπ 

άθαπζηνπ κίγκαηνο 

 

 Με βάζε πεηξακαηηθά δεδνκέλα, ε ζηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο είλαη αχμνπζα 

ζπλάξηεζε ηεο ζεξκνθξαζίαο ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο. Ζ ηάζε απηή πξέπεη λα 

απνδνζεί ζηελ αληίζηνηρε αχμεζε ηνπ ζπληειεζηή ζεξκηθήο δηαρπηφηεηαο ηνπ αέξηνπ 

κίγκαηνο, ζηε κείσζε ηεο ππθλφηεηαο απηνχ, θαη, θπξίσο, ζηε ζεκαληηθή αχμεζε ηνπ 

ξπζκνχ ηεο ζπλνιηθήο αληίδξαζεο (βι. ζρέζε 2.9). Αληίζηνηρα, ην πάρνο ηεο θιφγαο 

κεηψλεηαη κε ηε ζεξκνθξαζία ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο, θπξίσο ιφγσ ηεο κείσζεο ηνπ 

πάρνπο ηεο δψλεο ηεο αληίδξαζεο εμαηηίαο ηεο αχμεζεο ηνπ ξπζκνχ ηεο ζπλνιηθήο 

αληίδξαζεο.  
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 Ζ εμάξηεζε ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο θιφγαο απφ ηελ πίεζε κπνξεί λα βξεζεί 

ιακβάλνληαο ππφςε ηελ επηκέξνπο εμάξηεζε ησλ παξαγφλησλ πνπ επηδξνχλ ζηελ 

ηηκή ηνπ SL (ζρέζε 2.9). Δπεηδή, ζηα αέξηα, α~1/p, ξ~1/p, εάλ n είλαη ε ηάμε ηεο 

ζπλνιηθήο αληίδξαζεο, πξνθχπηεη: 

 

SL   (   )        (2.12) 

 

 Απφ ηε ζρέζε (2.12) πξνθχπηεη φηη γηα n=2 ε ηηκή ηνπ SL είλαη αλεμάξηεηε 

ηεο πίεζεο. Γηα n>2, ε ηηκή ηνπ SL είλαη αχμνπζα ζπλάξηεζε ηεο πίεζεο. Δμάιινπ, 

απφ ηε ζρέζε (2.10) πξνθχπηεη, ιφγσ ηεο εμάξηεζεο α~1/p, φηη ην πάρνο ηεο θιφγαο 

είλαη θζίλνπζα ζπλάξηεζε ηεο πίεζεο.  

 

 Σέινο, ε εμάξηεζε ησλ κεγεζψλ ηεο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο απφ ηε 

ζηνηρεηνκεηξία ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο κπνξεί λα εθηηκεζεί κε βάζε ηελ αληίζηνηρε 

εμάξηεζε ηεο αδηαβαηηθήο ζεξκνθξαζίαο ηεο θιφγαο: Γηα ηηκέο ηνπ ιφγνπ 

ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα εγγχο ηεο κνλάδαο (ζηνηρεηνκεηξηθφ κίγκα) αλακέλνληαη 

κέγηζηεο ηηκέο ηεο αδηαβαηηθήο ζεξκνθξαζίαο, θαη ζπλεπψο κέγηζηεο ηηκέο ηνπ SL. 

Αληίζηνηρα, ε ηηκή ηνπ πάρνπο ηεο θιφγαο αλακέλεηαη λα είλαη ειάρηζηε γηα 

ζηνηρεηνκεηξηθφ κίγκα (ζρέζε 2.10).    

 

2.4  Απινπνηεηηθέο παξαδνρέο γηα ηε ρεκηθή θηλεηηθή   

 

 Ζ ρεκεία ηεο θαχζεο παξνπζηάδεη ζηηο πεξηζζφηεξεο εθαξκνγέο θάπνηα θνηλά 

ραξαθηεξηζηηθά. ΢ην πιαίζην ηεο απινπνίεζεο ηεο ρεκείαο, ηα θνηλά ραξαθηεξηζηηθά 

πνπ ελδηαθέξνπλ είλαη: (α) ε παξνπζία ησλ ειεπζέξσλ ξηδψλ, νη νπνίεο είλαη 

εμαηξεηηθά ελεξγέο θαη ζπλεπψο βξαρχβηεο, θαη (β) ε ελδερφκελε παξνπζία ελφο 

ππνζπλφινπ ελψζεσλ, ησλ νπνίσλ ε ρεκεία είλαη γξεγνξφηεξε ζε ζχγθξηζε κε απηή 

ηνπ ζπλνιηθνχ ζπζηήκαηνο, κε απνηέιεζκα ην αληίζηνηρν ππνζχζηεκα λα θηάλεη ζε 

ηζνξξνπία ηαρχηεξα ζε ζρέζε κε ην ζπλνιηθφ. Σα παξαπάλσ ραξαθηεξηζηηθά 

παξέρνπλ ηε δπλαηφηεηα απινπνίεζεο ηνπ ζπλνιηθνχ ρεκηθνχ κεραληζκνχ, ζην 

πιαίζην ησλ παξαδνρψλ ηεο κφληκεο θαηάζηαζεο θαη ηεο κεξηθήο ηζνξξνπίαο, νη 

νπνίεο αλαιχνληαη αθνινχζσο.  

 

2.4.1 Παξαδνρή ηεο κόληκεο θαηάζηαζεο  (steady-state assumption) 

 

 Ζ παξαδνρή ηεο κφληκεο θαηάζηαζεο ζεσξεί φηη θάπνηεο απφ ηηο ελψζεηο πνπ 

ζπκκεηέρνπλ ζε έλαλ κεραληζκφ είλαη πνιχ ελεξγέο, θαη θαηά ζπλέπεηα απηέο 

θαηαλαιψλνληαη πξαθηηθά άκεζα κε ηε δεκηνπξγία ηνπο. Έηζη, γηα ηηο ελψζεηο απηέο 

ζεσξείηαη φηη δελ πθίζηαηαη ρξνληθή κεηαβνιή ηεο ζπγθέληξσζήο ηνπο, δειαδή 

γίλεηαη ε παξαδνρή φηη απηέο βξίζθνληαη ζε κφληκε θαηάζηαζε θαζφιε ηε δηάξθεηα 

ηεο εμέιημεο ηεο ρεκείαο. ΢ην πιαίζην ηεο παξαδνρήο ηεο κφληκεο θαηάζηαζεο, είλαη 

δπλαηφ λα απινπνηεζεί ζεκαληηθά έλαο κεραληζκφο, εηδηθά ζηελ πεξίπησζε κηθξνχ 

ζπλνιηθνχ αξηζκνχ ζηνηρεησδψλ αληηδξάζεσλ. Απηφ είλαη ζαθέο ζην αθφινπζν 

παξάδεηγκα, ζην νπνίν ζεσξείηαη αιπζίδα δχν ζηνηρεησδψλ αληηδξάζεσλ: 

 

S1

   
→ S2

   
→ S3 

 

 Ο ξπζκφο κεηαβνιήο ηεο ζπγθέληξσζεο ηεο θάζε έλσζεο δίδεηαη απφ ηηο 

ζρέζεηο: 
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 = -k12 [S1] 

 
     

  
 = k12 [S1] – k23 [S2] 

 
     

  
 = k23 [S2] 

 

 ΢ην πιαίζην ηεο παξαδνρήο ηεο κφληκεο θαηάζηαζεο (steady state assumption) 

ζεσξείηαη φηη ε έλσζε S2 είλαη εμαηξεηηθά ελεξγή (k23>>k12), θαη θαηά ζπλέπεηα 

θαηαλαιψλεηαη άκεζα κε ηελ παξαγσγή ηεο, δειαδή ν ξπζκφο κεηαβνιήο ηεο 

ζπγθέληξσζήο ηεο είλαη πεξίπνπ κεδεληθφο (κφληκε θαηάζηαζε):  

 
     

  
 = k12 [S1] – k23[S2]   0 

 

 Έηζη, ζηελ πεξίπησζε ηνπ παξφληνο πξνβιήκαηνο, πξνθχπηεη γηα ηνλ ξπζκφ 

παξαγσγήο ηνπ πξντφληνο:   

 
     

  
 = k12 [S1] 

 

2.4.2  Παξαδνρή ηεο κεξηθήο ηζνξξνπίαο (partial equilibrium assumption)  

 

 Ζ παξαδνρή ηεο κεξηθήο ηζνξξνπίαο ελφο ππνζπζηήκαηνο ζα πεξηγξαθεί ζην 

πιαίζην ηνπ ζπζηήκαηνο πδξνγφλνπ-νμπγφλνπ, ην νπνίν ππεηζέξρεηαη θαί ζηελ θαχζε 

πδξνγνλαλζξάθσλ. Απφ πεηξακαηηθά θαη ππνινγηζηηθά δεδνκέλα ηεο βηβιηνγξαθίαο 

[24] πξνθχπηεη φηη ζε πςειέο ζεξκνθξαζίεο νη αληίζηνηρεο εηδηθέο ζηαζεξέο ησλ 

ζηνηρεησδψλ αληηδξάζεσλ είλαη πνιχ πςειέο, ψζηε λα κπνξεί λα ζεσξεζεί φηη ην 

ππνζχζηεκα πδξνγφλνπ-νμπγφλνπ έρεη πεξηέιζεη ζε ηζνξξνπία: 

 

Ζ + Ο2 ↔ ΟΖ + Ο   (k1,k2) 

Ο + Ζ2 ↔ ΟΖ + Ζ   (k3,k4) 

ΟΖ + Ζ2 ↔ Ζ2Ο + Ζ (k5,k6) 

 

 Απφ ηελ παξαδνρή ηεο κεξηθήο ηζνξξνπίαο γηα ηηο παξαπάλσ ζηνηρεηψδεηο 

αληηδξάζεηο, πξνθχπηεη:  

 

k1 [H] [O2] = k2 [OH] [O] 

k3 [O] [H2] = k4 [OH] [H] 

k5 [OH] [H2] = k6 [H2O] [H] 

 

 Λχλνληαο ηηο παξαπάλσ ηξεηο εμηζψζεηο σο πξνο ηα ελδηάκεζα πξντφληα 

(ειεχζεξεο ξίδεο), πξνθχπηνπλ νη αθφινπζεο εθθξάζεηο: 

 

[Ζ] =(
      

          

      
       

)
   

 

 

[O] = (
            

         
) 
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[OΖ] = (
      

      
         )

   

 

 

 Μηα εθαξκνγή ησλ ηειεπηαίσλ εθθξάζεσλ, νη νπνίεο πξνέθπςαλ κε ρξήζε 

ηεο παξαδνρήο ηεο κεξηθήο ηζνξξνπίαο, είλαη νθαζνξηζκφο ησλ ζπγθεληξψζεσλ ησλ 

ειεπζέξσλ ξηδψλ H, O, OH ζε κηα πξαγκαηηθή πεηξακαηηθή δηάηαμε κε παξνπζία 

θιφγαο. Δπεηδή νη ελ ιφγσ ζπγθεληξψζεηο ησλ ειεπζέξσλ ξηδψλ είλαη δχζθνιν λα 

κεηξεζνχλ πεηξακαηηθά, κπνξεί απηέο λα πξνζεγγηζηνχλ απφ κεηξήζεηο 

ζπγθεληξψζεσλ ησλ H2, O2 θαη Ζ2Ο, θαη ρξήζε ησλ παξαπάλσ ζρέζεσλ. 
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Κεθάιαην 3
ν
: Πνιπθξηηεξηαθή βειηηζηνπνίεζε κε ρξήζε γελεηηθώλ 

αιγνξίζκσλ 

 

3.1 Γηαηύπσζε πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο  

 

΢ε έλα γεληθφ πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο, αλαδεηείηαη έλα δηάλπζκα 

κεηαβιεηώλ ζρεδίαζεο x ην νπνίν ηθαλνπνηεί k πεξηνξηζκνύο, νη νπνίνη πεξηέρνληαη ζε 

έλα δηάλπζκα g


, έηζη ψζηε λα βειηηζηνπνηείηαη (ειαρηζηνπνηείηαη ζηα πξνβιήκαηα 

ειαρηζηνπνίεζεο) έλα δηάλπζκα F  κε Μ αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο. Σα παξαπάλσ 

δηαηππψλνληαη σο εμήο: 

 

        

 
        

min , ,...,
1 2

0, , ,...,
1 2

T
F x f x f x f x

M

Nx X x

g x g x g x g x
k

 
 

 
 

   
 
 
 
 

 

 

φπνπ νη αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο  F x  αιιά θαη νη ζπλαξηήζεηο ησλ πεξηνξηζκψλ 

 g x είλαη ζπλαξηήζεηο ηνπ δηαλχζκαηνο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο:  

 

   
   

, ,..., , 1,...,
1 2

, ,..., , 1,...,
1 2

f x f x x x i M
i i N

g x g x x x j k
j j N

  
 
 

  
 

 

 

Γηα 1M  , αλαθεξφκαζηε ζε πξνβιήκαηα ελφο ζηφρνπ, ελψ γηα 2M   

αλαθεξφκαζηε ζε πξνβιήκαηα πνιιαπιψλ ζηφρσλ (πνιπθξηηεξηαθή βειηηζηνπνίεζε 

– Multi-objective Optimization). 

 

 Ζ κέζνδνο βειηηζηνπνίεζεο είλαη ην εξγαιείν πνπ αληρλεχεη ηνλ ρψξν ησλ 

ππνςεθίσλ ιχζεσλ θαη νδεγεί, θαηά ην δπλαηφλ απνηειεζκαηηθφηεξα, ζηνλ 

εληνπηζκφ ηεο βέιηηζηεο ιχζεο (ή ησλ βέιηηζησλ ιχζεσλ).   

 

3.2 Γελεηηθνί Αιγόξηζκνη 

 

Οη γελεηηθνί αιγόξηζκνη (Genetic Algorithms – GA‟s) είλαη αιγφξηζκνη 

αλαδήηεζεο (search algorithms) πνπ βαζίδνληαη ζηνπο κεραληζκνχο ηεο θπζηθήο 

επηινγήο θαη ηεο γελεηηθήο (ζεσξία ηεο εμέιημεο). Έλαο γελεηηθφο αιγφξηζκνο 

ζπλδπάδεη ηελ επηβίσζε ηνπ δπλαηφηεξνπ/θαιχηεξνπ αλάκεζα ζε έλαλ πιεζπζκφ 

πηζαλψλ ιχζεσλ, κε κηα δνκεκέλε, αιιά ηαπηφρξνλα θαη ηπραία, αληαιιαγή 

πιεξνθνξηψλ. Οη γελεηηθνί αιγφξηζκνη παξέρνπλ εχξσζηε/απηνδχλακε αλαδήηεζε ζε 

πεξίπινθα πξνβιήκαηα βειηηζηνπνίεζεο, ηα νπνία είλαη πνιχ δχζθνιν λα ιπζνχλ κε 

ηηο ζπκβαηηθέο ηερληθέο βειηηζηνπνίεζεο. Ζ βαζηθή ηδέα ησλ γελεηηθψλ αιγνξίζκσλ 

εηζήρζε πεξί ηα ηέιε ηεο δεθαεηίαο ηνπ 1960 απφ ηνλ J. Holland [22]. Έθηνηε, νη 
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γελεηηθνί αιγφξηζκνη έρνπλ ρξεζηκνπνηεζεί εθηελψο σο εξγαιείν ζε εθαξκνγέο 

βειηηζηνπνίεζεο, ηερλεηήο λνεκνζχλεο, εθπαίδεπζεο λεπξσληθψλ δηθηχσλ, θ.α. [10], 

[17], [23]. 

 

Ζ γελεηηθή αλαπαξάζηαζε είλαη έλαο ηξφπνο πεξηγξαθήο δπλαηψλ ιχζεσλ 

ζην πιαίζην ηεο ρξήζεο ελφο εμειηθηηθνχ αιγνξίζκνπ. Μηα πηζαλή ιχζε ζπλίζηαηαη 

απφ έλαλ αξηζκφ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο, κε ζπγθεθξηκέλεο ηηκέο. Καζεκία απφ ηηο 

ζπγθεθξηκέλεο ηηκέο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ζπληζηά έλα γνλίδην, ελψ ην ζχλνιν 

ελφο ζπλδπαζκνχ απηψλ ζπληζηά έλα ρξωκόζωκα ή άηνκν (individual). Σν ζχλνιν 

ησλ αηφκσλ κηαο γεληάο ζπληζηά ηνλ πιεζπζκό απηήο. ΢πλήζσο, νη ηηκέο ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ησλ αηφκσλ ηεο αξρηθήο (πξψηεο) γεληάο θαζνξίδνληαη κε 

ςεπδν-ηπραίν ηξφπν.  

 

Ζ θαηαιιειφηεηα ελφο αηφκνπ αμηνινγείηαη, ζην πιαίζην ηνπ αιγνξίζκνπ, κε 

βάζε ηελ αληηθεηκεληθή ζπλάξηεζε (ή ηηο αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο). Σα 

ρξσκνζψκαηα πνπ αμηνινγνχληαη απφ ηνλ αιγφξηζκν σο θαηαιιειφηεξα 

πξνθξίλνληαη ψζηε λα ζπλδπαζηνχλ κε άιια (δηαζηαύξωζε), παξάγνληαο κηα λέα 

γεληά (ή ηκήκα απηήο). Αλάινγα κε ηελ αμηνιφγεζή ηνπο, ηα θαη΄ αξράο επηιεγέληα 

ρξσκνζψκαηα έρνπλ δηαθνξεηηθή πηζαλφηεηα λα επηιεγνχλ ηειηθά, ζην πιαίζην κηαο 

ηερληθήο ξνπιέηαο. ΢ην πιαίζην ηεο παξαγσγήο απνγφλσλ, είλαη δπλαηφ θάπνηα 

ρξσκνζψκαηα λα ηξνπνπνηεζνχλ, ρξεζηκνπνηψληαο ηνλ ηειεζηή ηεο κεηάιιαμεο. 

Σέινο, ζηελ επφκελε γεληά είλαη δπλαηφ λα δηαηεξεζνχλ απηνχζηα θαιά άηνκα ηεο 

πξνεγνχκελεο (ειηηηζκόο) ή λέα, ηπραία δεκηνπξγνχκελα, άηνκα. Σειηθά, ν 

αιγφξηζκφο ζπγθιίλεη ζηε βέιηηζηε ιχζε (κνλνθξηηεξηαθή βειηηζηνπνίεζε) ή ζηηο 

βέιηηζηεο ιχζεηο (πνιπθξηηεξηαθή βειηηζηνπνίεζε).  

 

 ΢πλνςίδνληαο, ν βαζηθφο κεραληζκφο ιεηηνπξγίαο ελφο γελεηηθνχ αιγνξίζκνπ 

απνηειείηαη απφ ηα αθφινπζα βήκαηα: 

 

1) Γεκηνπξγία ελφο πξψηνπ πιεζπζκνχ αηφκσλ (αξρηθνπνίεζε). 

 

2) Τπνινγηζκφο ηεο αληηθεηκεληθήο ζπλάξηεζεο (ή ησλ αληηθεηκεληθψλ 

ζπλαξηήζεσλ), γηα φια ηα άηνκα ηνπ πιεζπζκνχ. 

 

3) Έιεγρνο αλαθνξηθά κε ηελ εθπιήξσζε ησλ θξηηεξίσλ ηεξκαηηζκνχ ηνπ 

αιγνξίζκνπ. Δάλ απηά δελ εθπιεξνχληαη, ζπλέρηζε ηεο δηαδηθαζίαο.  

 

4) Αμηνιφγεζε ηεο θαηαιιειφηεηαο θάζε αηφκνπ ηνπ πιεζπζκνχ, 

ππνινγίδνληαο ηε ζπλάξηεζε θαηαιιειόηεηαο (fitness function), ε νπνία 

εμαξηάηαη απφ ηελ αληίζηνηρε ηηκή ηεο αληηθεηκεληθήο ζπλάξηεζεο (ή ησλ 

αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ). 

 

5) Δπηινγή αηφκσλ πςειήο πνηφηεηαο, κε βάζε ηε ζπλάξηεζε θαηαιιειφηεηαο.  

 

6) Γεκηνπξγία λέσλ αηφκσλ κε ρξήζε θαηάιιεισλ ηειεζηψλ, ζπγθεθξηκέλα: 

δηαζηαχξσζε κεηαμχ ησλ επηιεγέλησλ αηφκσλ, κεηάιιαμε, ειηηηζκφο, ηπραία 

δεκηνπξγία.  

 

7) Δπηζηξνθή ζην βήκα (2).   
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Οη θχξηνη παξάγνληεο πνπ επεξεάδνπλ ηελ ηαρχηεηα ηεο ζχγθιηζεο θαη ηελ 

πνηφηεηα ηεο ηειηθήο ιχζεο είλαη νη αθφινπζνη: 

 

1. Αλαπαξαζηαηηθόο κεραληζκόο: ν ηξφπνο θσδηθνπνίεζεο ησλ ιχζεσλ ηνπ 

πξνβιήκαηνο ζε ρξσκνζψκαηα. Δδψ, ρξεζηκνπνηνχληαη ζπκβνινζεηξέο, 

ζπλήζσο ζην δπαδηθφ ζχζηεκα.  

 

2. Μεραληζκόο αμηνιόγεζεο: ν ζπγθεθξηκέλνο ηξφπνο ππνινγηζκνχ ηεο 

ζπλάξηεζεο θαηαιιειφηεηαο.  

 

3. Οη ξπζκίζεηο ησλ παξακέηξσλ ειέγρνπ: κέγεζνο πιεζπζκνχ, πνζνζηά 

δηαζηαχξσζεο θαη κεηάιιαμεο, βαζκφο ηεο ρξήζεο ειηηηζκνχ, αξηζκφο γεληψλ 

(θξηηήξην ηεξκαηηζκνχ).  
 

Αλαθνξηθά κε ηε δηαδηθαζία ηεο δηαζηαχξσζεο, ζεκεηψλεηαη φηη απηή 

εμαξηάηαη απφ ηνλ αξηζκφ ησλ ζεκείσλ ζηα νπνία ζα δηαηκεζεί ε αλαπαξάζηαζε 

ελφο ρξσκνζψκαηνο. ΢ηα ζρήκαηα 3.1 θαη 3.2 παξνπζηάδνληαη παξαδείγκαηα 

δηαζηαχξσζεο γηα δηάηκεζε ζε έλα θαη δχν ζεκεία, αληίζηνηρα.  

 

 

 
 

΢ρήκα 3.1. Παξάδεηγκα δηαζηαχξσζεο γηα δηάηκεζε ηνπ ρξσκνζψκαηνο ζε έλα 

ζεκείν (one-point crossover). 
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΢ρήκα 3.2. Παξάδεηγκα δηαζηαχξσζεο γηα δηάηκεζε ηνπ ρξσκνζψκαηνο ζε δχν 

ζεκεία (two-point crossover). 

 

Αλαθνξηθά κε ηε δηαδηθαζία ηεο κεηάιιαμεο, ζεκεηψλεηαη φηη είλαη κηα 

κέζνδνο ξηδηθήο θαη ηπραίαο αιιαγήο ελφο ρξσκνζψκαηνο. Ζ κεηάιιαμε κπνξεί λα 

ζπλίζηαηαη ζε κεηαθίλεζε ελφο ζεκείνπ (bit) ηεο αλαπαξάζηαζεο ηνπ ρξσκνζψκαηνο 

ζε άιιε ζέζε (shift mutation), ζε αιιαγή ησλ ηηκψλ ζεκείσλ ηεο ζπκβνινζεηξάο, 

θαζψο θαη ζε ζπλδπαζκφ ησλ δχν. Ωο απνηέιεζκα ηεο κεηάιιαμεο, κπνξεί λα 

εκθαληζηνχλ λέα (δπλεηηθά ρξήζηκα) γνλίδηα ή λα επαλεκθαληζηνχλ άιια πνπ 

εμαιείθζεθαλ θαηά ηελ εμειηθηηθή δηαδηθαζία. ΢ην ζρήκα 3.3 παξνπζηάδεηαη 

παξάδεηγκα κεηάιιαμεο κε κεηαθίλεζε ελφο ζεκείνπ ηεο ζπκβνινζεηξάο.   

 

 

 
 

΢ρήκα 3.3. Παξάδεηγκα κεηάιιαμεο κε κεηαθίλεζε ελφο ζεκείνπ ηεο ζπκβνινζεηξάο 

(shift mutation). 

 

 Ωο θξηηήξην ηεξκαηηζκνχ κπνξεί λα ρξεζηκνπνηεζεί: (α) ν κέγηζηνο αξηζκφο 

επαλαιήςεσλ (γεληψλ), (β) ε ηηκή ηεο αληηθεηκεληθήο ζπλάξηεζεο ηεο βέιηηζηεο 

ιχζεο (ησλ βέιηηζησλ ιχζεσλ γηα πνιπθξηηεξηαθά πξνβιήκαηα) ή ε δηαθνξά ησλ 

αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ αλάκεζα ζηηο βέιηηζηεο ιχζεηο δχν δηαδνρηθψλ γεληψλ, 

θαη (γ) ν ζπλδπαζκφο ησλ δχν  θξηηεξίσλ (α) θαη (β).   

 

 Οη γελεηηθνί αιγφξηζκνη ραξαθηεξίδνληαη απφ πςειή ηθαλφηεηα αλαδήηεζεο 

ηεο πεξηνρήο ηνπ βέιηηζηνπ ζην πεδίν νξηζκνχ ηεο αληηθεηκεληθήο ζπλάξηεζεο, ε 

ηειηθή ηνπο ζχγθιηζε ζην βέιηηζην είλαη φκσο ιηγφηεξν ηαρεία, ζε ζχγθξηζε κε ηηο 

αηηηνθξαηηθέο κεζφδνπο. Γηα ηνλ ιφγν απηφλ, ρξεζηκνπνηνχληαη αιγφξηζκνη πνπ 
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ζπλδπάδνπλ ηε ρξήζε γελεηηθψλ αιγνξίζκσλ κε ηε ρξήζε αηηηνθξαηηθψλ αιγνξίζκσλ 

ζηελ πεξηνρή ηνπ βέιηηζηνπ.  

 

 ΢ε έλα πνιπθξηηεξηαθφ πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο, ε επίιπζε ζηνρεχεη ζηελ 

εχξεζε ηνπ ζπλφινπ ησλ κε θπξηαξρνύκελωλ ιχζεσλ. Μηα ιχζε ραξαθηεξίδεηαη σο 

κε θπξηαξρνχκελε φηαλ δελ πθίζηαληαη άιιεο, ραξαθηεξηδφκελεο απφ θαιχηεξεο 

ηηκέο γηα φιεο ηηο αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο. Γηα παξάδεηγκα, γηα έλα πξφβιεκα 

ειαρηζηνπνίεζεο κε δχν αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο, κηα ιχζε είλαη κε 

θπξηαξρνχκελε φηαλ δελ ππάξρνπλ άιιεο ραξαθηεξηδφκελεο απφ ρακειφηεξεο ηηκέο 

θαί γηα ηηο δχν αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο. ΢ε έλα πνιπθξηηεξηαθφ πξφβιεκα 

βειηηζηνπνίεζεο, ην ζχλνιν ησλ κε θπξηαξρνχκελσλ ιχζεσλ θαιείηαη κέηωπν 

Pareto. ΢ην ζρήκα 3.4 παξίζηαηαη ζρεκαηηθά ην κέησπν Pareto ελφο πξνβιήκαηνο 

ειαρηζηνπνίεζεο κε δχν αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο.   

 

 

 

 
 

΢ρήκα 3.4. ΢ρεκαηηθή απεηθφληζε κεηψπνπ Pareto γηα πξφβιεκα ειαρηζηνπνίεζεο κε 

δχν αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο.     

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

F2 Με Κπξηαξρνχκελεο Λχζεηο 

F1 

 

 

 

 
 

 

 
 

 

 

 
Κπξηαξρνχκελεο Λχζεηο 

Διαρηζηνπνίεζε 

x1 

x2 
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Κεθάιαην 4
ν
: Yπνινγηζηηθό παθέην CHEMKIN - δηαηύπσζε ηνπ 

πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο    

 

4.1 Γεληθή πεξηγξαθή ηνπ ππνινγηζηηθνύ παθέηνπ CHEMKIN 

 

Σν ππνινγηζηηθφ παθέην CHEMKIN [21] έρεη αλαπηπρζεί γηα εθαξκνγέο 

ρεκηθήο θηλεηηθήο θαη πξνζνκνίσζεο κνλνδηάζηαηεο θιφγαο. Γηα ην ηειεπηαίν, 

γίλεηαη επίιπζε ησλ εμηζψζεσλ δηαηήξεζεο γηα κνλνδηάζηαηε ξνή κε παξνπζία 

ρεκηθψλ αληηδξάζεσλ, κε ρξήζε πεπεξαζκέλσλ δηαθνξψλ. Έηζη, ε επίιπζε δίδεη ηελ 

θαηαλνκή ηεο ηαρχηεηαο, ηεο ζεξκνθξαζίαο θαη ησλ ζπγθεληξψζεσλ ησλ ρεκηθψλ 

ελψζεσλ πνπ ζπκκεηέρνπλ ζην θαηλφκελν.   

 

΢ην πιαίζην ηνπ παθέηνπ CHEMKIN, κπνξεί λα ππνινγηζηεί ε δνκή 

ζηαζεξνπνηεκέλεο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο (burner stabilized flame) γηα 

γλσζηή εηδηθή παξνρή κάδαο. Δλ πξνθεηκέλσ, ππάξρεη ε δπλαηφηεηα είηε λα δνζεί σο 

δεδνκέλν εηζφδνπ ε θαηαλνκή ηεο ζεξκνθξαζίαο (π.ρ. κε βάζε πεηξακαηηθέο 

κεηξήζεηο)  είηε απηή λα ππνινγηζηεί απφ ηελ εμίζσζε δηαηήξεζεο ηεο ελέξγεηαο. 

΢ηελ πξάμε, επεηδή ππάξρνπλ πάληα απψιεηεο ζεξκφηεηαο πξνο ην πεξηβάιινλ, απηέο 

επεξεάδνπλ ηελ θαηαλνκή ηεο ζεξκνθξαζίαο, θαη θαηά ζπλέπεηα ηε ρεκεία θαη 

ζπλεπψο ηελ θαηαλνκή ησλ ζπγθεληξψζεσλ εληφο ηεο θιφγαο. Έηζη, πεηξακαηηθά 

δεδνκέλα θαηαλνκήο ζεξκνθξαζίαο είλαη ηδηαίηεξα ρξήζηκα.  

 

Δπηπιένλ, ζην πιαίζην ηνπ παθέηνπ CHEMKIN, ππάξρεη θαη ε δπλαηφηεηα 

πξνζνκνίσζεο ειεχζεξα δηαδηδφκελεο αδηαβαηηθήο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο, 

γηα δεδνκέλεο ζπλζήθεο ζεξκνθξαζίαο, πίεζεο θαη ζηνηρεηνκεηξίαο ηνπ άθαπζηνπ 

κίγκαηνο. Δδψ, γίλεηαη επίιπζε θαί ηεο εμίζσζεο δηαηήξεζεο ηεο ελέξγεηαο. Απφ ηελ 

επίιπζε πξνθχπηεη ε ρσξηθή θαηαλνκή ησλ ηαρπηήησλ (θαηά ζπλέπεηα θαη ε ζηξσηή 

ηαρχηεηα θιφγαο: ζρεηηθή ηαρχηεηα ηνπ άθαπζηνπ σο πξνο ηε θιφγα), θαζψο θαη ε 

θαηαλνκή ηεο ζεξκνθξαζίαο  θαη ησλ ζπγθεληξψζεσλ. Ζ παξνχζα Γηπισκαηηθή 

Δξγαζία πξαγκαηεχεηαη ηελ πεξίπησζε ηεο ειεχζεξα δηαδηδφκελεο ζηξσηήο θιφγαο 

πξναλάκημεο.  

 

Ζ κεηαβνιή ηεο πίεζεο θαηά ηε δηάδνζε κηαο ζηξσηήο κνλνδηάζηαηεο θιφγαο 

πξναλάκημεο είλαη ακειεηέα. Έηζη, ε δηεξγαζία ηεο θαχζεο κπνξεί λα ζεσξεζεί 

ηζνβαξήο. Οη εμηζψζεηο δηαηήξεζεο ζηελ πεξίπησζε ηζνβαξνχο, κφληκεο, 

αδηαβαηηθήο, κνλνδηάζηαηεο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο είλαη: 

 

Δμίζσζε ζπλέρεηαο: 

 

  ̇                           (   ) 
 

Δμίζσζε δηαηήξεζεο ηεο ελέξγεηαο:    

 

   ̇
  

  
   ∑  ̇ 

 

 

   

     
 

  
(  

  

  
)                    (   ) 

 

 

 

Δμίζσζε δηαηήξεζεο ηεο κάδαο γηα ηε ρεκηθή έλσζε n: 
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 ̇
   

  
  

 

  
(      )     ̇                     (   ) 

 

Καηαζηαηηθή εμίζσζε: 

 

   
  ̅

  
                       (   ) 

΢ρέζε Arrhenius: 

k = AT
n
e

-Ea/RT         
(4.5) 

Όπνπ: 

 

x [m] ε ρσξηθή ζπληεηαγκέλε. 

 

 ̇        ε παξνρή κάδαο (ζηαζεξή ζηελ πεξίπησζε ηεο κφληκεο ξνήο). 

 

Σ [Κ] ε ζεξκνθξαζία. 

 

   ην θιάζκα κάδαο ηεο έλσζεο n. 

 

p [Pa] ε πίεζε. 

 

u [m/s] ε ηαρχηεηα ηνπ κίγκαηνο. 

 

ξ [kg/m
3
] ε ππθλφηεηα ηνπ κίγκαηνο. 

 

Wn ην κνξηαθφ βάξνο ηεο έλσζεο n. 

 

 ̅ην κέζν κνξηαθφ βάξνο ηνπ κίγκαηνο. 

 

R ε γεληθή ζηαζεξά ησλ αεξίσλ. 

 

ι [W/m·K] ν ζπληειεζηήο ζεξκηθήο αγσγηκφηεηαο ηνπ κίγκαηνο. 

 

cp [J/kg·K] ε εηδηθή ζεξκνρσξεηηθφηεηα ππφ ζηαζεξή πίεζε ηνπ κίγκαηνο. 

 

cpn [J/kg·K] ε εηδηθή ζεξκνρσξεηηθφηεηα ηεο έλσζεο n. 

 

 ̇  [moles/m
3
·s] ν ξπζκφο κεηαβνιήο ηεο ζπγθέληξσζεο ηεο έλσζεο n. 

 

   [J/kg] ε εηδηθή ελζαιπία ηεο έλσζεο n. 

 

Vn [m/s] ε ηαρχηεηα δηάρπζεο ηεο έλσζεο n. 

 

Α [m
2
] ην εκβαδφλ ηεο ζεσξνχκελεο δηαηνκήο. 
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4.2 Γνκή ηνπ ππνινγηζηηθνύ παθέηνπ CHEMKIN 

 

Σν ππνινγηζηηθφ παθέην CHEMKIN είλαη ζπνλδπισηά δνκεκέλo θαη 

ρξεζηκνπνηεί επηκέξνπο βηβιηνζήθεο κε βάζε ηηο νπνίεο ππνινγίδνληαη νη 

ζεξκνθπζηθέο ηδηφηεηεο ησλ ελψζεσλ πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηνλ ρεκηθφ κεραληζκφ 

(ζπληειεζηήο ζεξκηθήο αγσγηκφηεηαο, ημψδεο, ζπληειεζηήο κεηαθνξάο κάδαο). ΢ην 

πιαίζην ηνπ ρεκηθνχ κεραληζκνχ, ην παθέην CHEMKIN θάλεη ρξήζε ηνπ 

πξνγξάκκαηνο GAS-PHASE KINETICS (chem), ελψ ζην πιαίζην ηνπ ππνινγηζκνχ 

ησλ ζεξκνθπζηθψλ ηδηνηήησλ ρξεζηκνπνηείηαη ην πξφγξακκα TRANSPORT (tran). 

Σέινο, ε επίιπζε ησλ εμηζψζεσλ δηαηήξεζεο ηεο κνλνδηάζηαηεο ξνήο γίλεηαη ζην 

πιαίζην ηνπ πξνγξάκκαηνο PREMIX.  

 

΢πλνιηθά, ε ρξήζε ηνπ παθέηνπ CHEMKIN πεξηιακβάλεη ηα αθφινπζα 

βήκαηα: 

  

1. Ο ρεκηθφο κεραληζκφο δίδεηαη σο αξρείν εηζφδνπ (αξρείν chem.inp). 

Αθνινχζσο, ην εθηειέζηκν chem δεκηνπξγεί δεδνκέλα (αξρεία chem.asc θαη 

chem.out) απαξαίηεηα γηα ηα επφκελα βήκαηα.  

 

2. Σν εθηειέζηκν tran ρξεζηκνπνηεί ηα δεδνκέλα ζεξκνθπζηθψλ ηδηνηήησλ ηεο 

βάζεο δεδνκέλσλ ηνπ αξρείνπ tran.dat, θαη δεκηνπξγεί πνιπσλπκηθέο 

πξνζεγγίζεηο ηεο ζεξκνθξαζίαο γηα ηηο ζεξκνθπζηθέο ηδηφηεηεο πνπ ζα 

απαηηεζνχλ (κε βάζε ηηο ελψζεηο ηνπ ρεκηθνχ κεραληζκνχ). Σα ζρεηηθά 

απνηειέζκαηα (πνιπσλπκηθνί ζπληειεζηέο) απνζεθεχνληαη ζην αξρείν 

tran.asc.  

 

3. Σα δεδνκέλα ηνπ άθαπζηνπ κίγκαηνο (ζεξκνθξαζία, πίεζε θαη 

ζηνηρεηνκεηξία) δίδνληαη ζην αξρείν εηζφδνπ  premix.inp. Ζ επίιπζε ησλ 

εμηζψζεσλ δηαηήξεζεο γίλεηαη απφ ην εθηειέζηκν premix, ιακβάλνληαο 

ππφςε θαη ηα αξρεία chem.out θαη tran.asc. Σα απνηειέζκαηα απνζεθεχνληαη 

ζην αξρείν premix.out. 

 

4.3 Γηαηύπσζε ηνπ πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο 

 

΢ηελ παξνχζα Δξγαζία, επηρεηξείηαη ε δεκηνπξγία απινπνηεκέλσλ 

κεραληζκψλ ελφο βήκαηνο θαη δχν βεκάησλ, γηα εθαξκνγέο ζηξσηήο θιφγαο 

πξναλάκημεο. Δδψ, εμεηάδνληαη θιφγεο πδξνγφλνπ θαη κεζαλίνπ ζε αέξα. Γηα ηνλ 

ζθνπφ απηφλ, δηακνξθψλνληαη πξνβιήκαηα βειηηζηνπνίεζεο, κε κεηαβιεηέο 

ζρεδίαζεο ηηο παξακέηξνπο ηεο εηδηθήο ζηαζεξάο ηεο αληίδξαζεο, θαζψο θαη ηελ ηάμε 

ηνπ θάζε αληηδξψληνο. Οη πξνο ειαρηζηνπνίεζε αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο είλαη νη 

απφιπηεο ηηκέο ηεο δηαθνξάο, ζε ζρέζε κε ηηο ηηκέο ηνπ πιήξνπο κεραληζκνχ: (α) ηεο 

ζηξσηήο ηαρχηεηαο θιφγαο, θαη (β) ηνπ πάρνπο ηεο θιφγαο. Ζ κεζνδνινγία 

εθαξκφδεηαη ζηελ θαχζε πδξνγφλνπ ζε αέξα γηα ηηκέο ηνπ Φ κεηαμχ 0.6 θαη 1.4 

(κεραληζκφο ελφο βήκαηνο), θαζψο θαη ζηελ θαχζε κεζαλίνπ ζε αέξα γηα ηηκέο ηνπ Φ 

ίζεο κε 0.6 θαη 1.0 (κεραληζκνί ελφο θαη δχν βεκάησλ). Αθνινχζσο, παξνπζηάδεηαη 

αλαιπηηθά ε καζεκαηηθή δηαηχπσζε ηνπ θάζε πξνβιήκαηνο.  
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4.3.1 Καύζε πδξνγόλνπ ζε αέξα – κεραληζκόο ελόο βήκαηνο  

 

Μεηαβιεηέο ζρεδίαζεο θαη ρψξνο αλαδήηεζεο ιχζεσλ 

  Ζ ζπλνιηθή αληίδξαζε γηα ηελ θαχζε πδξνγφλνπ ζε αέξα είλαη:  

H2 + 
 

 
 Ο2  H2O 

 ΢ην πιαίζην ηνπ πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο γηα κεραληζκφ ελφο βήκαηνο, νη 

κεηαβιεηέο ζρεδίαζεο είλαη (κνλάδεο ηνπ ινγηζκηθνχ CHEMKIN): 

   

1. Ζ ζηαζεξά ηνπ πξνεθζεηηθνχ παξάγνληα, Α (mole-cm-s-K) 

2. Ζ ελέξγεηα ελεξγνπνίεζεο, Ea (cal/mole) 

3. Ο εθζέηεο ηεο ζεξκνθξαζίαο ζηνλ πξνεθζεηηθφ παξάγνληα, n 

4. Ζ ηάμε (εθζέηεο ηεο ζπγθέληξσζεο) ηνπ Ζ2 

5. Ζ ηάμε (εθζέηεο ηεο ζπγθέληξσζεο) ηνπ Ο2 

 

 Ο θαζνξηζκφο ηνπ ρψξνπ αλαδήηεζεο ιχζεσλ γηα θάζε κεηαβιεηή ζρεδίαζεο 

θαζνξίζηεθε κε βάζε αξηζκεηηθά πεηξάκαηα θαη πξνγελέζηεξε εκπεηξία (Υ. 

Φξνπδάθεο, πξνζσπηθή επηθνηλσλία). ΢ην παξφλ πξφβιεκα, ην πεδίν νξηζκνχ ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο νξίζηεθε σο εμήο (νλφκαηα κεηαβιεηψλ ηνπ αξρείνπ εηζφδνπ 

chem.inp): 

 

 
Μεηαβιεηέο ΢ρεδίαζεο 

(Design Variables) 
Πεδίν νξηζκνύ 

  Min Max 

1   Α (mole-cm-s-K) : 0.2e16 5.0e16 

2 Ea (cal/mole) 20,000 45,000 

3 n -1 1 

4 H2 order, a 1.2 3.0 

5 O2 order, b 0.01 0.40 

 

 

Αληηθεηκεληθέο ΢πλαξηήζεηο 

  

 ΢ηφρνο ηεο βειηηζηνπνίεζεο είλαη ε θαηά ην δπλαηφ πξνζέγγηζε ησλ ηηκψλ 

ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο θιφγαο θαη ηνπ πάρνπο απηήο, φπσο απηέο πξνθχπηνπλ απφ 

ηελ πξνζνκνίσζε κε ρξήζε ηνπ πιήξνπο κεραληζκνχ. Δάλ νη αληίζηνηρεο ηηκέο 

πιήξνπο κεραληζκνχ είλαη   
      

 θαη   
      

, ηφηε ην δηάλπζκα ησλ δχν 

αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ (πξνο ειαρηζηνπνίεζε) νξίδεηαη σο: 

 

 ⃗  (|
     

      

  
      |  |

     
      

  
      |)

 

 

 

φπνπ SL, δF νη ηηκέο πνπ πξνθχπηνπλ γηα έλαλ ζπλδπαζκφ ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο, 

θαη ρξήζε ηνπ απινπνηεκέλνπ κεραληζκνχ. ΢εκεηψλεηαη φηη ζην παξφλ πξφβιεκα δελ 

ηίζεληαη πεξηνξηζκνί.  
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Υξεζηκνπνηψληαο ηνπο ίδηνπο ζπκβνιηζκνχο πνπ ρξεζηκνπνηήζακε ζην Κεθάιαην 3, 

ην παξφλ πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο ιακβάλεη ηελ αθφινπζε καζεκαηηθή κνξθή: 

 

{
    ⃗( ⃗)  (|

     
      

  
      |  |

     
      

  
      |)

 

 

 ⃗  (          )

} 

 

4.3.2 Καύζε κεζαλίνπ ζε αέξα – κεραληζκόο ελόο βήκαηνο  

 

Μεηαβιεηέο ζρεδίαζεο θαη ρψξνο αλαδήηεζεο ιχζεσλ 

  

Ζ ζπλνιηθή αληίδξαζε γηα ηελ θαχζε κεζαλίνπ ζε αέξα είλαη:  

 

CH4 + 2Ο2 CO2 +2H2O 

΢ε αληηζηνηρία κε ηελ πεξίπησζε ηεο θαχζεο πδξνγφλνπ ζε αέξα, νη κεηαβιεηέο 

ζρεδίαζεο είλαη:   

  

1. Ζ ζηαζεξά ηνπ πξνεθζεηηθνχ παξάγνληα, Α (mole-cm-s-K) 

2. Ζ ελέξγεηα ελεξγνπνίεζεο, Ea (cal/mole) 

3. Ο εθζέηεο ηεο ζεξκνθξαζίαο ζηνλ πξνεθζεηηθφ παξάγνληα, n 

4. Ζ ηάμε (εθζέηεο ηεο ζπγθέληξσζεο) ηνπ CΖ4 

5. Ζ ηάμε (εθζέηεο ηεο ζπγθέληξσζεο) ηνπ Ο2 

 

 Σν πεδίν νξηζκνχ θαζεκίαο εθ ησλ πέληε (5) κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο 

ηαπηίδεηαη κε ην αληίζηνηρν ηνπ πξνβιήκαηνο ηεο θαχζεο πδξνγφλνπ ζε αέξα κε 

ρξήζε κεραληζκνχ ελφο βήκαηνο (βι. Δλφηεηα 4.3.1). Σέινο, ε καζεκαηηθή 

δηαηχπσζε ηνπ πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο είλαη επίζεο αληίζηνηρε κε απηή ηεο 

Δλφηεηαο 4.3.1. 

 

4.3.3 Καύζε κεζαλίνπ ζε αέξα – κεραληζκόο δύν βεκάησλ   

 

Μεηαβιεηέο ζρεδίαζεο θαη ρψξνο αλαδήηεζεο ιχζεσλ 

  Γηα ηελ θαχζε κεζαλίνπ ζε αέξα, έρεη πξνηαζεί ν αθφινπζνο κεραληζκφο δχν 

βεκάησλ (βι. Polifke et al. [20], Bibrzycki and Poinsot [1]):  

2CH4 + 3Ο2  2CO +4H2O       (1) 

2CO + Ο2  2CO2                     (2) 

 Γηα θαζεκία απφ ηηο δχν ζηνηρεηψδεηο αληηδξάζεηο, αλαδεηνχληαη νη βέιηηζηεο 

ηηκέο ησλ πέληε (5) κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (βι. Δλφηεηα 4.3.1). Σν πεδίν νξηζκνχ 

θαζεκίαο εθ ησλ δέθα (10) ζπλνιηθά κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο δηαηεξείηαη φπσο ζηελ 

Δλφηεηα 4.3.1. Δπίζεο, ε καζεκαηηθή δηαηχπσζε ηνπ πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο 

είλαη αληίζηνηρε κε απηή ηεο Δλφηεηαο 4.3.1.       
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4.4 ΢ύδεπμε ηνπ παθέηνπ CHEMKIN κε θώδηθα βειηηζηνπνίεζεο. 

 

 ΢ην πιαίζην ηεο παξνχζαο Γηπισκαηηθήο Δξγαζίαο, ρξεζηκνπνηήζεθε ε 

βηβιηνζήθε γελεηηθψλ αιγνξίζκσλ ParadisEO [2], ε νπνία θάλεη ρξήζε ηνπ 

αιγνξίζκνπ NSGA-II (Non–dominated Sorting Genetic Algorithm) [4]. Δδψ, 

δεκηνπξγήζεθε έλα ζπλνιηθφ παθέην (OBJECTIVE), κε ζχδεπμε ηνπ παθέηνπ 

CHEMKIN κε ηνλ γελεηηθφ αιγφξηζκν. Ο θψδηθαο ζχδεπμεο OBJECTIVE 

αλαπηχρζεθε ζε γιψζζα πξνγξακκαηηζκνχ C++. ΢ην πιαίζην ηνπ δεκηνπξγεζέληνο 

παθέηνπ, ππάξρεη ε δπλαηφηεηα βειηηζηνπνίεζεο γηα ρεκηθφ κεραληζκφ κεησκέλεο 

ηάμεο ελφο ή δχν βεκάησλ, κε δπλαηφηεηα επέθηαζεο ζε πεξηζζφηεξα βήκαηα.  

 

 Σν εθηειέζηκν αξρείν πνπ ηειηθά δεκηνπξγείηαη νλνκάδεηαη OPTIM. Πξηλ 

εθηειεζηεί ην πξφγξακκα OPTIM, πξέπεη λα δεκηνπξγεζνχλ ηα αξρεία options θαη 

chemInpBasic, θαζψο θαη ν θάθεινο basic. Ο θάθεινο αξρείσλ basic πεξηέρεη φια ηα 

αξρεία πνπ είλαη απαξαίηεηα γηα ηελ εθηέιεζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ 

CHEMKIN. ΢ην αξρείν options, έλα παξάδεηγκα ηνπ νπνίνπ παξνπζηάδεηαη ζηε 

ζπλέρεηα, πεξηέρνληαη:  

 

1. Ζ δηαδξνκή (path) γηα ηνλ θάθειν basic.  

2. Ο αξηζκφο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. 

3. Σν πεδίν νξηζκνχ ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. 

4. Ο αξηζκφο ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ. 

5. Ζ ηηκή ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο θιφγαο,   
        θαη απηή ηνπ πάρνπο ηεο 

θιφγαο,   
      

, φπσο απηέο ππνινγίζηεθαλ γηα ηελ πεξίπησζε ηνπ 

πιήξνπο κεραληζκνχ. 

 

Παξάδεηγκα ηνπ αξρείνπ options γηα θαχζε κεζαλίνπ ζε αέξα κε θ=0.6, θαη 

κεραληζκφ ελφο βήκαηνο: 

 

C:\\DIPLWMATIKI\\CH4\\1step\\0.6\\basic--------------(Δηάδξνκή θαθέινπ‘basic’) 

5-------------------------------------------------------(Ο αξηζκόο ηωλ κεηαβιεηώλ ζρεδίαζεο) 

1  0.2e165.0e16  0 ---------(Πεδίν νξηζκνύ πξν-εθζεηηθνύ ζπληειεζηή Α (mole-cm-s-K))  

2    2000045000   0 -------------(Πεδίν νξηζκνύ ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο Ea (cal/mole)) 

3   -1.0         1.0        0 ------------------------(Πεδίν νξηζκνύ εθζέηε ηεο ζεξκνθξαζίαο n) 

4   1.2          3.0        0 ----------------------------------(Πεδίν νξηζκνύ ηεο ηάμεο ηνπ CH4) 

5   0.01        0.4        0 ------------------------------------(Πεδίν νξηζκνύ ηεο ηάμεο ηνπ Ο2) 

2  ----------------------------------------------------(Αξηζκόο αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ) 

11.7560940.093987278 --------------------------------(Αξρηθέο ηηκέο SL(cm/s)θαη δF(cm) ) 

100---------------------------------------------------------------------------(Τέινο ηνπ αξρείνπ) 
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Παξάδεηγκα ηνπ αξρείνπ chemInpBasic γηα θαχζε κεζαλίνπ ζε αέξα κε Φ=0.6, θαη 

κεραληζκφ ελφο βήκαηνο: 

 

 

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                               CAL/MOLE 

CH4+2O2=CO2+2H2O--(Σπληειεζηέο Arrhenius – δελ ζπκπιεξώλνληαη) 

FORD/CH4 - (Τηκή ηάμεο CH4 – δελ ζπκπιεξώλεηαη) 

FORD/O2 - (Τηκή ηάμεο Ο2 – δελ ζπκπιεξώλεηαη) 

 END 

 

 Σα βήκαηα ιεηηνπξγίαο ηνπ θψδηθα ζχδεπμεο OBJECTIVE είλαη ηα αθφινπζα: 

 

1. Γίλεηαη πξνζπέιαζε ηνπ αξρείνπ options γηα ηε ιήςε ησλ βαζηθψλ 

επηινγψλ ηνπ πξνβιήκαηνο. 

2. Δπηιέγνληαη ηπραίεο αξρηθέο ηηκέο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ 

πξνβιήκαηνο, εληφο ηνπ πεδίνπ νξηζκνχ απηψλ. 

3. Γίλεηαη πξνζπέιαζε ηνπ αξρείνπ chemInpBasic, ην νπνίν πεξηέρεη ηνλ 

ρεκηθφ κεραληζκφ κεησκέλεο ηάμεο. Δηδηθφηεξα, ην αξρείν πεξηέρεη ηα 

ρεκηθά ζηνηρεία θαη ηηο ελψζεηο πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηνλ κεραληζκφ. 

΢εκεηψλεηαη φηη ην αξρείν δελ πεξηέρεη ηηο ηηκέο παξακέηξσλ ηεο εμίζσζεο 

Arrhenius θαη ηηο ηάμεηο ησλ αληηδξψλησλ, δειαδή ηηο κεηαβιεηέο 

ζρεδίαζεο ηνπ πξνβιήκαηνο. Σν αξρείν chemInpBasic αληηγξάθεηαη ζην 

αξρείν chem.inp, θαη ηνπνζεηνχληαη ζην ηειεπηαίν νη νξηζζείζεο ηηκέο ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. 

4. Καινχληαη θαη εθηεινχληαη δηαδνρηθά ηα πξνγξάκκαηα chem, tran θαη 

premix. 

5. Γίλεηαη πξνζπέιαζε ηνπ αξρείνπ premix.out, ην νπνίν πεξηέρεη ηα 

απνηειέζκαηα, ζπγθεθξηκελνπνηνχληαη νη ηηκέο ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο 

θιφγαο, SL, θαη ηνπ πάρνπο ηεο θιφγαο, δF, θαη ηνπνζεηνχληαη ζην αξρείν 

results. 

6. Τπνινγίδνληαη νη αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο (κε βάζε ηελ απφθιηζε ησλ 

ηηκψλ SL  θαη δF απφ ηηο ηηκέο ηνπ πιήξνπο κεραληζκνχ). 

7. Αμηνινγείηαη ε παξνχζα ιχζε (ρξσκφζσκα), θαη θαζνξίδεηαη γηα απηήλ ε 

ηηκή ηεο ζπλάξηεζεο θαηαιιειφηεηαο (fitness value).  

8. Δπαλαιακβάλεηαη ε δηαδηθαζία γηα φια ηα ρξσκνζψκαηα ηνπ πιεζπζκνχ. 

9. Σνπνζεηνχληαη ζηνλ θάθειν results ηα αξρεία iterResults01 (πεξηέρεη ηηο 

ηηκέο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο θάζε ρξσκνζψκαηνο ηνπ πιεζπζκνχ) 

θαη ObjCalculations01 (πεξηέρεη ηηο αληίζηνηρεο ηηκέο ησλ αληηθεηκεληθψλ 

ζπλαξηήζεσλ). Δπίζεο, ηνπνζεηνχληαη ζην αξρείν ParetoFront νη ηηκέο 

ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ ηνπ κεηψπνπ Pareto ηεο παξνχζαο 

γεληάο. 

10. Διέγρεηαη ε εθπιήξσζε ησλ θξηηεξίσλ ηεξκαηηζκνχ ηεο δηαδηθαζίαο. Δάλ 

απηά δελ εθπιεξνχληαη, ζπλερίδεηαη ε δηαδηθαζία.  

11. ΢ε ζπλέρηζε ηεο δηαδηθαζίαο, επηιέγνληαη άηνκα πςεινχο πνηφηεηαο, κε 

βάζε ηελ αμηνιφγεζε ζην βήκα (7).   
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12. Γεκηνπξγνχληαη λέα άηνκα, κε ρξήζε  θαηάιιεισλ ηειεζηψλ, 

ζπγθεθξηκέλα: δηαζηαχξσζε κεηαμχ ησλ επηιεγέλησλ αηφκσλ, κεηάιιαμε, 

ειηηηζκφο, ηπραία δεκηνπξγία.  

13. Δπηζηξνθή ζην βήκα (3).  
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Κεθάιαην 5
ν
 : Απνηειέζκαηα  

 

 ΢ην παξφλ θεθάιαην, παξνπζηάδνληαη ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα ζηξσηήο 

θιφγαο πξναλάκημεο (α) γηα θαχζε πδξνγφλνπ ζε αέξα, θαη (β) κεζαλίνπ ζε αέξα. 

Καί ζηηο δχν πεξηπηψζεηο, εμεηάδεηαη έλα ζεκαληηθφ εχξνο ιφγνπ ηζνδπλακίαο 

θαπζίκνπ-αέξα. Σα παξφληα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα πξνθχπηνπλ κε ρξήζε ηνπ 

παθέηνπ CHEMKIN, γηα πιήξε ρεκεία, θαζψο θαη γηα ρεκεία κεησκέλεο ηάμεο. Γηα 

ηελ ηειεπηαία πεξίπησζε, έρεη γίλεη ζχδεπμε ηνπ παθέηνπ CHEMKIN κε ινγηζκηθφ 

βειηηζηνπνίεζεο, κε ζηφρν ηνλ βέιηηζην θαζνξηζκφ ησλ παξακέηξσλ ηεο ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ησλ κεραληζκψλ κεησκέλεο ηάμεο. Σα παξφληα ππνινγηζηηθά 

απνηειέζκαηα ζπγθξίλνληαη κε αληίζηνηρα, πεηξακαηηθά θαη ππνινγηζηηθά, ηεο 

βηβιηνγξαθίαο.  

 

5.1 Καύζε πδξνγόλνπ ζε αέξα 

 

5.1.1 Πξνζνκνίσζε θαύζεο πδξνγόλνπ ζε αέξα κε πιήξε ρεκεία   

 

 ΢ηελ παξνχζα εξγαζία. ρξεζηκνπνηείηαη ν ιεπηνκεξήο κεραληζκφο ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ηνπ Princeton γηα ηελ θαχζε πδξνγφλνπ ζε αέξα [26]. Ο κεραληζκφο 

πεξηιακβάλεη 8 ελψζεηο (Ζ2, Ο2, Ζ, Ο, ΟΖ, ΖΟ2, Ζ2Ο2 θαη H2O) θαη 19 ζηνηρεηψδεηο 

ρεκηθέο αληηδξάζεηο. ΢ηνλ πίλαθα 5.1, παξνπζηάδεηαη ν ιεπηνκεξήο ρεκηθφο 

κεραληζκφο ηνπ Princeton, ζπκπεξηιακβαλνκέλσλ ησλ ηηκψλ ησλ παξακέηξσλ ησλ 

εηδηθψλ ζηαζεξψλ ησλ ζηνηρεησδψλ αληηδξάζεσλ.  

 Αληίδξαζε 

Πξν-εθζεηηθόο 

παξάγνληαο Α 

(mole-cm-s-K ) 

Δθζέηεο 

ζεξκνθξαζίαο n 

Δλέξγεηα 

ελεξγνπνίεζεο 

Δa (cal/mole) 

1. H+O2=O+OH 3.547E+15 -0.406 1.6599E+4 

2. O+H2=H+OH 0.508E+05 2.670 0.629E+04 

3. H2+OH=H2O+H 0.216E+09 1.51 0.343E+04 

4. O+H2O=OH+OH 2.97e+06 2.02 1.34e+4 

5. 
H2+M=H+H+M 4.577E+19 -1.40 1.0438E+05 

H2/2.5/ H2O/12/ 

6. 

 

O+O+M=O2+M 6.165E+15 -0.50 0.000E+00 

H2/2.5/ H2O/12/ 

7. 
O+H+M=OH+M 4.714E+18 -1.00 0.000E+00 

H2/2.5/ H2O/12/ 

8. 
H+OH+M=H2O+M 3.800E+22 -2.00 0.000E+00 

H2/2.5/ H2O/12/ 
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9. 

H+O2(+M)=HO2(+M) 1.475E+12 0.60 0.00E+00 

LOW/6.366E+20  -1.72  5.248E+02/ 

TROE/0.8  1E-30  1E+30/ 

H2/2.0/ H2O/11./ O2/0.78/ 

10. HO2+H=H2+O2 1.66E+13 0.00 0.823E+03 

11. HO2+H=OH+OH 7.079E+13 0.00 2.95E+02 

12. HO2+O=O2+OH 0.325E+14 
0.00 

 
0.00E+00 

13. HO2+OH=H2O+O2 2.890E+13 0.00 -4.970E+02 

14. 
HO2+HO2=H2O2+O2 4.200e+14 0.00 1.1982e+04 

HO2+HO2=H2O2+O2 1.300e+11 0.00 -1.6293e+3 

15. 

H2O2(+M)=OH+OH(+M) 2.951e+14 0.00 4.843E+04 

LOW/1.202E+17  0.00  4.55E+04/ 

TROE/0.5 1E-30 1E+30/ 

H2/2.5/ H2O/12/ 

16. H2O2+H=H2O+OH 0.241E+14 0.00 0.397E+04 

17. H2O2+H=HO2+H2 0.482E+14 0.00 0.795E+04 

18. H2O2+O=OH+HO2 9.550E+06 2.00 3.970E+03 

19. 
H2O2+OH=HO2+H2O 1.000E+12 0.00 0.000 

H2O2+OH=HO2+H2O 5.800E+14 0.00 9.557E+03 

 

Πίλαθαο 5.1: Λεπηνκεξήο κεραληζκφο ρεκηθήο θηλεηηθήο γηα ηελ θαχζε πδξνγφλνπ 

ζε αέξα [26]. 

 

΢ηα δηαγξάκκαηα 5.1 έσο 5.12 παξνπζηάδνληαη νη ρσξηθέο θαηαλνκέο ηεο 

ζεξκνθξαζίαο, ηεο ππθλφηεηαο, ηεο ηαρχηεηαο θαη ηνπ θιάζκαηνο κάδαο φισλ ησλ 

ελψζεσλ πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηνλ κεραληζκφ, φπσο πξνέθπςαλ απφ ηελ πξνζνκνίσζε 

ζηξσηήο, αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο πδξνγφλνπ ζε αέξα, κε ρξήζε 

ιεπηνκεξνχο κεραληζκνχ ρεκηθήο θηλεηηθήο [26], γηα ηηκέο ηνπ Φ ίζεο κε 0.6, 0.8, 

1.0, 1.2 θαη 1.4.  
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Γηάγξακκα 5.1: Υσξηθή θαηαλνκή ηεο ζεξκνθξαζίαο, Σ, θιφγαο πξναλάκημεο 

Ζ2/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ,απφ 0.6 έσο 1.4, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

 

Γηάγξακκα 5.2: Υσξηθή θαηαλνκή ηεο ππθλφηεηαο, ξ, ζε θιφγα πξναλάκημεο Ζ2/Air, 

γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ, απφ 0.6 έσο 1.4, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Γηάγξακκα 5.3: Υσξηθή θαηαλνκή ηεο ηαρχηεηαο, U,ζε θιφγα πξναλάκημεο Ζ2/Air, 

γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ, απφ 0.6 έσο 1.4, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

 

Γηάγξακκα 5.4: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο Η2, θιφγαο πξναλάκημεο 

Ζ2/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ, απφ 0.6 έσο 1.4, κε ρξήζε 

ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Γηάγξακκα 5.5: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο Ο2, ζε θιφγα πξναλάκημεο 

Ζ2/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ απφ 0.6 έσο 1.4, κε ρξήζε 

ιεπηνκεξνπο ρεκείαο. 

 

Γηάγξακκα 5.6: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο Η2Ο, ζε θιφγα 

πξναλάκημεο Ζ2/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ απφ 0.6 έσο 1.4, κε 

ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Γηάγξακκα 5.7: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο Ν2, θιφγαο πξναλάκημεο 

Ζ2/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ απφ 0.6 έσο 1.4, κε ρξήζε 

ιεπηνκεξνχο ρεκείαο.  

 

Γηάγξακκα 5.8: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο ηεο ειεχζεξεο ξίδαο 

αηνκηθνχ πδξνγφλνπ, Η, ζε θιφγα πξναλάκημεο Ζ2/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο 

θαπζίκνπ-αέξα, Φ, απφ 0.6 έσο 1.4, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο 
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Γηάγξακκα 5.9: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο ηεο ειεχζεξεο ξίδαο 

αηνκηθνχ νμπγφλνπ, Ο, ζε θιφγα πξναλάκημεο Ζ2/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο 

θαπζίκνπ-αέξα, Φ, απφ 0.6 έσο 1.4, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο.  

 

Γηάγξακκα 5.10: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο ηεο ειεχζεξεο ξίδαο ΟΗ, 

ζε θιφγα πξναλάκημεο Ζ2/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ, απφ 0.6 

έσο 1.4, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Γηάγξακκα 5.11: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο ηεο ειεχζεξεο ξίδαο ΗΟ2, 

ζε θιφγα πξναλάκημεο Ζ2/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ, απφ 0.6 

έσο 1.4, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

 

Γηάγξακκα 5.12: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο ηεο ειεχζεξεο ξίδαο 

Η2Ο2, ζε θιφγα πξναλάκημεο Ζ2/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ, απφ 

0.6 έσο 1.4, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Σν δηάγξακκα 5.13 παξνπζηάδεη πεηξακαηηθά θαη ππνινγηζηηθά δεδνκέλα ηεο 

βηβιηνγξαθίαο, γηα ηε ζηξσηή ηαρχηεηα αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο πδξνγφλνπ 

ζε αέξα, ζπλαξηήζεη ηνπ ιφγνπ ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, γηα αηκνζθαηξηθή πίεζε 

θαη ζεξκνθξαζία αληηδξψλησλ T=298 K [15]. ΢ην ίδην δηάγξακκα παξνπζηάδνληαη ηα 

παξφληα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα γηα ηε ζηξσηή ηαρχηεηα αδηαβαηηθήο θιφγαο 

πξναλάκημεο Ζ2/Air, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο κεραληζκνχ [26]. Ζ ζχγθιηζε ησλ 

παξφλησλ απνηειεζκάησλ κε απηά ηεο βηβιηνγξαθίαο είλαη ηδηαίηεξα ηθαλνπνηεηηθή.  

 

 ΢ην δηάγξακκα 5.14 παξνπζηάδνληαη αληίζηνηρα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα 

γηα ην πάρνο ηεο θιφγαο, ζε αηκνζθαηξηθή πίεζε [14]. ΢ην ίδην δηάγξακκα 

παξνπζηάδνληαη ηα παξφληα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα γηα ην πάρνο ηεο ζηξσηήο 

αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο Ζ2/Air, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο κεραληζκνχ [26]. 

Ζ ζχγθξηζε κε ηα απνηειέζκαηα ηεο βηβιηνγξαθίαο είλαη ηδηαίηεξα ηθαλνπνηεηηθή.   

 

Απφ ηα δηαγξάκκαηα 5.13 θαη 5.14 πξνθχπηεη φηη ε ηαρχηεηα ηεο θιφγαο 

κεγηζηνπνηείηαη γηα Φ≈1.5, ελψ ην πάρνο ηεο θιφγαο ιακβάλεη ειάρηζηεο ηηκέο γηα 

ηηκέο ηνπ Φ κεηαμχ 1.5 θαη 2.0.  
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Γηάγξακκα 5.13: ΢ηξσηή ηαρχηεηα,SL [cm/s], αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο Ζ2/Air, ζπλαξηήζεη ηνπ ιφγνπ ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, 

κε βάζε απνηειέζκαηα ηεο βηβιηνγξαθίαο [15], θαη παξφληα απνηειέζκαηα κε ιεπηνκεξή ρεκεία (ρξήζε ηνπ παθέηνπ CHEMKIN).  
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Γηάγξακκα 5.14: Πάρνο, δF[mm], αηκνζθαηξηθήο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο Ζ2/Air, ζπλαξηήζεη ηνπ ιφγνπ ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, κε 

βάζε απνηειέζκαηα ηεο βηβιηνγξαθίαο [14], θαη παξφληα απνηειέζκαηα κε ιεπηνκεξή ρεκεία (ρξήζε ηνπ παθέηνπ CHEMKIN). 
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5.1.2 Πξνζνκνίσζε θαύζεο πδξνγόλνπ ζε αέξα κε ρεκεία ελόο βήκαηνο 

 

 ΢ην πιαίζην ηεο πξνζνκνίσζεο κε ρξήζε ρεκείαο ελφο βήκαηνο, νη 

παξάκεηξνη ηεο ρεκηθήο θηλεηηθήο ζα πξέπεη λα έρνπλ ηέηνηεο ηηκέο, ψζηε ε δηαθνξά 

ησλ ηηκψλ SL θαη δF, ζε ζρέζε κε απηέο ηνπ ιεπηνκεξνχο κεραληζκνχ, λα είλαη θαηά 

δπλαηφ κηθξέο. Έηζη, δηακνξθψλεηαη έλα πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο κε κεηαβιεηέο 

ζρεδίαζεο ηηο παξακέηξνπο ηεο ρεκηθήο θηλεηηθήο (A, n, Ea, a, b) θαη αληηθεηκεληθέο 

ζπλαξηήζεηο ηα κεγέζε: |
     

      

  
      |,|

     
      

  
      |. Ο θαζνξηζκφο ηνπ ρψξνπ 

αλαδήηεζεο ιχζεσλ γηα θάζε κεηαβιεηή ζρεδίαζεο θαζνξίζηεθε κε βάζε αξηζκεηηθά 

πεηξάκαηα θαη πξνγελέζηεξε εκπεηξία (Υ. Φξνπδάθεο, πξνζσπηθή επηθνηλσλία). ΢ην 

παξφλ πξφβιεκα, ην πεδίν νξηζκνχ ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο νξίζηεθε αξρηθά 

ζχκθσλα κε ηνλ πίλαθα 5.2. 

Μεηαβιεηέο ΢ρεδίαζεο 

(Design Variables) 

Πεδίν νξηζκνύ 

Min Max 

1 Α (mole-cm-s-K) : 0.2e16 5.0e16 

2 Ea (cal/mole) 20,000 45,000 

3 n -1 1 

4 a 1.2 3.0 

5 b 0.01 0.40 

 

Πίλαθαο 5.2: Αξρηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο γηα ην πξφβιεκα 

βειηηζηνπνίεζεο αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο Ζ2/Air, κε ρξήζε ρεκείαο ελφο 

βήκαηνο.  

 

Λόγνο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ - αέξα Φ=0.6 

 Οη ηηκέο ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο πδξνγφλνπ 

θαη ηνπ πάρνπο απηήο, φπσο ππνινγίδνληαη κε ρξήζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ 

CHEMKIN, γηα ηνλ ιεπηνκεξή κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο 

θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, ζε αξρηθέο ζπλζήθεο  πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο 1 atm θαη 

298Κ αληίζηνηρα, είλαη: 

 ΢ηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο: SL= 91.58 cm/s 

 Πάρνο θιφγαο: δF = 0.0363 cm 

 

 ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.15 θαη 5.16 παξνπζηάδνληαη ηα απνηειέζκαηα ηνπ 

πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο, γηα Φ=0.6 θαη ρεκεία ελφο βήκαηνο (αληηθεηκεληθέο 

ζπλαξηήζεηο θαη κέησπα Pareto). Παξαηεξήζεθε φηη, γηα γεληέο απνηεινχκελεο απφ 

200 άηνκα, ην κέησπν Pareto παξέκεηλε πξαθηηθά ακεηάβιεην κεηά απφ 54 γεληέο.  
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Γηάγξακκα 5.15: Σηκέο ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ γηα αδηαβαηηθή θιφγα 

πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα ιφγν 

ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ = 0.6. Σα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο έρνπλ ηεζεί 

ζχκθσλα κε ηνλ πίλαθα 5.2.  
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Γηάγξακκα 5.16: Μέησπα Pareto γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6. Σα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο έρνπλ ηεζεί ζχκθσλα κε ηνλ πίλαθα 5.2.  

 

Γηα ηηο ιχζεηο πνπ ζπληζηνχλ ην ηειηθφ κέησπν Pareto, ειέγρζεθε ην εχξνο 

κεηαβνιήο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.17 έσο 5.21 

παξνπζηάδεηαη ε κεηαβνιή ησλ πέληε κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πξνβιήκαηνο 

βειηηζηνπνίεζεο θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto (ζπγθεθξηκέλα, ζπλαξηήζεη 

ηεο κίαο αληηθεηκεληθήο ζπλάξηεζεο, απηήο πνπ ζρεηίδεηαη κε ηελ απφθιηζε ησλ 

ηηκψλ ηνπ SLαπφ ηηο αληίζηνηρεο πνπ πξνθχπηνπλ κε ρξήζε ηνπ ιεπηνκεξνχο 

κεραληζκνχ). Με βάζε ηε κνξθή ηνπ κεηψπνπ Pareto, αχμεζε ησλ ηηκψλ ηεο κίαο 

αληηθεηκεληθήο ζπλάξηεζεο αληηζηνηρεί ζε κείσζε ησλ ηηκψλ ηεο άιιεο.  

Απφ ηα δηαγξάκκαηα 5.17 έσο 5.21 πξνθχπηεη φηη, γηα ηέζζεξηο απφ ηηο πέληε 

κεηαβιεηέο ζρεδίαζεο, νη ηηκέο ελφο ζπληξηπηηθά κεγάινπ πνζνζηνχ ησλ βέιηηζησλ 

ιχζεσλ ζπκπίπηνπλ κε έλα απφ ηα δχν φξηα ηνπ πεδίνπ νξηζκνχ, φπσο απηά ηέζεθαλ 

ζηνλ πίλαθα 5.2. ΢πγθεθξηκέλα, πξνέθπςαλ: 

 Α, ηηκέο ζην άλσ φξην 

 Δa, ηηκέο ζην θάησ φξην 

 n, ηηκέο ζην άλσ φξην 

 b, ηηκέο ζην θάησ φξην 
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Απφ ηα παξαπάλσ απνηειέζκαηα, είλαη ζαθέο φηη ηα φξηα ηνπ πίλαθα 5.2 

ρξήδνπλ αλαπξνζαξκνγήο. Απφ δνθηκέο πνπ έγηλαλ, πξνέθπςε φηη, γηα 

αλαπξνζαξκνγή ησλ νξίσλ ησλ ηξηψλ απφ ηηο παξαπάλσ κεηαβιεηέο ζρεδίαζεο, νη 

ηηκέο ηεο κεηαβιεηήο b κπνξνχλ λα θπκαλζνχλ ζηα ίδηα (αξρηθά) φξηα. Σειηθά, 

επηιέρζεθαλ ηα φξηα ηνπ πίλαθα 5.3, θαη επαλαιήθζεθαλ νη ππνινγηζκνί ηεο 

δηαδηθαζίαο βειηηζηνπνίεζεο.  

Μεηαβιεηέο ΢ρεδίαζεο 

(Design Variables) 

Αξρηθά όξηα Σειηθάόξηα 

Min Max Min Max 

1 Α (mole-cm-s-K) : 0.2e16 5.0e16 4.0e16 8.0e16 

2 Ea (cal/mole) 20,000 45,000 5,000 25,000 

3 n -1 1 0.0 3.0 

4 a 1.2 3.0 1.2 3.0 

5 b 0.01 0.40 0.01 0.40 

 

Πίλαθαο 5.3: Αξρηθά θαη ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο γηα ην πξφβιεκα 

βειηηζηνπνίεζεο αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο Ζ2/Air, κε ρξήζε ρεκείαο ελφο 

βήκαηνο.  

 

 

Γηάγξακκα 5.17: Μεηαβνιή ηνπ πξν-εθζεηηθνχ παξάγνληα, A, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6. Σα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο έρνπλ ηεζεί ζχκθσλα κε ηνλ πίλαθα 5.2. 
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Γηάγξακκα 5.18: Μεηαβνιή ηεο ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο, Δa, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6. Σα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο έρνπλ ηεζεί ζχκθσλα κε ηνλ πίλαθα 5.2. 

 

Γηάγξακκα 5.19: Μεηαβνιή ηνπ εθζέηε ηεο ζεξκνθξαζίαο, n, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6.  Σα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο έρνπλ ηεζεί ζχκθσλα κε ηνλ πίλαθα 5.2. 
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Γηάγξακκα 5.20: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ H2, a, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6.  Σα φξηα ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο έρνπλ ηεζεί ζχκθσλα κε ηνλ πίλαθα 5.2. 

 

Γηάγξακκα 5.21: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ Ο2, b, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6.  Σα φξηα ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο έρνπλ ηεζεί ζχκθσλα κε ηνλ πίλαθα 5.2. 
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΢ηα δηαγξάκκαηα 5.22 θαη 5.23 παξνπζηάδνληαη ηα απνηειέζκαηα ηνπ 

πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο, γηα Φ=0.6 θαη ρεκεία ελφο βήκαηνο κε ρξήζε ηφζν 

ησλ αξρηθψλ φζν θαη ησλ λέσλ νξίσλ ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. Γηα ηα λέα φξηα, 

παξαηεξήζεθε φηη: (α) γηα γεληέο απνηεινχκελεο απφ 200 άηνκα, ην κέησπν Pareto 

παξέκεηλε πξαθηηθά ακεηάβιεην κεηά απφ 59 γεληέο, θαη (β) ην ζθάικα ζε κία απφ ηηο 

αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο είλαη ην πνιχ ηάμεο 35% (γηα κεδεληθά επίπεδα 

ζθάικαηνο ζηε δεχηεξε αληηθεηκεληθή ζπλάξηεζε). ΢εκεηψλεηαη, ηέινο, φηη, γηα ηα 

λέα φξηα, πξνέθπςαλ αθξηβέζηεξεο ιχζεηο, ραξαθηεξηδφκελεο απφ κείσζε ησλ ηηκψλ 

ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ ηάμεο 50%, ζε ζρέζε κε ηηο βέιηηζηεο ιχζεηο γηα ηα 

αξρηθά φξηα.  

΢ηα δηαγξάκκαηα 5.24 έσο 5.28 παξνπζηάδεηαη ε κεηαβνιή ησλ πέληε 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ 

κεηψπνπ Pareto, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. Παξαηεξείηαη φηη νη 

κεηαβιεηέο ιακβάλνπλ ηηκέο ζε κεγάιν ηκήκα ηνπ επηηξεπφκελνπ εχξνπο ηνπο, ρσξίο 

ηάζε λα πξνζεγγίδνπλ ηα ηεζέληα φξηα. Έηζη, νη ηηκέο ησλ λέσλ κεηαβιεηψλ 

ζρεδίαζεο θξίλνληαη επαξθείο, θαη δελ κεηαβάιινληαη πεξαηηέξσ γηα Φ=0.6.   

 ΢ηνπο πίλαθεο 5.4 θαη 5.5 παξνπζηάδνληαη νη ηηκέο ησλ κεηαβιεηψλ 

ζρεδίαζεο, ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ, θαζψο θαη ησλ αληίζηνηρσλ ηηκψλ SL, 

δF θιφγαο πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ελφο βήκαηνο γηα  Φ=0.6, γηα 

αληηπξνζσπεπηηθέο βέιηηζηεο ιχζεηο ηνπ κεηψπνπ Pareto: 

 

 Διάρηζηε ηηκή ηνπ ζθάικαηνο ζηελ ηηκή SL (αξηζηεξά ηνπ δηαγξάκκαηνο 5.23) 

 Διάρηζηε ηηκή ηνπ ζθάικαηνο ζηελ ηηκή δF (δεμηά ηνπ δηαγξάκκαηνο 5.23) 

 Δλδηάκεζεο ηηκέο γηα ην ζθάικα ζηα κεγέζε SL, δF (κέζνλ ηνπ δηαγξάκκαηνο 

5.23) 

 

 ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.29 έσο 5.35 παξνπζηάδνληαη νη ρσξηθέο θαηαλνκέο ηεο 

ζεξκνθξαζίαο, ηεο ππθλφηεηαο, ηεο ηαρχηεηαο θαη ηνπ θιάζκαηνο κάδαο φισλ ησλ 

ελψζεσλ πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηνλ κεραληζκφ, φπσο πξνέθπςαλ απφ ηελ πξνζνκνίσζε 

ζηξσηήο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο πδξνγφλνπ ζε αέξα, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο 

Φ=0.6, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο κεραληζκνχ ρεκηθήο θηλεηηθήο [26], θαη γηα ηηο ηξεηο 

πξναλαθεξζείζεο αληηπξνζσπεπηηθέο ιχζεηο ηνπ κεηψπνπ Pareto (βι. πίλαθα 5.4). 

΢ηα δηαγξάκκαηα, ε ρσξηθή ζπληεηαγκέλε έρεη δηακνξθσζεί έηζη ψζηε ην κέγηζην ηεο 

παξαγψγνπ ηεο ζεξκνθξαζίαο, (dT/dx)max, λα αληηζηνηρεί, ζε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο 

ζηελ ίδηα ζέζε x.  Γηαπηζηψλεηαη φηη ε ρξήζε ρεκείαο ελφο βήκαηνο επηδξά, ζε 

θάπνηνλ βαζκφ, ζηε δνκή ηεο θιφγαο. Δπηπιένλ, νη θακπχιεο πνπ αληηζηνηρνχλ ζηε 

ιχζε ζην κέζνλ ηνπ κεηψπνπ Pareto είλαη κεηαμχ ησλ δχν θακππιψλ πνπ 

αληηζηνηρνχλ ζηελ ειαρηζηνπνίεζε ηνπ ζθάικαηνο γηα ηελ ηηκή SL θαη ηελ ηηκή δF.  

 

 Ζ δηαδηθαζία ειέγρνπ ησλ νξίσλ ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο πνπ εμεγήζεθε 

ζηελ παξνχζα ππν-ελφηεηα αθνινπζήζεθε ζε φια ηα πξνβιήκαηα βειηηζηνπνίεζεο 

πνπ ππνινγίζηεθαλ ζηε ζπλέρεηα. Δθεμήο, ζα γίλεηαη παξνπζίαζε απνηειεζκάησλ 

γηα ηα ηειηθά κφλν φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο.  
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Γηάγξακκα 5.22: Σηκέο ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ γηα αδηαβαηηθή θιφγα 

πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα ιφγν 

ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, κε ρξήζε ηνπ αξρηθνχ θαη ηνπ λένπ πεδίνπ 

νξηζκνχ ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (βι. πίλαθα 5.3).  
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Γηάγξακκα 5.23: Σειηθφ κέησπν Pareto γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε 

αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο 

θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, κε ρξήζε ηνπ αξρηθνχ θαη ηνπ λένπ πεδίνπ νξηζκνχ ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (βι. πίλαθα 5.3).  
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Γηάγξακκα 5.24: Μεηαβνιή ηνπ πξν-εθζεηηθνχ παξάγνληα, A, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.3).   

 

Γηάγξακκα 5.25: Μεηαβνιή ηεο ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο, Δa, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.3).   
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Γηάγξακκα 5.26: Μεηαβνιή ηνπ εθζέηε ηεο ζεξκνθξαζίαο, n, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.3).   

 

Γηάγξακκα 5.27: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ H2, a, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, γηα ηα ηειηθά 

φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.3).   
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Γηάγξακκα 5.28: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ O2, b, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, γηα ηα ηειηθά 

φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.3).   
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Φ 
Pareto 

solution 

Pre-

exponential 

factor A                 

(mole-cm-s-K) 

Activation 

energy Ea                            

(cal/mole) 

Temperature 

order, n 
H2 order, a O2 order, b 

Αληηθεηκέληθή 

΢πλάξηεζε 1 

 

|
     

      

  
      | 

Αληηθεηκεληθή 

΢πλάξηεζε 2 

 

|
     

      

  
      | 

0.6 

Best SL 7.62E+16 14510.0 0.823719 2.85534 0.0675016 0.00013 0.35418 

Best δF 7.82E+16 14159.9 0.741672 2.89364 0.0659857 0.33683 0.00032 

Middle of 

Pareto front 7.38E+16 13863.9 0.558045 2.79096 0.0549274 0.172701 0.17557 

 

Πίλαθαο 5.4: Σηκέο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο θαη ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ, γηα αληηπξνζσπεπηηθέο βέιηηζηεο ιχζεηο θιφγαο 

πξναλάκημεο H2 ζε αέξα κε κεραληζκφ ελφο βήκαηνο, γηα  Φ=0.6. 

 

Φ 
Detailed mechanism 

Pareto solution SL (cm/s) δF (cm) 
SL(cm/s) δF(cm) 

0.6 91.58 0.0363 

Best SL 91.58 0.0234 

Best δF 60.72 0.0363 

Middle of Pareto 

front 
75.76 0.0299 

 

Πίλαθαο 5.5: Τπνινγηζζείζεο ηηκέο ζηξσηήο ηαρχηεηαο θαη πάρνπο θιφγαο πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, γηα κεραληζκφ κε ιεπηνκεξή ρεκεία θαη 

γηα αληηπξνζσπεπηηθέο βέιηηζηεο ιχζεηο κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα Φ=0.6. 
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Γηάγξακκα 5.29: Υσξηθή θαηαλνκή ηεο ζεξκνθξαζίαο, Σ, θιφγαο πξναλάκημεο 

Ζ2/Air, γηα  ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ=0.6, γηα ηα παξφληα ππνινγηζηηθά 

απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο, θαη ρξήζε ρεκείαο ελφο βήκαηνο, γηα 

αληηπξνζσπεπηηθέο ιχζεηο ηνπ κεηψπνπ Pareto (πίλαθαο 5.4). 

 

Γηάγξακκα 5.30: Υσξηθή θαηαλνκή ηεο ππθλφηεηαο, ξ, θιφγαο πξναλάκημεο Ζ2/Air, 

γηα  ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ=0.6, γηα ηα παξφληα ππνινγηζηηθά 

απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο, θαη ρξήζε ρεκείαο ελφο βήκαηνο, γηα 

αληηπξνζσπεπηηθέο ιχζεηο ηνπ κεηψπνπ Pareto (πίλαθαο 5.4).  
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Γηάγξακκα 5.31: Υσξηθή θαηαλνκή ηεο ηαρχηεηαο, U, θιφγαο πξναλάκημεο Ζ2/Air, 

γηα  ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ=0.6, γηα ηα παξφληα ππνινγηζηηθά 

απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο, θαη ρξήζε ρεκείαο ελφο βήκαηνο, γηα 

αληηπξνζσπεπηηθέο ιχζεηο ηνπ κεηψπνπ Pareto (πίλαθαο 5.4). 

 

Γηάγξακκα 5.32: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο Η2, θιφγαο πξναλάκημεο 

Ζ2/Air, γηα  ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ=0.6, γηα ηα παξφληα ππνινγηζηηθά 

απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο, θαη ρξήζε ρεκείαο ελφο βήκαηνο, γηα 

αληηπξνζσπεπηηθέο ιχζεηο ηνπ κεηψπνπ Pareto (πίλαθαο 5.4). 
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Γηάγξακκα 5.33: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο O2, θιφγαο πξναλάκημεο 

Ζ2/Air, γηα  ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ=0.6, γηα ηα παξφληα ππνινγηζηηθά 

απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο, θαη ρξήζε ρεκείαο ελφο βήκαηνο, γηα 

αληηπξνζσπεπηηθέο ιχζεηο ηνπ κεηψπνπ Pareto (πίλαθαο 5.4). 

 

Γηάγξακκα 5.34: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο H2O, θιφγαο 

πξναλάκημεο Ζ2/Air, γηα  ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ=0.6, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο, θαη ρξήζε ρεκείαο ελφο 

βήκαηνο, γηα αληηπξνζσπεπηηθέο ιχζεηο ηνπ κεηψπνπ Pareto (πίλαθαο 5.4). 
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Γηάγξακκα 5.35: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο N2, θιφγαο πξναλάκημεο 

Ζ2/Air, γηα  ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, Φ=0.6, γηα ηα παξφληα ππνινγηζηηθά 

απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο, θαη ρξήζε ρεκείαο ελφο βήκαηνο, γηα 

αληηπξνζσπεπηηθέο ιχζεηο ηνπ κεηψπνπ Pareto (πίλαθαο 5.4). 
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Λόγνο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ - αέξα Φ=0.8 

Γηα Φ=0.8, νη ηηκέο ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο 

πδξνγφλνπ θαη ηνπ πάρνπο απηήο, γηα αξρηθέο ζπλζήθεο  πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο 1 

atm θαη 298Κ, αληίζηνηρα, πξνέθπςαλ γηα ιεπηνκεξή ρεκεία:   

 ΢ηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο: SL= 168.81cm/s 

 Πάρνο θιφγαο: δF = 0.0347cm 

 

 Γηα ην πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο κε ρεκεία ελφο βήκαηνο, ηα ηειηθά φξηα 

ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο παξνπζηάδνληαη ζηνλ πίλαθα 5.6. ΢ην παξφλ πξφβιεκα, 

παξαηεξήζεθε φηη, γηα γεληέο απνηεινχκελεο απφ 200 άηνκα, ην κέησπν Pareto 

παξέκεηλε πξαθηηθά ακεηάβιεην κεηά απφ 38 γεληέο. ΢ην δηάγξακκα 5.36 

παξνπζηάδεηαη ην ηειηθφ κέησπν Pareto. ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.37 έσο 5.41 

παξνπζηάδεηαη ε κεηαβνιή ησλ πέληε κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πξνβιήκαηνο 

βειηηζηνπνίεζεο θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. Παξαηεξείηαη φηη νη κεηαβιεηέο ιακβάλνπλ ηηκέο ζε κεγάιν 

ηκήκα ηνπ επηηξεπφκελνπ εχξνπο ηνπο, ρσξίο ηάζε λα πξνζεγγίδνπλ ηα ηεζέληα φξηα. 

 

Μεηαβιεηέο ΢ρεδίαζεο 

(Design Variables) 

Πεδίν νξηζκνύ 

Min Max 

1 Α (mole-cm-s-K) : 0.2e16 6.0e16 

2 Ea (cal/mole) 25,000 50,000 

3 n 0.5 3.0 

4 a 1.5 5.0 

5 b 0.001 0.40 

 

Πίλαθαο 5.6: Σειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο γηα ην πξφβιεκα 

βειηηζηνπνίεζεο αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο Ζ2/Air, κε ρξήζε ρεκείαο ελφο 

βήκαηνο, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ – αέξα Φ=0.8. 
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Γηάγξακκα 5.36: Σειηθφ κέησπν Pareto γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε 

αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο 

θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.8, κε ρξήζε ηνπ  ηειηθνχ πεδίνπ νξηζκνχ ησλ κεηαβιεηψλ 

ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.6).  
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Γηάγξακκα 5.37: Μεηαβνιή ηνπ πξν-εθζεηηθνχ παξάγνληα, A, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.8, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.6).   

 

Γηάγξακκα 5.38: Μεηαβνιή ηεο ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο, Δa, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.8, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.6).   
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Γηάγξακκα 5.39: Μεηαβνιή ηνπ εθζέηε ηεο ζεξκνθξαζίαο, n, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.8, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.6).   

 

Γηάγξακκα 5.40: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ H2, a, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.8, γηα ηα ηειηθά 

φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.6).   

1.4

1.6

1.8

2.0

2.2

2.4

2.6

2.8

0 0.2 0.4 0.6 0.8

|(SL-SL
TARGET

)/SL
TARGET

|

n

2.60

2.70

2.80

2.90

3.00

3.10

3.20

0 0.2 0.4 0.6 0.8

|(SL-SL
TARGET

)/SL
TARGET

|

a



58 

 

 

Γηάγξακκα 5.41: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ O2, b, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.8, γηα ηα ηειηθά 

φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.6).   
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Λόγνο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ - αέξα Φ=1.0 

Οη ππνινγηζζείζεο ηηκέο ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο αδηαβαηηθήο θιφγαο 

πξναλάκημεο πδξνγφλνπ θαη ηνπ πάρνπο απηήο, κε ρξήζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ 

CHEMKIN, γηα ηνλ ιεπηνκεξή κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο θαη Φ=1.0, κε αξρηθέο 

ζπλζήθεο  πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο 1 atm θαη 298 Κ αληίζηνηρα, είλαη:   

 ΢ηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο: SL= 229.68cm/s 

 Πάρνο θιφγαο: δF = 0.0353cm 

 

 Γηα ην πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο κε ρεκεία ελφο βήκαηνο, ηα ηειηθά φξηα 

ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο παξνπζηάδνληαη ζηνλ πίλαθα 5.7. ΢ην παξφλ πξφβιεκα, 

παξαηεξήζεθε φηη, γηα γεληέο απνηεινχκελεο απφ 200 άηνκα, ην κέησπν Pareto 

παξέκεηλε πξαθηηθά ακεηάβιεην κεηά απφ 48 γεληέο. ΢ην δηάγξακκα 5.42 

παξνπζηάδεηαη ην ηειηθφ κέησπν Pareto. ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.43 έσο 5.47 

παξνπζηάδεηαη ε κεηαβνιή ησλ πέληε κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πξνβιήκαηνο 

βειηηζηνπνίεζεο θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα ηα λέα φξηα ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. Παξαηεξείηαη, φπσο θαη ζε κηθξφηεξεο ηηκέο ηνπ Φ, φηη νη 

κεηαβιεηέο ιακβάλνπλ ηηκέο ζε κεγάιν ηκήκα ηνπ επηηξεπφκελνπ εχξνπο ηνπο, ρσξίο 

ηάζε λα πξνζεγγίδνπλ ηα ηεζέληα φξηα. 

 

Μεηαβιεηέο ΢ρεδίαζεο 

(Design Variables) 

Πεδίν νξηζκνύ 

Min Max 

1 Α (mole-cm-s-K) : 0.1e16 6.0e16 

2 Ea (cal/mole) 5,000 45,000 

3 n 0.4 3.0 

4 a 1.5 5.0 

5 b 0.01 0.40 

 

Πίλαθαο 5.7: Σειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο γηα ην πξφβιεκα 

βειηηζηνπνίεζεο αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο Ζ2/Air, κε ρξήζε ρεκείαο ελφο 

βήκαηνο, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ – αέξα Φ=1.0. 
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Γηάγξακκα 5.42: Σειηθφ κέησπν Pareto γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε 

αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο 

θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.0, κε ρξήζε ηνπ ηειηθνχ πεδίνπ νξηζκνχ ησλ κεηαβιεηψλ 

ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.7).  

 

Γηάγξακκα 5.43: Μεηαβνιή ηνπ πξν-εθζεηηθνχ παξάγνληα, A, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.0, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.7).   
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Γηάγξακκα 5.44: Μεηαβνιή ηεο ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο, Δa, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.0, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.7).   

 

Γηάγξακκα 5.45: Μεηαβνιή ηνπ εθζέηε ηεο ζεξκνθξαζίαο, n, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.0, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.7).   
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Γηάγξακκα 5.46: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ H2, a, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.0, γηα ηα ηειηθά 

φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.7).   

 

Γηάγξακκα 5.47: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ O2, b, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.0, γηα ηα ηειηθά 

φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.7).   
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Λόγνο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ - αέξα Φ=1.2 

 Οη ππνινγηζζείζεο ηηκέο ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο αδηαβαηηθήο θιφγαο 

πξναλάκημεο πδξνγφλνπ θαη ηνπ πάρνπο απηήο, κε ρξήζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ 

CHEMKIN, γηα ηνλ ιεπηνκεξή κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο θαη Φ=1.2, κε αξρηθέο 

ζπλζήθεο  πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο 1 atm θαη 298 Κ αληίζηνηρα, είλαη:   

 ΢ηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο: SL= 271.99 cm/s 

 Πάρνο θιφγαο: δF =  0.0339cm 

 

 Γηα ην πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο κε ρεκεία ελφο βήκαηνο, ηα ηειηθά φξηα 

ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο παξνπζηάδνληαη ζηνλ πίλαθα 5.8. ΢ην παξφλ πξφβιεκα, 

παξαηεξήζεθε φηη, γηα γεληέο απνηεινχκελεο απφ 200 άηνκα, ην κέησπν Pareto 

παξέκεηλε πξαθηηθά ακεηάβιεην κεηά απφ 47 γεληέο. ΢ην δηάγξακκα 5.48 

παξνπζηάδεηαη ην ηειηθφ κέησπν Pareto. ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.49 έσο 5.53 

παξνπζηάδεηαη ε κεηαβνιή ησλ πέληε κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πξνβιήκαηνο 

βειηηζηνπνίεζεο θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα ηα λέα φξηα ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. Παξαηεξείηαη φηη, θαη γηα ηελ παξνχζα ηηκή Φ=1.2, νη 

κεηαβιεηέο ιακβάλνπλ ηηκέο ζε κεγάιν ηκήκα ηνπ επηηξεπφκελνπ εχξνπο ηνπο, ρσξίο 

ηάζε λα πξνζεγγίδνπλ ηα ηεζέληα φξηα. 

 

Μεηαβιεηέο ΢ρεδίαζεο 

(Design Variables) 

Πεδίν νξηζκνύ 

Min Max 

1 Α (mole-cm-s-K) : 1.0e16 2.5e16 

2 Ea (cal/mole) 5,000 30,000 

3 n 0.6 3.0 

4 a 2.0 3.0 

5 b 0.01 0.18 

 

Πίλαθαο 5.8: Σειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο γηα ην πξφβιεκα 

βειηηζηνπνίεζεο αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο Ζ2/Air, κε ρξήζε ρεκείαο ελφο 

βήκαηνο, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ – αέξα Φ=1.2. 
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Γηάγξακκα 5.48: Σειηθφ κέησπν Pareto γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε 

αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο 

θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.2, κε ρξήζε ηνπ  ηειηθνχ πεδίνπ νξηζκνχ ησλ κεηαβιεηψλ 

ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.8).  

 

Γηάγξακκα 5.49: Μεηαβνιή ηνπ πξν-εθζεηηθνχ παξάγνληα, A, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.2, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.8).   
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Γηάγξακκα 5.50: Μεηαβνιή ηεο ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο, Δa, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.2, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.8).   

 

Γηάγξακκα 5.51: Μεηαβνιή ηνπ εθζέηε ηεο ζεξκνθξαζίαο, n, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.2, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.8).   
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Γηάγξακκα 5.52: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ H2, a, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.2, γηα ηα ηειηθά 

φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.8).   

 

Γηάγξακκα 5.53: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ O2, b, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.2, γηα ηα ηειηθά 

φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.8).   
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Λόγνο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ - αέξα Φ=1.4 

 Οη ππνινγηζζείζεο ηηκέο ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο αδηαβαηηθήο θιφγαο 

πξναλάκημεο πδξνγφλνπ θαη ηνπ πάρνπο απηήο, κε ρξήζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ 

CHEMKIN, γηα ηνλ ιεπηνκεξή κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο θαη Φ=1.4, κε αξρηθέο 

ζπλζήθεο  πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο 1 atm θαη 298 Κ αληίζηνηρα, είλαη:   

 ΢ηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο: SL= 296.55 cm/s 

 Πάρνο θιφγαο: δF =  0.03264cm 

 

 Γηα ην πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο κε ρεκεία ελφο βήκαηνο, ηα ηειηθά φξηα 

ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο παξνπζηάδνληαη ζηνλ πίλαθα 5.9. ΢ην παξφλ πξφβιεκα, 

παξαηεξήζεθε φηη, γηα γεληέο απνηεινχκελεο απφ 200 άηνκα, ην κέησπν Pareto 

παξέκεηλε πξαθηηθά ακεηάβιεην κεηά απφ 43 γεληέο. ΢ην δηάγξακκα 5.54 

παξνπζηάδεηαη ην ηειηθφ κέησπν Pareto. ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.55 έσο 5.59 

παξνπζηάδεηαη ε κεηαβνιή ησλ πέληε κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πξνβιήκαηνο 

βειηηζηνπνίεζεο θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα ηα λέα φξηα ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. Παξαηεξείηαη φηη νη κεηαβιεηέο ιακβάλνπλ ηηκέο ζε κεγάιν 

ηκήκα ηνπ επηηξεπφκελνπ εχξνπο ηνπο, ρσξίο ηάζε λα πξνζεγγίδνπλ ηα ηεζέληα φξηα. 

 

Μεηαβιεηέο ΢ρεδίαζεο 

(Design Variables) 

Πεδίν νξηζκνύ 

Min Max 

1 Α (mole-cm-s-K) : 1.0e16 5.0e16 

2 Ea (cal/mole) 20,000 45,000 

3 n 0.6 3.0 

4 a 1.9 4.0 

5 b 0.01 0.40 

 

Πίλαθαο 5.9: Σειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο γηα ην πξφβιεκα 

βειηηζηνπνίεζεο αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο Ζ2/Air, κε ρξήζε ρεκείαο ελφο 

βήκαηνο, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ – αέξα Φ=1.4. 
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Γηάγξακκα 5.54: Σειηθφ κέησπν Pareto γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε 

αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο 

θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.4, κε ρξήζε ηνπ  ηειηθνχ πεδίνπ νξηζκνχ ησλ κεηαβιεηψλ 

ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.9).  
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Γηάγξακκα 5.55: Μεηαβνιή ηνπ πξν-εθζεηηθνχ παξάγνληα, A, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.4, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.9).   

 

Γηάγξακκα 5.56: Μεηαβνιή ηεο ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο, Δa, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.4, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.9).   
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Γηάγξακκα 5.57: Μεηαβνιή ηνπ εθζέηε ηεο ζεξκνθξαζίαο, n, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.4, γηα ηα ηειηθά φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.9).   

 

Γηάγξακκα 5.58: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ H2, a, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.4, γηα ηα ηειηθά 

φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.9).   
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Γηάγξακκα 5.59: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ O2, b, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.4, γηα ηα ηειηθά 

φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο (πίλαθαο 5.9).   

 

 Σέινο, ζην δηάγξακκα 5.60 παξνπζηάδνληαη ηα ηειηθά κέησπα Pareto γηα φιεο 

ηηο ηηκέο ηνπ ιφγνπ ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα πνπ εμεηάζηεθαλ (Φ=0.6†1.4). 

Παξαηεξείηαη φηη ε απφθιηζε αλάκεζα ζηηο ηηκέο ησλ κεγεζψλ SL, δF, φπσο 

πξνθχπηνπλ απφ ηε δηαδηθαζία βειηηζηνπνίεζεο γηα ρεκεία ελφο βήκαηνο, θαη ζηηο 

αληίζηνηρεο ηνπ ιεπηνκεξνχο κεραληζκνχ, απμάλεη κε αχμεζε ηνπ Φ (πινπζηφηεξν 

κίγκα). Παξφκνηα ηάζε, ζπγθεθξηκέλα αχμεζε ηεο απφθιηζεο κεηαμχ 

απνηειεζκάησλ πξνζνκνίσζεο κε ρξήζε ρεκείαο ελφο βήκαηνο θαη πεηξακαηηθψλ 

απνηειεζκάησλ παξαηεξήζεθε ζηελ εξγαζία [15], θαη απνδφζεθε ζε αιιαγέο ζηε 

ρεκεία θαη ζηε δνκή ηεο θιφγαο πξναλάκημεο Ζ2/Air, κε αχμεζε ηνπ Φ.    
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Γηάγξακκα 5.60: Σειηθά κέησπα Pareto γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα 

ηηκέο ηνπ ιφγνπ ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6†1.4, κε ρξήζε ησλ ηειηθψλ πεδίσλ νξηζκνχ ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. 
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5.1.3 ΢ύγθξηζε αληηπξνζσπεπηηθώλ απνηειεζκάησλ απινπνηεκέλνπ κεραληζκνύ θαη ιεπηνκεξνύο κεραληζκνύ 
 

 Γηα θάζε πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο (ηηκή ηνπ Φ), επηιέρζεθε κία αληηπξνζσπεπηηθή ιχζε, ραξαθηεξηδφκελε απφ κέζεο ηηκέο ησλ δχν 

αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ (πεξί ην «κέζνλ» ηνπ κεηψπνπ Pareto). Γηα ηηο ιχζεηο απηέο, νη ηηκέο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο θαη ησλ 

αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ παξαηίζεληαη ζηνλ πίλαθα 5.10. Οη αληίζηνηρεο ηηκέο SL θαη δF, γηα ηνλ ιεπηνκεξή κεραληζκφ θαη ηνλ κεραληζκφ 

ελφο βήκαηνο, παξνπζηάδνληαη ζηνλ πίλαθα 5.11. 

 

Φ 
Pre-exponential factor, A                 

(mole-cm-s-K) 

Activation energy, Ea                            

(cal/mole) 
Temperature order, n 

 

H2 order, a 

 

 

O2 order, b 

 

Αληηθεηκεληθή 

΢πλάξηεζε 1 

 

|
     

      

  
      | 

Αληηθεηκεληθή 

΢πλάξηεζε 2 

 

|
     

      

  
      | 

0.6 
7.38E+16 13863.9 0.558045 2.79096 0.0549274 0.172701 0.175572 

0.8 
2.13E+16 26776 2.62997 3.10059 0.297523 0.45942 0.438834 

1.0 
3.25E+16 20678.8 1.57954 2.83893 0.272600 0.471056 0.470325 

1.2 
7.67E+15 22255.9 1.54063 2.86803 0.0557194 0.513013 0.515401 

1.4 
4.78E+16 30877.2 1.73107 2.70608 0.146083 0.584718 0.58162 

 

Πίλαθαο 5.10: Σηκέο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο θαη ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ, γηα αληηπξνζσπεπηηθέο βέιηηζηεο ιχζεηο, γηα  

δηαθνξεηηθέο  ηηκέο ηνπ Φ (θιφγαο πξναλάκημεο H2 ζε αέξα – κεραληζκφο ελφο βήκαηνο). 
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Φ 

SL (cm/s) δF ( cm ) 

Detailed 

mechanism 

Global 

Reaction 

Detailed 

mechanism 

Global  

Reaction 

0.6 
91.58 75.76 0.0363 0.0299 

0.8 
168.81 91.16 0.0347 0.0195 

1.0 
229.68 121.57 0.0353 0.0187 

1.2 
271.99 132.43 0.0339 0.0164 

1.4 
296.55 123.18 0.0326 0.0137 

 

Πίλαθαο 5.11: Τπνινγηζζείζεο ηηκέο ζηξσηήο ηαρχηεηαο θαη πάρνπο θιφγαο 

πξναλάκημεο H2 ζε αέξα, γηα κεραληζκφ κε ιεπηνκεξή ρεκεία θαη γηα 

αληηπξνζσπεπηηθέο βέιηηζηεο ιχζεηο κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, 

γηα ηηκέο ιφγνπ ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ - αέξα, Φ, απφ 0.6 έσο 1.4.  
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5.2 Καύζε κεζαλίνπ ζε αέξα 
 

5.2.1 Πξνζνκνίσζε θαύζεο κεζαλίνπ ζε αέξα κε ιεπηνκεξή ρεκεία   

 

 Ο ιεπηνκεξήο κεραληζκφο αληηδξάζεσλ ρεκηθήο θηλεηηθήο πνπ 

ρξεζηκνπνηείηαη γηα ηελ πξνζνκνίσζε ηεο θαχζεο ηνπ κεζαλίνπ κε ην ππνινγηζηηθφ 

παθέην CHEMKIN πεξηγξάθεηαη αλαιπηηθά ζην εγρεηξίδην [21]. Ο κεραληζκφο 

απνηειείηαη απφ 58 ζηνηρεηψδεηο αληηδξάζεηο θαη 17 ελψζεηο (CH4, CH3, CH2, CH, 

CH2O, HCO, CO2, CO, H2, H, O2, O, OH, HO2, H2O2, H2O θαη N2), θαη 

παξνπζηάδεηαη ζηνλ πίλαθα 5.12. 

 Αληίδξαζε 

Πξν-εθζεηηθφο 

παξάγνληαο Α 

(mole-cm-s-K ) 

Δλέξγεηα 

ελεξγνπνίεζεο Δa 

(cal/mole) 

Δθζέηεο 

ζεξκνθξαζίαο 

n 

1.  CH3+H+M=CH4+M 8.0E26 0. -3. 

2.  CH4+O2=CH3+HO2 7.9E13 56000. 0. 

3.  CH4+H=CH3+H2 2.2E4 8750. 3. 

4.  CH4+O=CH3+OH 1.6E6 7400. 2.36 

5.  CH4+OH=CH3+H2O 1.6E6 2460. 2.1 

6.  CH3+O=CH2O+H 6.8E13 0. 0. 

7.  CH3+OH=CH2O+H2 1.0E12 0. 0. 

8.  CH3+OH=CH2+H2O 1.5E13 5000. 0. 

9.  CH3+H=CH2+H2 9.0E13 15100. 0. 

10.  CH2+H=CH+H2 1.4E19 0. -2. 

11.  CH2+OH=CH2O+H 2.5E13 0. 0. 

12.  CH2+OH=CH+H2O 4.5E13 3000. 0. 

13.  CH+O2=HCO+O 3.3E13 0. 0. 

14.  CH+O=CO+H 5.7E13 0. 0. 

15.  CH+OH=HCO+H 3.0E13 0. 0. 

16.  CH+CO2=HCO+CO 3.4E12 690. 0. 

17.  CH2+CO2=CH2O+CO 1.1E11 1000. 0. 

18.  CH2+O=CO+H+H 3.0E13 0. 0. 
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19.  CH2+O=CO+H2 5.0E13 0. 0. 

20.  CH2+O2=CO2+H+H 1.6E12 1000. 0. 

21.  CH2+O2=CH2O+O 5.0E13 9000. 0. 

22.  CH2+O2=CO2+H2 6.9E11 500. 0. 

23.  CH2+O2=CO+H2O 1.9E10 -1000. 0. 

24.  CH2+O2=CO+OH+H 8.6E10 -500. 0. 

25.  CH2+O2=HCO+OH 4.3E10 -500. 0. 

26.  CH2O+OH=HCO+H2O 3.43E9 -447. 1.18 

27.  CH2O+H=HCO+H2 2.19E8 3000. 1.77 

28.  CH2O+M=HCO+H+M 3.31E16 81000. 0. 

29.  CH2O+O=HCO+OH 1.81E13 3082. 0. 

30.  HCO+OH=CO+H2O 5.0E12 0. 0. 

31.  HCO+M=H+CO+M 1.6E14 14700. 0. 

32.  HCO+H=CO+H2 4.0E13 0. 0. 

33.  HCO+O=CO2+H 1.0E13 0. 0. 

34.  HCO+O2=HO2+CO 3.3E13 0. -0.4 

35.  CO+O+M=CO2+M 3.2E13 -4200. 0. 

36.  CO+OH=CO2+H 1.51E7 -758. 1.3 

37.  CO+O2=CO2+O 1.6E13 41000. 0. 

38.  HO2+CO=CO2+OH 5.8E13 22934. 0. 

39.  H2+O2=2OH 1.7E13 47780. 0. 

40.  OH+H2=H2O+H 1.17E9 3626. 1.3 

41.  H+O2=OH+O 5.13E16 16507. -0.816 

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

43.  H+O2+M=HO2+M 3.61E17 0. -0.72 
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H2O/18.6/  CO2/4.2/  H2/2.86/  CO/2.11/  N2/1.26/ 

44.  OH+HO2=H2O+O2 7.5E12 0. 0. 

45.  H+HO2=2OH 1.4E14 1073. 0. 

46.  O+HO2=O2+OH 1.4E13 1073. 0. 

47.  2OH=O+H2O 6.0E8 0. 1.3 

48.  H+H+M=H2+M 1.0E18 0. -1.0 

49.  H+H+H2=H2+H2 9.2E16 0. -0.6 

50.  H+H+H2O=H2+H2O 6.0E19 0. -1.25 

51.  H+H+CO2=H2+CO2 5.49E20 0. -2.0 

52.  

H+OH+M=H2O+M 1.6E22 0. -2.0 

H2O/5/ 

53.  

H+O+M=OH+M 6.2E16 -0.6 0. 

H2O/5/ 

54.  H+HO2=H2+O2 1.25E13 0. 0. 

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

56.  H2O2+M=OH+OH+M 1.3E17 45500. 0. 

57.  H2O2+H=HO2+H2 1.6E12 3800. 0. 

58.  H2O2+OH=H2O+HO2 1.0E13 1800. 0. 

 

Πίλαθαο 5.12: Λεπηνκεξήο κεραληζκφο ρεκηθήο θηλεηηθήο γηα ηελ θαχζε κεζαλίνπ 

ζε αέξα [21]. 

 

 ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.61 εψο 5.79 παξνπζηάδνληαη νη ρσξηθέο θαηαλνκέο ηεο 

ζεξκνθξαζίαο, ηεο ππθλφηεηαο, ηεο ηαρχηεηαο θαη ηνπ θιάζκαηνο κάδαο ησλ 

ελψζεσλ πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηνλ ιεπηνκεξή κεραληζκφ [21], φπσο πξνέθπςαλ απφ 

ηελ πξνζνκνίσζε ζηξσηήο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο CH4/Air, γηα ηηκέο ηνπ 

Φ ίζεο κε 0.6 θαη 1.0. Απφ ηα δηαγξάκκαηα είλαη εκθαλήο ε δεκηνπξγία ειεπζέξσλ 

ξηδψλ κε ηαπηφρξνλε απνζχλζεζε ηνπ θαπζίκνπ, θαη ε κεηέπεηηα δεκηνπξγία ησλ 

θχξησλ πξντφλησλ θαη ε αχμεζε ηεο ζεξκνθξαζίαο.   
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Γηάγξακκα 5.61: Υσξηθή θαηαλνκή ηεο ζεξκνθξαζίαο, T, θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

 

Γηάγξακκα 5.62: Υσξηθή θαηαλνκή ηεο ππθλφηεηαο, ξ, κίγκαηνο θιφγαο 

πξναλάκημεο CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα 

ηα παξφληα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Γηάγξακκα 5.63: Υσξηθή θαηαλνκή ηεο ηαρχηεηαο, U, θιφγαο πξναλάκημεο CΖ4/Air, 

γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

.  

Γηάγξακκα 5.64: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο CΗ4, θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Γηάγξακκα 5.65: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο CΗ3, θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

 

Γηάγξακκα 5.66: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο CΗ2, θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Γηάγξακκα 5.67: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο CΗ, θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

 

Γηάγξακκα 5.68: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο O, θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Γηάγξακκα 5.69: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο HCO, θιφγαο 

πξναλάκημεο CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα 

ηα παξφληα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

 

Γηάγξακκα 5.70: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο CO2, θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

0.0E+00

1.0E-05

2.0E-05

3.0E-05

4.0E-05

5.0E-05

6.0E-05

7.0E-05

8.0E-05

9.0E-05

1.0E-04

0.06 0.08 0.10 0.12 0.14 0.16 0.18 0.20

Φ=0.6 

Φ=1.0 

[HCO] 

x[cm] 

0.00

0.02

0.04

0.06

0.08

0.10

0.12

0.14

0.16

0.00 0.20 0.40 0.60 0.80 1.00

Φ=0.6 

Φ=1.0 

[CO2]  

x[cm] 



83 

 

 

Γηάγξακκα 5.71: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο H2, θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

 

Γηάγξακκα 5.72: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο H, θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Γηάγξακκα 5.73: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο O2, θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

 

Γηάγξακκα 5.74: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο CH2O, θιφγαο 

πξναλάκημεο CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα 

ηα παξφληα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Γηάγξακκα 5.75: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο ΟΗ, θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

 

Γηάγξακκα 5.76: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο ΗΟ2, θιφγαο 

πξναλάκημεο CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα 

ηα παξφληα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Γηάγξακκα 5.77: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο H2O2, θιφγαο 

πξναλάκημεο CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα 

ηα παξφληα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

 

Γηάγξακκα 5.78: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο H2O, θιφγαο 

πξναλάκημεο CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα 

ηα παξφληα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 
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Γηάγξακκα 5.79: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο N2, θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, γηα  ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 θαη Φ=1.0, γηα ηα παξφληα 

ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. 

 ΢ην δηάγξακκα 5.80 παξνπζηάδνληαη ππνινγηζηηθά θαη πεηξακαηηθά δεδνκέλα 

ηεο βηβιηνγξαθίαο, αλαθνξηθά κε ηε ζηξσηή ηαρχηεηα αδηαβαηηθήο θιφγαο 

πξναλάκημεο κεζαλίνπ ζε αέξα, ζπλαξηήζεη ηνπ ιφγνπ ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, 

γηα αηκνζθαηξηθή πίεζε θαη ζεξκνθξαζία αληηδξψλησλ T=298 K [11]. ΢ην ίδην 

δηάγξακκα παξνπζηάδνληαη ηα παξφληα ππνινγηζηηθά απνηειέζκαηα κε ρξήζε ηνπ 

ιεπηνκεξνχο κεραληζκνχ [21]. ΢ην δηάγξακκα 5.81 παξνπζηάδνληαη αληίζηνηρα 

ππνινγηζηηθά θαη πεηξακαηηθά δεδνκέλα γηα ην πάρνο ηεο θιφγαο [11], θαζψο θαη 

απνηειέζκαηα ηεο παξνχζαο εξγαζίαο. Απφ ηα δχν δηαγξάκκαηα πξνθχπηεη ε θαιή 

ζπκθσλία ησλ παξφλησλ ππνινγηζηηθψλ απνηειεζκάησλ κε απηά ηεο βηβιηνγξαθίαο, 

θαη ηδηαίηεξα κε ηα πεηξακαηηθά. Απφ ηα δηαγξάκκαηα 5.80 θαη 5.81 πξνθχπηεη φηη ε 

ηαρχηεηα ηεο θιφγαο κεγηζηνπνηείηαη γηα Φ≈1.1, φπνπ ην πάρνο ηεο θιφγαο 

θαζίζηαηαη ειάρηζην.  
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Γηάγξακκα 5.80: ΢ηξσηή ηαρχηεηα SL [cm/s] αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο 

CΖ4/Air, ζπλαξηήζεη ηνπ ιφγνπ ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, κε βάζε ππνινγηζηηθά 

απνηειέζκαηα ηεο βηβιηνγξαθίαο [11], ηα πεηξάκαηα ησλ Andrew & Bradely, θαη 

παξφληα απνηειέζκαηα κε ρξήζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ CHEMKIN, κε 

ιεπηνκεξή κεραληζκφ [21].  

 

 
 

Γηάγξακκα 5.81: Πάρνο δF [mm] αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο CΖ4/Air 

ζπλαξηήζεη ηνπ ιφγνπ ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, κε βάζε ππνινγηζηηθά 

απνηειέζκαηα ηεο βηβιηνγξαθίαο [11], ηα πεηξάκαηα ησλ Andrew & Bradely, θαη 

παξφληα απνηειέζκαηα κε ρξήζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ CHEMKIN, κε 

ιεπηνκεξή κεραληζκφ [21].  
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5.2.2 Πξνζνκνίσζε θαύζεο κεζαλίνπ ζε αέξα κε ρεκεία ελόο βήκαηνο  

 

 ΢ην πιαίζην ηεο πξνζνκνίσζεο θαχζεο κεζαλίνπ ζε αέξα κε ρξήζε ρεκείαο 

ελφο βήκαηνο, νη παξάκεηξνη ηεο ρεκηθήο θηλεηηθήο ζα πξέπεη λα έρνπλ ηέηνηεο ηηκέο, 

ψζηε ε δηαθνξά ησλ ηηκψλ SL θαη δF, ζε ζρέζε κε απηέο ηνπ ιεπηνκεξνχο 

κεραληζκνχ, λα είλαη θαηά ην δπλαηφλ ειάρηζηε. ΢ε αληηζηνηρία κε ηε κειέηε γηα 

πδξνγφλν, δηακνξθψλεηαη έλα πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο κε κεηαβιεηέο ζρεδίαζεο 

ηηο παξακέηξνπο ηεο ρεκηθήο θηλεηηθήο (A, n, Ea, a, b), θαη αληηθεηκεληθέο 

ζπλαξηήζεηο ηα κεγέζε: |
     

      

  
      |, |

     
      

  
      |. Ο θαζνξηζκφο ηνπ ρψξνπ 

αλαδήηεζεο ιχζεσλ γηα θάζε κεηαβιεηή ζρεδίαζεο θαζνξίζηεθε κε βάζε αξηζκεηηθά 

πεηξάκαηα. ΢ην παξφλ πξφβιεκα, ην πεδίν νξηζκνχ ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο 

νξίζηεθε ζχκθσλα κε ηνλ πίλαθα 5.13. 

 
Μεηαβιεηέο ΢ρεδίαζεο 

(Design Variables) 
Πεδίν νξηζκνύ 

  Min Max 

1 Α (mole-cm-s-K) : 0.2e16 5.0e16 

2 Ea (cal/mole) 20,000 45,000 

3 n -1 1 

4 a 1.2 3.0 

5 b 0.01 0.40 

 

Πίλαθαο 5.13: Όξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο γηα ην πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο 

αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο CΖ4/Air, κε ρξήζε ρεκείαο ελφο βήκαηνο.  
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Λόγνο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ - αέξα Φ=0.6 

 Οη ηηκέο ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο κεζαλίνπ 

θαη ηνπ πάρνπο απηήο, φπσο πξνθχπηνπλ κε ρξήζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ 

CHEMKIN, γηα ηνλ ιεπηνκεξή κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο  θαη ιφγν ηζνδπλακίαο 

θαπζίκνπ-αέξα Φ ίζν κε 0.6, ζε αξρηθέο ζπλζήθεο  πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο 1 atm 

θαη 298Κ, αληίζηνηρα, είλαη: 

 ΢ηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο : SL=11.76cm/s 

 Πάρνο θιφγαο: δF = 0.0940 cm 

 ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.82 θαη 5.83 παξνπζηάδνληαη ηα απνηειέζκαηα ηνπ 

πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο, γηα Φ=0.6 θαη ρεκεία ελφο βήκαηνο. Παξαηεξήζεθε 

φηη, γηα γεληέο απνηεινχκελεο απφ 200 άηνκα, ην κέησπν Pareto παξέκεηλε πξαθηηθά 

ακεηάβιεην κεηά απφ 36 γεληέο.  

 ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.84 έσο 5.88 παξνπζηάδεηαη ε κεηαβνιή ησλ πέληε 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ 

κεηψπνπ Pareto, γηα ηα ρξεζηκνπνηεζέληα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. 

Παξαηεξείηαη φηη νη κεηαβιεηέο ιακβάλνπλ ηηκέο ζε κεγάιν ηκήκα ηνπ 

επηηξεπφκελνπ εχξνπο ηνπο, ρσξίο ηάζε λα πξνζεγγίδνπλ ηα ηεζέληα φξηα. Έηζη, ηα 

ηεζέληα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο θξίλνληαη επαξθή, θαη δελ κεηαβάιινληαη 

πεξαηηέξσ γηα Φ=0.6.   
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Γηάγξακκα 5.82: Σηκέο ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ γηα αδηαβαηηθή θιφγα 

πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα ιφγν 

ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ 

πίλαθα 5.13. 
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Γηάγξακκα 5.83: Σειηθφ κέησπν Pareto ζηξσηήο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο 

CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο 

Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.13. 

 

Γηάγξακκα 5.84: Μεηαβνιή ηνπ πξν-εθζεηηθνχ παξάγνληα, A, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεοηνπ πίλαθα 5.13.   
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Γηάγξακκα 5.85: Μεηαβνιή ηεο ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο, Δa, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.13. 

 

Γηάγξακκα 5.86: Μεηαβνιή ηνπ εθζέηε ηεο ζεξκνθξαζίαο, n, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.13.   
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Γηάγξακκα 5.87: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ CH4, a, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.13. 

 

Γηάγξακκα 5.88: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ Ο2, b, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.13. 
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Λόγνο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ - αέξα Φ=1.0 

 Οη ηηκέο ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο κεζαλίνπ 

θαη ηνπ πάρνπο απηήο, κε ρξήζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ CHEMKIN, γηα ηνλ 

ιεπηνκεξή κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο  θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ ίζν 

κε 1.0, γηα αξρηθέο ζπλζήθεο  πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο 1 atm θαη 298 Κ, αληίζηνηρα, 

είλαη:  

 ΢ηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο: SL= 41.0135 cm/s 

 Πάρνο θιφγαο: δF  = 0.0466 cm 

 

 ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.89 θαη 5.90 παξνπζηάδνληαη ηα απνηειέζκαηα ηνπ 

πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο, γηα Φ=1.0, κε ρξήζε ρεκείαο ελφο βήκαηνο. Γηα 

γεληέο απνηεινχκελεο απφ 200 άηνκα, ην κέησπν Pareto παξέκεηλε πξαθηηθά 

ακεηάβιεην κεηά απφ 44 γεληέο. Παξαηεξείηαη εμαηξεηηθά θαιή ζχγθιηζε ησλ 

ηειηθψλ ιχζεσλ ζε απηέο ηνπ πιήξνπο κεραληζκνχ.  

 ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.91 έσο 5.95 παξνπζηάδεηαη ε κεηαβνιή ησλ πέληε 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ 

κεηψπνπ Pareto, γηα ηα ρξεζηκνπνηεζέληα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. 

Παξαηεξείηαη φηη ηέζζεξηο απφ ηηο πέληε κεηαβιεηέο ιακβάλνπλ ηηκέο ζε κεγάιν 

ηκήκα ηνπ επηηξεπφκελνπ εχξνπο ηνπο, ρσξίο ηάζε λα πξνζεγγίδνπλ ηα ηεζέληα φξηα. 

Οη ηηκέο ηεο ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο, Δa, πξνθχπηνπλ ζην θάησ φξην ηνπ πεδίνπ 

νξηζκνχ, σζηφζν ε ζχγθιηζε ηνπ γελεηηθνχ αιγφξηζκνπ είλαη ζρεδφλ απφιπηε 

(απφθιηζε ζηηο ηηκέο SL, δF κηθξφηεξε απφ 0.2%), θαη ζπλεπψο δελ επαλαιήθζεθε ε 

δηαδηθαζία ηεο βειηηζηνπνίεζεο κε λέα δηεπξπκέλα φξηα. Έηζη, νη ηηκέο ησλ λέσλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο θξίλνληαη επαξθείο, θαη δελ κεηαβάιινληαη πεξαηηέξσ γηα ηελ 

παξνχζα πεξίπησζε, Φ=1.0. 
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Γηάγξακκα 5.89: Σηκέο ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ γηα αδηαβαηηθή θιφγα 

πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα ιφγν 

ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ 

πίλαθα 5.13. 
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Γηάγξακκα 5.90: Σειηθφ κέησπν Pareto ζηξσηήο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο 

CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο 

Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.13. 

 

Γηάγξακκα 5.91: Μεηαβνιή ηνπ πξν-εθζεηηθνχ παξάγνληα, A, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.13. 
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Γηάγξακκα 5.92: Μεηαβνιή ηεο ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο, Δa, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.13. 

 

Γηάγξακκα 5.93: Μεηαβνιή ηνπ εθζέηε ηεο ζεξκνθξαζίαο, n, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.13. 
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Γηάγξακκα 5.94: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ CH4, a, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.13. 

 

Γηάγξακκα 5.95: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ Ο2, b, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο ελφο βήκαηνο θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.13. 
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5.2.3 Πξνζνκνίσζε θαύζεο κεζαλίνπ ζε αέξα κε ρεκεία δύν βεκάησλ 

  

 ΢ην πιαίζην ηεο πξνζνκνίσζεο θαχζεο κεζαλίνπ ζε αέξα κε ρξήζε ρεκείαο 

δχν βεκάησλ, νη παξάκεηξνη ηεο ρεκηθήο θηλεηηθήο ζα πξέπεη λα έρνπλ ηέηνηεο ηηκέο, 

ψζηε ε δηαθνξά ησλ ηηκψλ SL θαη δF, ζε ζρέζε κε απηέο ηνπ ιεπηνκεξνχο 

κεραληζκνχ, λα είλαη ειάρηζηεο. Όπσο αλαθέξζεθε ζηελ ελφηεηα 4.3, εδψ 

ρξεζηκνπνηείηαη ν κεραληζκφο [20], [1]:   

2CH4 + 3Ο2  2CO +4H2O 

2CO + Ο2  2CO2 

  Έηζη, δηακνξθψλεηαη έλα πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο κε κεηαβιεηέο 

ζρεδίαζεο ηηο παξακέηξνπο ηεο ρεκηθήο θηλεηηθήο θαζεκηάο εθ ησλ δχν αληηδξάζεσλ 

ηνπ κεησκέλνπ κεραληζκνχ (A, n, Ea, a, b), δει. πξφβιεκα κε ζπλνιηθά δέθα (10) 

κεηαβιεηέο ζρεδίαζεο. Οη αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο ηνπ πξνβιήκαηνο είλαη, θαη 

ζηελ παξνχζα πεξίπησζε, ηα κεγέζε: |
     

      

  
      |, |

     
      

  
      |.  
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Λόγνο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6 

 Οη ηηκέο ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο κεζαλίνπ 

θαη ηνπ πάρνπο απηήο, κε ρξήζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ CHEMKIN, γηα ηνλ 

ιεπηνκεξή κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο  θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ ίζν 

κε 0.6, ζε αξρηθέο ζπλζήθεο πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο 1 atm θαη 298 Κ αληίζηνηρα, 

είλαη:  

 ΢ηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο: SL= 11.76 cm/s 

 Πάρνο θιφγαο: δF  = 0.0940cm 

 

 Ο θαζνξηζκφο ηνπ ρψξνπ αλαδήηεζεο ιχζεσλ γηα θάζε κεηαβιεηή ζρεδίαζεο 

θαζνξίζηεθε κε βάζε αξηζκεηηθά πεηξάκαηα. ΢ην παξφλ πξφβιεκα, ην ηειηθφ πεδίν 

νξηζκνχ ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο νξίζηεθε ζχκθσλα κε ηνλ πίλαθα 5.14. 

 

Μεηαβιεηέο ζρεδίαζεο  

θάζε αληίδξαζεο 

(Design Variables) 

Πεδίν νξηζκνύ 

  Min Max 

1 Α (mole-cm-s-K) : 0.2e16 6.0e16 

2 Ea (cal/mole) 20,000 60,000 

3 n -1 1 

4 CH4 order, a 1.2 3.0 

5 O2 order, b 0.01 0.40 

6 Α (mole-cm-s-K) : 0.2e16 13.0e16 

7 Ea (cal/mole) 20,000 70,000 

8 n -1 1 

9 CO order, a 0.2 3.0 

10 O2 order, b 0.001 0.40 

 

Πίλαθαο 5.14: Όξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο γηα ην πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο 

αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο CΖ4/Air, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, 

Φ=0.6, κε ρξήζε ρεκείαο δχν βεκάησλ.   

 

 ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.96 θαη 5.97 παξνπζηάδνληαη ηα απνηειέζκαηα (ηηκέο ησλ 

αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ) ηνπ πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο, γηα Φ=0.6, κε 

ρξήζε ρεκείαο δχν βεκάησλ. Γηα γεληέο απνηεινχκελεο απφ 200 άηνκα, ην κέησπν 

Pareto παξέκεηλε πξαθηηθά ακεηάβιεην κεηά απφ 78 γεληέο. Απφ ην δηάγξακκα 5.97 

πξνθχπηεη φηη, ζε ζχγθξηζε κε ηνλ κεραληζκφ ελφο βήκαηνο (δηάγξακκα 5.83), ν 

κεραληζκφο δχν βεκάησλ δίδεη θαιχηεξε ζχγθιηζε ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ 

ζηα απνηειέζκαηα ηνπ ιεπηνκεξνχο κεραληζκνχ.   

 ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.98 έσο 5.102 παξνπζηάδεηαη ε κεηαβνιή ησλ κεηαβιεηψλ 

ζρεδίαζεο ηνπ παξφληνο πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ 

κεηψπνπ Pareto, γηα ηα ρξεζηκνπνηεζέληα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. 

Παξαηεξείηαη φηη νη κεηαβιεηέο ιακβάλνπλ ηηκέο ζε κεγάιν ηκήκα ηνπ 
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επηηξεπφκελνπ εχξνπο ηνπο, ρσξίο ηάζε λα πξνζεγγίδνπλ ηα ηεζέληα φξηα. Έηζη, ηα 

ηεζέληα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο θξίλνληαη επαξθή, θαη δελ κεηαβάιινληαη 

πεξαηηέξσ γηα Φ=0.6.   

 

Γηάγξακκα 5.96: Σηκέο ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ γηα αδηαβαηηθή θιφγα 

πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο δχν βεκάησλ, γηα ιφγν 

ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ 

πίλαθα 5.14.  

 

Γηάγξακκα 5.97: Σειηθφ κέησπν Pareto ζηξσηήο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο 

CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο δχν βεκάησλ, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο 

θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.14.       
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Γηάγξακκα 5.98: Μεηαβνιή ηνπ πξν-εθζεηηθνχ παξάγνληα, A, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο δχν βεκάησλ θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.14. 

 

Γηάγξακκα 5.99: Μεηαβνιή ηεο ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο, Δa, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο δχν βεκάησλ θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.14. 
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Γηάγξακκα 5.100: Μεηαβνιή ηνπ εθζέηε ηεο ζεξκνθξαζίαο, n, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο δχν βεκάησλ θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.14. 

 

Γηάγξακκα 5.101: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ CH4 θαη CO, a, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ 

κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ 

ρεκηθήο θηλεηηθήο δχν βεκάησλ θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, γηα ηα 

φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.14. 
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Γηάγξακκα 5.102: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ Ο2, b, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο δχν βεκάησλ θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, γηα ηα φξηα ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.14. 
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Λόγνο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ - αέξα Φ=1.0 

 Οη ηηκέο ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο κεζαλίνπ 

θαη ηνπ πάρνπο απηήο, κε ρξήζε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ CHEMKIN, γηα ηνλ 

ιεπηνκεξή κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο  θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ ίζν 

κε 1.0, ζε αξρηθέο ζπλζήθεο πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο 1atm θαη 298Κ αληίζηνηρα, 

είλαη: 

 ΢ηξσηή ηαρχηεηα θιφγαο: SL = 41.0135 cm/s 

 Πάρνο θιφγαο: δF  = 0.0466 cm 

 

 ΢ηνλ παξφλ πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο κε ρξήζε ρεκείαο δχν βεκάησλ, ν 

θαζνξηζκφο ηνπ ρψξνπ αλαδήηεζεο ιχζεσλ γηα θάζε κεηαβιεηή ζρεδίαζεο 

θαζνξίζηεθε κε βάζε αξηζκεηηθά πεηξάκαηα. Σν ηειηθφ πεδίν νξηζκνχ ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο νξίζηεθε ζχκθσλα κε ηνλ πίλαθα 5.15.  

 

Μεηαβιεηέο ζρεδίαζεο  

θάζε αληίδξαζεο 

(Design Variables) 

Πεδίν νξηζκνύ 

  Min Max 

1 Α (mole-cm-s-K) : 0.2e16 5.0e16 

2 Ea (cal/mole) 20,000 45,000 

3 n -1 1 

4 CH4 order, a 1.2 3.0 

5 O2 order, b 0.01 0.40 

6 Α (mole-cm-s-K) : 0.2e16 5.0e16 

7 Ea (cal/mole) 20,000 45,000 

8 n -1 1 

9 CO order, a 1.2 3.0 

10 O2 order, b 0.01 0.40 

 

Πίλαθαο 5.15: Όξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο γηα ην πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο 

αηκνζθαηξηθήο θιφγαο πξναλάκημεο CΖ4/Air, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα, 

Φ=1.0, κε ρξήζε ρεκείαο δχν βεκάησλ.  

  

 ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.103 θαη 5.104 παξνπζηάδνληαη ηα απνηειέζκαηα ηνπ 

πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο, γηα Φ=1.0, κε ρξήζε ρεκείαο δχν βεκάησλ. Γηα 

γεληέο απνηεινχκελεο απφ 200 άηνκα, ην κέησπν Pareto παξέκεηλε πξαθηηθά 

ακεηάβιεην κεηά απφ 78 γεληέο. Παξαηεξείηαη, φπσο θαη ζηελ πεξίπησζε ηνπ 

κεραληζκνχ ελφο βήκαηνο, εμαηξεηηθά θαιή ζχγθιηζε ησλ ηειηθψλ ιχζεσλ ζε απηέο 

ηνπ πιήξνπο κεραληζκνχ.  

 ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.105 έσο 5.109 παξνπζηάδεηαη ε κεηαβνιή ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πξνβιήκαηνο βειηηζηνπνίεζεο θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ 

κεηψπνπ Pareto, γηα ηα ρξεζηκνπνηεζέληα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο. 

Παξαηεξείηαη φηη, γηα ηε δεχηεξε αληίδξαζε, νη ηηκέο ηεο ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο, 
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Δa, πξνθχπηνπλ ζην άλσ φξην ηνπ πεδίνπ νξηζκνχ, σζηφζν ε ζχγθιηζε ηνπ γελεηηθνχ 

αιγφξηζκνπ είλαη ζρεδφλ απφιπηε (απφθιηζε ζηηο ηηκέο SL, δF κηθξφηεξε απφ 1.0%), 

θαη ζπλεπψο δελ επαλαιήθζεθε ε δηαδηθαζία ηεο βειηηζηνπνίεζεο κε λέα δηεπξπκέλα 

φξηα. Έηζη, νη ηηκέο ησλ λέσλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο θξίλνληαη επαξθείο, θαη δελ 

κεηαβάιινληαη πεξαηηέξσ γηα ηελ παξνχζα πεξίπησζε, Φ=1.0. 
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Γηάγξακκα 5.103: Σηκέο ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ γηα αδηαβαηηθή θιφγα 

πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο δχν βεκάησλ, γηα ιφγν 

ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ 

πίλαθα 5.14. 
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Γηάγξακκα 5.104: Σειηθφ κέησπν Pareto ζηξσηήο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο 

CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο δχν βεκάησλ, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο 

Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.14. 

 

Γηάγξακκα 5.105: Μεηαβνιή ηνπ πξν-εθζεηηθνχ παξάγνληα, A, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο δχν βεκάησλ θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.15. 
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Γηάγξακκα 5.106: Μεηαβνιή ηεο ελέξγεηαο ελεξγνπνίεζεο, Δa, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο δχν βεκάησλ θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.15. 

 

Γηάγξακκα 5.107: Μεηαβνιή ηνπ εθζέηε ηεο ζεξκνθξαζίαο, n, θαηά κήθνο ηνπ 

ηειηθνχ κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε 

κεραληζκφ ρεκηθήο θηλεηηθήο δχν βεκάησλ θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.15. 
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Γηάγξακκα 5.108: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ CH4 θαη CO, a, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ 

κεηψπνπ Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ 

ρεκηθήο θηλεηηθήο δχν βεκάησλ θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.0, γηα ηα 

φξηα ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.15. 

 

Γηάγξακκα 5.109: Μεηαβνιή ηεο ηάμεο ηνπ Ο2, b, θαηά κήθνο ηνπ ηειηθνχ κεηψπνπ 

Pareto, γηα αδηαβαηηθή θιφγα πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε κεραληζκφ ρεκηθήο 

θηλεηηθήο δχν βεκάησλ θαη ιφγν ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=1.0, γηα ηα φξηα ησλ 

κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηνπ πίλαθα 5.15. 
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5.2.4 ΢ύγθξηζε απνηειεζκάησλ ιεπηνκεξνύο θαη απινπνηεκέλσλ κεραληζκώλ 

 

 Όπσο θαη ζηελ πεξίπησζε ηεο θαχζεο πδξνγφλνπ, γηα θάζε πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο (ηηκή ηνπ Φ) θαχζεο κεζαλίνπ, επηιέρζεθε κία 

αληηπξνζσπεπηηθή ιχζε, ραξαθηεξηδφκελε απφ κέζεο ηηκέο ησλ δχν αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ (πεξί ην «κέζνλ» ηνπ κεηψπνπ Pareto). Γηα 

ηηο ιχζεηο απηέο, νη ηηκέο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο θαη ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ ησλ κεραληζκψλ ελφο βήκαηνο θαη δχν βεκάησλ 

παξαηίζεληαη ζηνπο πίλαθεο 5.16 (κεραληζκφο ελφο βήκαηνο), 5.17 (1
ε
 αληίδξαζε κεραληζκνχ δχν βεκάησλ) θαη 5.18 (2

ε
 αληίδξαζε κεραληζκνχ 

δχν βεκάησλ). Οη αληίζηνηρεο ηηκέο SL θαη δF, γηα ηνλ ιεπηνκεξή κεραληζκφ θαη ηνπο κεραληζκνχο ελφο θαη δχν βεκάησλ, παξνπζηάδνληαη ζηνλ 

πίλαθα 5.19. 

 

 Φ 
Pre-exponential factor, A                 

(mole-cm-s-K) 

Activation energy, Ea                            

(cal/mole) 
Temperature order, n CH4 order, a O2 order, b 

Αληηθεηκεληθή 

΢πλάξηεζε 1 

 

|
     

      

  
      | 

Αληηθεηκεληθή 

΢πλάξηεζε 2 

 

|
     

      

  
      | 

0.6 
4.63868E+15 42944.60 -0.43366 1.60320 0.19879 0.147249 0.14945 

1.0 
3.72075E+16 20001.30 -0.28013 2.25369 0.08013 0.00096802 0.00052698 

 

Πίλαθαο 5.16: Σηκέο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο θαη ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ, γηα αληηπξνζσπεπηηθέο βέιηηζηεο ιχζεηο θιφγαο 

πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε ρξήζε κεραληζκνχ ελφο βήκαηνο, γηα  Φ=0.6 θαη Φ=1.0.  
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Φ 
Pre-exponential factor, A                 

(mole-cm-s-K) 

Activation energy, Ea                            

(cal/mole) 
Temperature order, n CH4 order, a O2 order, b 

Αληηθεηκεληθή 

΢πλάξηεζε 1 

 

|
     

      

  
      | 

Αληηθεηκεληθή 

΢πλάξηεζε 2 

 

|
     

      

  
      | 

0.6 4.19E+16 44860.90 -1.66E-01 1.83764 0.245049 0.131868 0.137823 

1.0 3.27E+16 26774.01 -0.523551 1.6248675 0.36769591 0.0006086 0.00662404 

 

Πίλαθαο 5.17: Σηκέο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηεο 1
εο

 αληίδξαζεο θαη ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ, γηα αληηπξνζσπεπηηθέο βέιηηζηεο 

ιχζεηο θιφγαο πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε ρξήζε κεραληζκνχ δχν βεκάησλ, γηα  Φ=0.6 θαη Φ=1.0.  

 

Φ 
Pre-exponential factor, A                 

(mole-cm-s-K) 

Activation energy, Ea                            

(cal/mole) 
Temperature order, n CO order, a O2 order, b 

Αληηθεηκεληθή 

΢πλάξηεζε 1 

 

|
     

      

  
      | 

Αληηθεηκεληθή 

΢πλάξηεζε 2 

 

|
     

      

  
      | 

0.6 1.31E+16 44039 9.86E-01 1.31674 0.0981267 0.131868 0.137823 

1.0 1.42E+16 46118.125 0.250364 2.2084329 0.09433614 0.0006086 0.00662404 

 

Πίλαθαο 5.18: Σηκέο ησλ κεηαβιεηψλ ζρεδίαζεο ηεο 2
εο

 αληίδξαζεο θαη ησλ αληηθεηκεληθψλ ζπλαξηήζεσλ, γηα αληηπξνζσπεπηηθέο βέιηηζηεο 

ιχζεηο θιφγαο πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, κε ρξήζε κεραληζκνχ δχν βεκάησλ, γηα  Φ=0.6 θαη Φ=1.0. 
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Φ 

SL (cm/s) δF (cm) 

Detailed mechanism 
1-step 

mechanism 

2-step 

mechanism 
Detailed mechanism 

1-step 

mechanism 

2-step 

mechanism 

0.6 11.7561 13.49 13.30666 0.0940 0.1080 0.10695 

1.0 41.0135 40.97 41.01111 0.0466 0.0466 0.04622 

 

Πίλαθαο 5.19: Τπνινγηζζείζεο ηηκέο ηαρχηεηαο θαη πάρνπο ζηξσηήο θιφγαο πξναλάκημεο CH4 ζε αέξα, γηα κεραληζκφ κε ιεπηνκεξή ρεκεία θαη 

γηα αληηπξνζσπεπηηθέο βέιηηζηεο ιχζεηο κε κεραληζκνχο ρεκηθήο θηλεηηθήο ελφο θαη δχν βεκάησλ, γηα ηηκέο ιφγνπ ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ – 

αέξα, Φ, ίζεο κε 0.6 θαη 1.0.  
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 ΢ηα δηαγξάκκαηα 5.110 έσο 5.118 παξνπζηάδνληαη νη ρσξηθέο θαηαλνκέο ηεο 

ζεξκνθξαζίαο, ηεο ππθλφηεηαο, ηεο ηαρχηεηαο θαη ηνπ θιάζκαηνο κάδαο φισλ ησλ 

ελψζεσλ πνπ ζπκκεηέρνπλ ζηνπο κεραληζκνχο ελφο θαη δχν βεκάησλ, φπσο 

πξνέθπςαλ απφ ηελ πξνζνκνίσζε ζηξσηήο αδηαβαηηθήο θιφγαο πξναλάκημεο 

πδξνγφλνπ ζε αέξα, γηα ιφγν ηζνδπλακίαο Φ=1.0, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο κεραληζκνχ 

ρεκηθήο θηλεηηθήο [21], θαη κε ρξήζε ησλ απινπνηεκέλσλ κεραληζκψλ ελφο θαη δχν 

βεκάησλ, γηα ηηο αληηπξνζσπεπηηθέο ιχζεηο ηνπ κεηψπνπ Pareto  (βι. πίλαθεο 5.16, 

5.17 θαη 5.18). Απφ ηα παξνπζηαδφκελα απνηειέζκαηα, είλαη ζαθέο φηη ε ηειιηθή 

ζεξκνθξαζία πξνθχπηεη ρακειφηεξε ζηελ πεξίπησζε ηνπ ιεπηνκεξνχο κεραληζκνχ, 

εμαηηίαο ηεο δπλαηφηεηαο δηάζπαζεο ησλ βαζηθψλ πξντφλησλ ηεο θαχζεο. 

Αληίζηνηρα, ε πξνθχπηνπζα ππθλφηεηα είλαη πςειφηεξε γηα ηνλ πιήξε κεραληζκφ, 

θαη, ζε ζπκθσλία κε ηε δηαηήξεζε ηεο κάδαο, ε ηαρχηεηα ησλ πξντφλησλ 

ρακειφηεξε.  

 

 

Γηάγξακκα 5.110: Υσξηθή θαηαλνκή ηεο ζεξκνθξαζίαο, Σ, ζηνηρεηνκεηξηθήο θιφγαο 

πξναλάκημεο CΖ4/Air, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο θαη απινπνηεκέλσλ 

κεραληζκψλ ελφο θαη δχν βεκάησλ.   
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Γηάγξακκα 5.111: Υσξηθή θαηαλνκή ηεο ππθλφηεηαο, ξ, ζηνηρεηνκεηξηθήο θιφγαο 

πξναλάκημεο CΖ4/Air, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο θαη απινπνηεκέλσλ 

κεραληζκψλ ελφο θαη δχν βεκάησλ. 

 

Γηάγξακκα 5.112: Υσξηθή θαηαλνκή ηεο ηαρχηεηαο, U, ζηνηρεηνκεηξηθήο θιφγαο 

πξναλάκημεο CΖ4/Air, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο θαη απινπνηεκέλσλ 

κεραληζκψλ ελφο θαη δχν βεκάησλ.  
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Γηάγξακκα 5.113: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο CH4, ζηνηρεηνκεηξηθήο 

θιφγαο πξναλάκημεο CΖ4/Air, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο θαη απινπνηεκέλσλ 

κεραληζκψλ ελφο θαη δχν βεκάησλ.  

 

Γηάγξακκα 5.114: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο O2, ζηνηρεηνκεηξηθήο 

θιφγαο πξναλάκημεο CΖ4/Air, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο θαη απινπνηεκέλσλ 

κεραληζκψλ ελφο θαη δχν βεκάησλ.  
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Γηάγξακκα 5.115: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο CO2, ζηνηρεηνκεηξηθήο 

θιφγαο πξναλάκημεο CΖ4/Air, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο θαη απινπνηεκέλσλ 

κεραληζκψλ ελφο θαη δχν βεκάησλ. 

 

Γηάγξακκα 5.116: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο H2O, ζηνηρεηνκεηξηθήο 

θιφγαο πξναλάκημεο CΖ4/Air, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο θαη απινπνηεκέλσλ 

κεραληζκψλ ελφο θαη δχν βεκάησλ.  
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Γηάγξακκα 5.117: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο CO, ζηνηρεηνκεηξηθήο 

θιφγαο πξναλάκημεο CΖ4/Air, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο θαη απινπνηεκέλνπ 

κεραληζκνχ δχν βεκάησλ. 

 

Γηάγξακκα 5.118: Υσξηθή θαηαλνκή ηνπ θιάζκαηνο κάδαο N2, ζηνηρεηνκεηξηθεο 

θιφγαο πξναλάκημεο CΖ4/Air, κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο θαη απινπνηεκέλσλ 

κεραληζκψλ ελφο θαη δχν βεκάησλ.  
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Κεθάιαην 6
ν
: ΢πκπεξάζκαηα - Πξνηάζεηο 

  

΢ηελ παξνχζα δηπισκαηηθή εξγαζία, κειεηήζεθε ε δπλαηφηεηα δεκηνπξγίαο 

θαηάιιεισλ κεραληζκψλ ρεκηθήο θηλεηηθήο κεησκέλεο ηάμεο, ψζηε απηνί λα 

κπνξνχλ λα ρξεζηκνπνηεζνχλ ζε κειέηεο Τπνινγηζηηθήο Ρεπζηνδπλακηθήο δηάδνζεο 

θιφγαο πξναλάκημεο. ΢πγθεθξηκέλα, ζηφρνο ηεο παξνχζαο εξγαζίαο ήηαλ ε 

δεκηνπξγία απιψλ κεραληζκψλ ρεκηθήο θηλεηηθήο, ελφο βήκαηνο ή δχν βεκάησλ, πνπ 

λα δίδνπλ ξεαιηζηηθά ραξαθηεξηζηηθά ζηξσηήο κνλνδηάζηαηεο θιφγαο πξναλάκημεο, 

ζπγθεθξηκέλα ηαρχηεηα θαη πάρνο ηεο θιφγαο. Γηα ηνλ ζθνπφ απηφλ, αλαπηχρζεθε 

κηα κεζνδνινγία, ε νπνία εθαξκφζηεθε ζηελ θαχζε πδξνγφλνπ θαη κεζαλίνπ ζε 

αέξα. Δδψ, δηακνξθψζεθε έλα πνιπθξηηεξηαθφ πξφβιεκα βειηηζηνπνίεζεο, κε 

αληηθεηκεληθέο ζπλαξηήζεηο ηελ απφθιηζε ηεο ζηξσηήο ηαρχηεηαο θιφγαο θαη ηνπ 

πάρνπο απηήο, ζε ζρέζε κε ηηο ηηκέο πνπ πξνθχπηνπλ απφ ηελ πξνζνκνίσζε 

κνλνδηάζηαηεο θιφγαο πξναλάκημεο κε ρξήζε ιεπηνκεξνχο ρεκείαο. Οη κεηαβιεηέο 

ζρεδίαζεο ήηαλ νη παξάκεηξνη ηεο ρεκηθήο θηλεηηθήο, ζπγθεθξηκέλα νη παξάκεηξνη 

ηεο εηδηθήο ζηαζεξάο (ή ησλ εηδηθψλ ζηαζεξψλ) ηνπ απινπνηεκέλνπ κεραληζκνχ, 

θαζψο θαη ε ηάμε ηνπ θάζε αληηδξψληνο (ζηνλ  λφκν δξάζεο ησλ καδψλ). Γηα ηελ 

πινπνίεζε ηεο κεζνδνινγίαο, έγηλε ζχδεπμε ηνπ ππνινγηζηηθνχ παθέηνπ CHEMKIN 

κε θψδηθα βειηηζηνπνίεζεο, βαζηζκέλν ζε γελεηηθνχο αιγνξίζκνπο.  

 

Ζ κεζνδνινγία πνπ αλαπηχρζεθε εθαξκφζηεθε ζηηο αθφινπζεο πεξηπηψζεηο: 

 Καχζε πδξνγφλνπ ζε αέξα, γηα ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα 

Φ=0.6†1.4, κε ρεκεία ελφο βήκαηνο. 

 Καχζε κεζαλίνπ ζε αέξα, γηα ιφγνπο ηζνδπλακίαο θαπζίκνπ-αέξα Φ=0.6, 1.0, 

κε ρεκεία ελφο βήκαηνο, θαη δχν βεκάησλ. 

 

΢ε φιεο ηηο πεξηπηψζεηο, ε δηαδηθαζία βειηηζηνπνίεζεο ζπλέθιηλε ζην ηειηθφ 

ζχλνιν ησλ βέιηηζησλ ιχζεσλ (κέησπν Pareto). ΢ηελ πεξίπησζε ηεο θιφγαο 

πδξνγφλνπ, ε πξνθχπηνπζα ζχγθιηζε είλαη θαιή γηα ρακειέο ηηκέο ηνπ Φ, κε ηελ 

απφθιηζε απφ ηνλ πιήξε κεραληζκφ λα απμάλεηαη κε αχμεζε ηνπ Φ. ΢ηελ πεξίπησζε 

ηεο θιφγαο κεζαλίνπ Φ=0.6, ε ζχγθιηζε είλαη θαιή, ηφζν γηα κεραληζκφ ελφο 

βήκαηνο, φζν θαη γηα κεραληζκφ δχν βεκάησλ, κε ηελ αθξίβεηα λα είλαη θαηά ηη 

πςειφηεξε γηα ηνλ κεραληζκφ δχν βεκάησλ. Γηα ζηνηρεηνκεηξηθή θιφγα κεζαλίνπ, ε 

ζχγθιηζε είλαη εμαηξεηηθά θαιή θαί γηα ηνπο δχν κεραληζκνχο κεησκέλεο ηάμεο πνπ 

ρξεζηκνπνηήζεθαλ.     

 

΢εκεηψλεηαη φηη, κε βάζε ηελ εκπεηξία ηεο παξνχζαο εξγαζίαο, ε ρξήζε 

κεραληζκψλ ρεκηθήο θηλεηηθήο κεησκέλεο ηάμεο κεηψλεη ηελ απαίηεζε ππνινγηζηηθνχ 

ρξφλνπ ζε εθαξκνγέο κνλνδηάζηαηεο θιφγαο πξναλάκημεο κε ρξήζε ηνπ παθέηνπ 

CHEMKIN θαηά πεξίπνπ 60%. Έηζη, ζε εθαξκνγέο δηάδνζεο δηδηάζηαηεο θαη 

ηξηζδηάζηαηεο (ζηξσηήο θαη ηπξβψδνπο) θιφγαο πξναλάκημεο, αλακέλεηαη εμαηξεηηθά 

ζνβαξή κείσζε ηνπ απαηηνχκελνπ ππνινγηζηηθνχ ρξφλνπ ζε δηαηάμεηο παξάιιεισλ 

ππνινγηζηψλ.  

 

΢ε ζπλέρεηα ηεο παξνχζαο εξγαζίαο, πξνηείλεηαη ε εθαξκνγή ηεο 

κεζνδνινγίαο, κε ρξήζε ηνπ αλαπηπρζέληνο ζπδεπγκέλνπ ινγηζκηθνχ, ζε εθαξκνγέο 

θιφγαο πξναλάκημεο πνιππινθφηεξσλ πδξνγξαλαλζξάθσλ, θαζψο θαη ε επέθηαζε 

ηεο κειέηεο γηα ηα παξφληα θαχζηκα (πδξνγφλν θαη κεζάλην) ζε δηαθνξεηηθέο 

ζπλζήθεο πίεζεο θαη ζεξκνθξαζίαο. Σέινο, πξνηείλεηαη ε ρξήζε ησλ κεραληζκψλ 
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ρεκηθήο θηλεηηθήο κεησκέλεο ηάμεο πνπ πξνέθπςαλ, ζηε δηδηάζηαηε θαη ηξηζδηάζηαηε 

πξνζνκνίσζε δηάδνζεο θιφγαο πξναλάκημεο, κε ρξήζε Τπνινγηζηηθήο 

Ρεπζηνδπλακηθήο.  
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