ZONGULDAK BULENT ECEVIT UNIVERSITESI
FEN BIiLIMLERI ENSTITUSU

ON KARISIMLI ALEVLERIN MODELLENMESI VE IS OLUSUMUNUN
INCELENMESI

MAKINE MUHENDISLiIGI ANABILIM DALI
DOKTORA TEZi

NURI OZGUR AYDIN

HAZIRAN 2022



ZONGULDAK BULENT ECEVIT UNIVERSITESI
FEN BIiLIMLERI ENSTITUSU

ON KARISIMLI ALEVLERIN MODELLENMESI VE IS OLUSUMUNUN
INCELENMESI

MAKINE MUHENDISLIGI ANABILIM DALI
DOKTORA TEZi

Nuri Ozgiir AYDIN

DANISMAN: Prof. Dr. Mehmet KOPAC

ZONGULDAK
Haziran 2022



KABUL:

Nuri Ozgiir AYDIN tarafindan hazirlanan “On Karisimli Alevlerin Modellenmesi ve Is
Olusumunun Incelenmesi” baslikli bu ¢alisma jiirimiz tarafindan degerlendirilerek Zonguldak
Biilent Ecevit Universitesi, Fen Bilimleri Enstitiisii, Makine Miihendisligi Anabilim Dalinda

Doktora Tezi olarak oybirligiyle kabul edilmistir. 08/06/2022

Damsman: Prof. Dr. Mehmet KOPAC
Zonguldak Biilent Ecevit Universitesi, Miihendislik Fakiiltesi, Makine
Miihendisligi Bolimii

Uye: Prof. Dr. Hasan HEPERKAN s
Istanbul Aydin Universitesi, Miihendislik Fakiiltesi, Makine Miihendisligi Boliimii

Uye: Prof. Dr. Ebru MANCUHAN e
Marmara Universitesi, Miihendislik Fakiiltesi, Kimya Miihendisligi Boliimii

Uye: Prof. Dr. Adnan TOPUZ s
Zonguldak Biilent Ecevit Universitesi, Miihendislik Fakiiltesi, Makine
Miihendisligi Boliimii

Uye: Dr. Ogr. Uyesi Jillide YENER DIBEK e
Zonguldak Biilent Ecevit Universitesi, Fen Edebiyat Fakiiltesi, Kimya Béliimii

ONAY:

Yukaridaki imzalarin, ad1 gegen 6gretim tiyelerine ait oldugunu onaylarim. v ...12022

Prof. Dr. Ahmet OZARSLAN
Fen Bilimleri Enstitisti Muduru



“Bu tezdeki tiim bilgilerin akademik kurallara ve etik ilkelere uygun olarak elde
edildigini ve sunuldugunu, ayrica bu kurallarin ve ilkelerin gerektirdigi sekilde, bu
calismadan kaynaklanmayan biitiin atiflart yaptigumi beyan ederim.”

Nuri Ozgiir AYDIN



OZET

Doktora Tezi

ON KARISIMLI ALEVLERIN MODELLENMESI VE iS OLUSUMUNUN
INCELENMESI

Nuri Ozgiir AYDIN

Zonguldak Biilent Ecevit Universitesi
Fen Bilimleri Enstitiisii

Makine Miihendisligi Anabilim Dah

Tez Damismani: Prof. Dr. Mehmet KOPAC
Haziran 2022, 113 sayfa

Yanma olaylarinin daha iyi anlagilabilmesi, deneysel verilerin dogrulanmasi ve yeniden
tiretilmesi, tepkime mekanizmasi gelistirilmesi ve dogrulanmasi, ¢cok boyutlu ve tiirbiilansh
akishh modellemelerin temelini olusturmasi acilarindan bir boyutlu laminer 6n karisimli
alevlerin sayisal ¢6ziimii onem tasir. Bu ¢alismada bahsedilen alev modelinin sayisal analizini

ve istenildigi takdirde is analizi de gerceklestiren bir bilgisayar programi gelistirilmistir.

On karisimli laminer alevin bir boyutlu olarak sayisal ¢dziimiiniin yapilmasi icin, gaz
karisimlarinin termodinamik ve taginim 6zelliklerinin hesaplanmasina, adyabatik alev sicaklig1
hesabina, gaz karigimlarinin termodinamik denge ¢6ziimiine, kimyasal kinetik mekanizmalarin
kullanilmasina, kiitle ve enerji korunum denklemlerinin ve is olusumunun modelinin
¢ozililmesine gereksinim duyulur. Bunlar gibi ihtiya¢ duyulan tiim denklem setleri programin
kendisi ve/veya kendisine ait alt programlar tarafindan gergeklestirilmektedir. Bu ¢alisma
kapsaminda gelistirilen program kendi biinyesi disinda sadece agik kaynak kodlu veya 6zgiir

lisansli matematik kiitiiphaneleri kullanmaktadir.



OZET (devam ediyor)

Yapilan modellemelerde yakit olarak metan — asetilen — etilen — propan — hidrojen gibi
birbirinden farkli yakitlar/karisimlar: kullanilmisg, karisim olarak ise yakit-hava, yakit-oksijen,
yakit-oksijen-argon gibi farkli alevler se¢ilmistir. Modellenen alevler i¢in ¢ogu zaman farkli
tepkime mekanizmalar1 se¢ilmeye calisilmistir. Bu farkliliklar ile yazilan programin farkli
yakit, yakit karisgimlari, farkli karisimlar veya mekanizmalarla da uyumlu oldugu

vurgulanmigtir.

Yazilan program sonucu elde edilen veriler ile literatiirde bulunan deneysel ve/veya modelleme
sonuclart karsilagtirilmis ve sunulmustur. Adyabatik alev sicakligi, denge ¢oziimleri, alev
boyunca bilesen dagilimi ve is olusumu verileri farkli yakitlar, yakit-hava esdeger oranlart ve
soguk karisim giris hizlarinda denenmistir. Elde edilen sonuglarin literatiir verileri ile uyumlu

oldugu gozlenmistir.

Anahtar Kelimeler: Yanma analizi, bir boyutlu modelleme, is olusumu, tasinim 6zellikleri,

laminer 6n karigimlr alevler.

Bilim Kodu: 625.04.04
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The numerical solution of one dimensional laminar premixed flames is important for a better
understanding of combustion phenomena, validation and reproduction of experimental data,
generation and verification of reaction mechanisms, and forming the basis of multidimensional
and/or turbulent flames. In this study, a computer program has been developed that performs

numerical analysis of the flame model and, if desired, with the soot analysis.

For one dimensional numerical solution of laminar premixed flames, it is necessary to calculate
the thermodynamic and the transport properties of gas mixtures and the adiabatic flame
temperature, to use chemical kinetic mechanisms, to solve mass and energy conservation
equations, the thermodynamic equilibrium solution of gas mixtures and the soot formation
model. All these needed equation sets are handled by program itself/subroutines. The program
developed within the scope of this study uses only open source/free licensed math libraries

outside of its own body.



ABSTRACT (continued)

Different flames were modeled with several mixtures methane/ethylene/propane/ hydrogen and
their combinations with different oxidizer streams like oxygen/air/oxygen-argon. Different
reaction mechanisms tried to be selected for the modeled flames. With these differences, it is
emphasized that the written code is compatible with different fuels or fuel mixtures and

different oxidizers or reaction mechanisms.

The obtained data with the written code and some experimental and/or modeling results in the
literature are compared and presented. The adiabatic flame temperature, the equilibrium
compositions, the species profiles within the flame and the soot formation data were simulated
with different fuels, different equivalence ratios and cold mixture inlet velocities. It was

observed that the results were in a good agreement with the literature data.

Keywords: Combustion analysis, one dimensional modeling, soot formation, transport

properties, laminar premixed flames.

Science Code: 625.04.04
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BOLUM 1
GIRIS

Atesin istenildigi zaman elde edilmesi ve kontrol altinda tutulmasi kuskusuz ki insan1 diger
canli tiirlerinden ayiran ilk en biiylik 6zelliktir ve tarihsel anlamda 1sinma, korunma gérevleri
iistlenen bu olgu insanin beslenme seklini de degistirmesiyle diinya tarihi agisindan essiz bir
yere sahiptir [1]. Yanma olay1 6zellikle sanayi devrimi ve sonrasinda isinma, ulasim, sanayi
kullanimi, elektrik diretimi ve savunma sanayi gibi bugiin vazgecilmez olan temel alanlarda
hayatimizda yer almaktadir [2, 3]. Yanmanin kontrol altina alinamadigi zamanlarda 6liimciil
olmasinin yani sira (biiyiik Roma yangini, 2021 Tiirkiye orman yanginlari vb.), yanma kontrollii
bile olsa canlilar i¢in zararli olan kirleticilerin ve zehirli gazlarin salinmasi nedeniyle birgok
yonden hayatimizi etkilemektedir. Yanma olay1 ve yakici sistemler, 6zellikle gectigimiz
yiizyilin ortalarinda ulagim, 1sinma ve elektrik tiretimi kaynakli fosil yakitlarin tiiketilmesinin
etkisiyle meydana gelen Londra ve Los Angeles’ta yasanan ileri dereceli hava kirlilikleri, soguk
savas yillarinda ortaya ¢ikan silahlanma yaris1 ve uzay rekabeti sonucu tilkelerin ve dolayisiyla

bilim insanlarinin 6nemli bir aragtirma-gelistirme ve ¢alisma konusu haline gelmistir [3-8].

1.1 CALISMANIN AMACI

Law (2006) yanma arastirmalari konusunu enerji ve yakma cihazlari, yakitlar, Kirlilik
(kirleticiler) ve saglik, glivenlik, savunma (sistemleri) ve uzay ¢alismalar1 gibi bes ana baslik
altinda toplamustir [3]. Bu tez kapsaminda yapilan ¢aligmalar bes ana baslhigin ikisine (yakatlar,

kirlilik ve saglik) dogrudan katki saglamak amacindadir.

2021 yili diinya geneli birincil enerji tiiketim verine goére yaklasik % 83 oraninda fosil
yakitlardan elde edilen enerjinin tiiketildigi goriilmektedir [9]. Ulkemiz igin ise bu oran 2018
yili i¢in yaklagik % 73’tiir [10]. Giintimiizde fosil yakitlarin ana enerji kaynagi olmasi ve birkag
on y1l i¢cinde bu olgunun degismeyecegi varsayimi ile yanma ve yakitlar konusu giincelligini

surdirmektedir.



Gelisen optik ve lazer teknolojisi sayesinde alev yapilarini incelemek ge¢mis yillara goére daha
hassas ve dogru bir sekilde yapilirken, bu deneylerin yapilabilecegi laboratuvar yatirim
maliyetleri yiiksektir. Var olan bir laboratuvarda da deneyleri siirdiirmenin maliyeti
oldugundan, daha onceden deneysel anlamda incelenen alevlerin sonuclar1 da kullanilarak
alevleri modelleme yolu ile incelemek, alevlerin analizlerinde sikga bagvurulan bir yontemdir.
Bilgisayar teknolojisinin de gelismesiyle bu tarz modellemelerin yapildig1 programlar kisisel
bilgisayarlarda da caligsabilir durumdadir. Yanma modellemesini yapabilmek i¢in kimyasal
termodinamik, korunum denklemleri, akiskanlar dinamigi, tasinim Ozellikleri ve kimyasal
kinetik igeren durumlar matematiksel olarak ifade edilmeli, elde edilecek denklem setleri
sayisal yontemler ile ¢oziilmelidir. Bu tez ¢alismasinin da temel amaci bir boyutlu laminer 6n
karisimli alevler i¢cin modelleme yapan bir program yazmaktir. Program sonuglarini literatiir ile
kiyaslayarak uyumlu sonuglar elde edildiginin gosterilmesi ve programa is olusumu ile ilgili alt

programlar eklenerek is hesaplamalarini da icermesi diigtiniilmiistiir.

1.2 KONU iLE ILGILi DAHA ONCE YAPILMIS CALISMALAR

Konuyla ilgili daha 6nce yapilmis ¢aligmalar ¢ok daha fazla da olsa, bu béliimde bu tez
calismasinin degindigi (adyabatik alev sicakligi, gaz karigimlarinin denge karigimlari, bir
boyutlu 6n karisimli alevler, is olusumu) ve literatiir agisindan 6nemli goriilen ¢alismalara yer

verilmistir.

Calisilan konuyla ilgili daha 6nceki calismalar incelendiginde, adyabatik alev sicakligi ve
denge bilesen oranlart i¢in kullanilan yazilimlar STANJAN ve Gaseq programlar olarak one

¢ikmaktadir [11-19].

Glaude et al. (2010) yaptiklar1 ¢alismada biyoyakitlar ve fosil yakitlarin adyabatik alev
sicaklilarini ve bu sicakliklarin azot oksit salinimlarina etkisi incelemislerdir [13]. de Moura et
al. (2016) peletleme firininin yanma verimliligi analizlerinde denge sicaklig1 ve bu sicaklikta
bulunan karisimin Termofiziksel 6zelliklerinin hesaplanmasinda Gaseq ile incelemislerdir [14].
Valera-Medina et al. (2015, 2017) gaz tiirbinlerinde amonyak, metan ve hidrojen karigimlarinin
yanmasini deneysel olarak incelemis ve Gaseq programindan elde ettikleri denge ¢oziimleri ile

karsilastirmislardir [15, 16].



Bishnu et al. (2001) STANJAN yazilimmna eklemeler yaparak programin iyilestirilmesini
onermislerdir [17]. Chaimanatsakun et al. (2022) etanol-benzin karigimlarindan hidrojen
tiretimini STANJAN programi ile denge analizi yaparak sunmuslardir [18]. Mahishi and
Goswami (2007) biyokiitle gazlastirma yoluyla hidrojen tretiminin sicaklik, basing vb.
degiskenlerin etkilerini incelemisler ve denge c¢oziimlerini STANJAN programi ile

hesaplamiglardir [19].

Akis icinde alev ile ilgili ¢oziimler ile ilgili olarak literatiire hakim olan ve yillar iginde
giincellenerek suan ticari bir yazilim olan Chemkin programidir. Eski stirimleri Chemkin II
adiyla, sonralar1 Chemkin-Pro ve Chemkin CFD olarak bu yazilimlar PREMIX paketi ile
beraber literatiirde en ¢ok kullanilan ve giinlimiizde ANSYS paketinin parcast olan
programlardir [20-37]. Bunun disinda OpenFOAM, Cheml1D, Kiva-3, OpenSMOKE++,
Cantera, NGA gibi programlar da literatiirde kullanilmaktadir [38-45].

Mze Ahmed et al. (2016) yaptiklar1 ¢aligmada iki farkli laminer 6n karisimli alev i¢in is
olusumunu ve hidrojen eklenmesinin is olusumuna etkisini deneysel ve modelleme yontemi
sonuglart ile sunmuslardir [24]. Knyazkov et al. (2017) ise hidrojen ve diisiik karbon sayili
hidrokarbonlarin tiglii karigimlarini deneysel olarak incelemis ve PREMIX ile modelleyerek
karsilagtirmali olarak sunmuslardir. Liu and Giilder (2008) serbest yayilan yakit¢a zengin 6n
karisimli metan/hava alevlerini farkli 6n 1sitma ve basing degerlerinde CHEMKIN ile
modelleyerek siiper-adyabatik alev sicakligina etkilerini incelemislerdir. Marinov et al. (1997)
on karisimli propan alevlerinde aromatik ve polisiklik aromatik hidrokarbonlarin olusumlarini
deneysel olarak inceleyerek, PREMIX yazilimi ile elde ettigi sonuglar ile beraber
yaymlamiglardir. Mehta el al. (2009) hem 6n karisimli hem de zit akisli difiizyon alevleri igin
PREMIX ve Chemkin II ile bulunan is olusumlarini literatiirdeki veriler ile karsilastirmiglardir.
Menon et al. (2007) iki farkl: yakit esdeger orani i¢in laminer 6n karisimli etilen/hava karigimi
icin karisima azot dioksit eklenmesinin is olusumuna etkileri deneysel olarak incelemis,
PREMIX yazilimi ile deneysel sonuglarin1 desteklemistir. Sentko et al. (2021) yakitca zengin
laminer 6n karistmli metan/oksijen alevleri i¢in basing etikisini deneysel ve sayisal olarak
incelemis, sayisal modellemesini de ANSYS-Chemkin Pro ile gerg¢eklestirmistir. Tang et al.
(2019) etilen, propan ve etilen/toluen ve oksijenden olusan laminer 6n karisimli alevleri

incelemis, Chemkin-Pro ile kinetik model olusturarak alevi ve is onciillerini modellemislerdir.



Ulkemizde yapilan tez calismalarinda ise ANSYS kullaniminin gogunlugu goze garpmakla
beraber CREK, OpenFOAM, Cantera gibi yazilimlarin da kullanildig1 goriilmustiir.

Eyriboyun (1997) yaptigi calismada gelistirdigi alt programlar ile bir boyutlu akis
geometrisinde, CREK yaziliminin kimyasal kinetik ¢oziimlemeleri ile is Onciilii olarak
asetileni, is miktarini laminer 6n karisimli alevler i¢in modellemis, metan yanmasi igin literatiir
degerleri ile karsilastirmistir [46]. Tarhan (2004) tez ¢alismasinda metan-hava difiizyon alevini
iki boyutlu olarak modelleyen program yazmistir, modellemede en fazla on adimli indirgenmis
tepkime mekanizmast kullanmis ve kimyasal tepkime hizlari, termodinamik ve taginim
ozellikleri icin Chemkin program paketini kullanmistir [47]. Oztiirk (2008) farkls icerikli dogal
gaz yanmasi sonucu azot oksit olusumlarint CREK programi ile incelemistir [48]. Yilmaz
(2010) metan/hava 6n karigimli alevlerini ve hidrojen zenginlestirmesinin 6n karigimli
alevlerde etkisini deneysel ve ANSYS-Fluent yazilimi ile modelleyerek incelemistir.
Oztiirkmen (2014) metan yanmasini, Ozdemir (2014) ise hidrojen yanmasini tiirbiilans akisl
difiizyon ve 6n karisimli alevler icin ANSYS-Fluent ile modellemislerdir [49, 50]. Ozsar1
(2015) metan,etan ve propan gazlarmin farkli yakit/hava esdeger oranlarinda yanmasini
ANSYS ile modelleyerek sicaklik dagilimlarini, azot oksit ve karbon monoksit salinimlarini
incelemistir [51]. Oztarlik (2016) metan/hava laminer 6n karisiml alevlerini OpenFOAM ve

Cantera programlari ile inceleyerek deneysel yaptigi caligmalar ile uyumunu incelemistir [52].

1.3 CALISMANIN iCERIGi

Bu tez ¢alismasi alti boliimden olugsmaktadir. Birinci béliimde ¢alismanin amaci, ¢alismayla
alakali literatiir 6zeti ve calismanin icerigi 6zetlenmistir. ikinci béliimde ¢alismanin omurgasini
olusturan temel kavramlarin agiklamasi ve hesaplanmasi yer almaktadir. Ugiincii boliimde ise
yazilan programin matematiksel altyapisi ve formiilasyonundan bahsedilmistir. Dordiincii
boliimde programin algoritmasindan ve program tarafindan kullanilan agik kaynak kodlu
matematik kiitliphanelerinden s6z edilmistir. Besinci boliimde ise Oncelikle saf ve karisim
halinde bulunan gazlarin taginim biiyiikliikleri sonuglari literatiir verileri ile karsilastirilmis,
ardindan yazilan program tarafindan hesaplanan denge c¢oOziimlerinin ve adyabatik alev
sicaklilarinin literatiir ile tam uyumu gosterilmistir. Tanimlanan bir boyutlu akis alani i¢inde
alev boyunca bilesenlerin mol dagilimlar1 ve sicaklik degerleri literatiir degerleri ile birlikte

sunulmus, sonrasinda is olusumu i¢in yapilan ¢oziimlerle beraber literatiirden alinan deneysel



ve modelleme sonuglar1 verilmistir. Son boliimde ise ¢alismanin temel sonuglar 6zetlenerek,

gelecekte yapilmasi diisiiniilen ¢aligmalara dair 6neriler sunulmustur.






BOLUM 2

YANMA

Yanma, kiitle ve 1s1 transferinin eslik ettigi kimyasal tepkimelerde 1s1 yayma siirecidir. Bu
stirecte yakit ve yakici tepkimeye girerek 1s1 enerjisinin yaninda iiriin olarak adlandirilan
kimyasal bilesenleri olustururlar. En bilinen yakitlar, hidrokarbonlar adlandirilir ve C H_
olarak ifade edilirler. Yakit olarak maddenin ti¢ hali de kullanilabilir (6r. kdmiir, benzin,
dogalgaz). Yakici olarak ise O, veya hava kullamilir. Bu ¢aligmada yakit olarak gaz formundaki
cesitli yakitlar kullamlmustir. Ideal kosullarda hidrokarbon yakitlarin tam yanmasi sonucu
karbon dioksit ve su a¢i8a ¢ikar. Fakat endiistriyel firinlar, gaz tiirbinleri, i¢ten yanmali motorlar
vb. pratik uygulamalarda ideal durumdan sapmalar goziikiir. Bunun sonucu olarak karbon
dioksit ve suyun yani sira karbon monoksit, hidrojen, baz1 hidrokarbonlar, azot oksitler ve is

gibi tamamlanmamig yanma sonu triinler agiga ¢ikar [46, 53-55].

Yanma uygulamalar1 ayni anda giivenli, verimli ve temiz olmalidir [56]. Yanma; ulasim, enerji
tiretimi ve enddistriyel siiregler agisindan onemli bir uygulamali bilimdir. Ayn1 zamanda
disiplinler arast bir konudur ve bu nedenle akiskanlar dinamigi, kimyasal Kinetik,
termodinamik, istatiksel fizik ve kinetik teori gibi farkli alanlarin birlestirilmesini gerektirir
[55]. Teorik analizi veya modellenmesi amaglanan yanma olaylari, oncelikle yayilan ve
tepkimeye giren gazlarin akisi ile ilgilidir. Dolayisi ile yanma konusunun analizi kimyasal
termodinamige ve korunum denklemlerine ek olarak akigkanlar dinamigi, tasinim ozellikleri ve

kimyasal kinetik konularini icermektedir [57].

2.1 GAZLARIN TERMODINAMIKSEL OZELLIKLERININ HESAPLANMASI

Yanma modelleme ¢alismalarinda her bir bilesenin termodinamiksel 6zelliklerinin (6zgiil 1s1,
entropi, entalpi vs.) hem karisim durumu hem de saf halleri igin farkli sicakliklarda
hesaplanmas1 gerekmektedir. Bu ozelliklerin hesaplanmasi igin literatiirde egri uydurma
yontemleri ile elde edilen farkli polinomlar kullanilmistir. En bilinenleri NASA polinomlari,

Wilhoit polinomlar1 ve Shomate polinomlaridir. Giiniimiizde yanma analizi programlarinda en



yaygin olarak kullanilan ve veri tabani en genis olan NASA polinomlaridir [58]. Bu ¢alismada
da NASA polinomlari kullanilmistir.

2.1.1 Yedi Katsayili NASA Polinomlari

Yedi katsayilt NASA polinomlari iki sicaklik araliginda verilmek iizere, her bir sicaklik araligi
yedi adet polinom katsayisi ile ifade edilir. Polinom katsayilarinin sicaklik iist sinir1 6000 K’dir.
Verilen sicaklik araligina gore ilk yedi katsayi yiiksek sicaklik araligi i¢in, sonraki yedi katsay1

ise distk sicaklik araligi i¢in kullanilir. Katsayilarin literatiirde verilis formatlar1t EK — A’da
gosterilmistir. C; sabit basing i¢in standart halde 6zgiil 1s1y1, H™ standart hal igin entalpiyi, S
standart hal igin entropiyi, G~ standart hal i¢in Gibbs serbest enerjisini, R, evrensel gaz sabitini,

T sicakligi ve a, degerleri polinom sabitlerini gostermektedir [58, 59].

C, . A
R—:a1+a2T+a3T +a,T°+aT (2.1)

° 2 3 4
H g2l 8l al &l & 22)
R.T 2 3 4 5 T

2 3 4

R—zalln(l')+a2T+a3-2r +a4;' +a5;1l' +ay (2.3)
c H S
L (2.4)
RT RT R,

2.1.2 Dokuz Katsayilh NASA Polinomlar:

NASA’nin ihtiyaglar1 (6000 K tizerinde sicakliklar i¢in analiz yapabilme) dogrultusunda 1987
yilinda dokuz katsayili polinomlar da kullanilmaya baslanmistir. Bilesenler i¢in iki sicaklik
aralig1 yerine ti¢ sicaklik araligi tanimlanabilir hale gelmistir. Yedi katsayili polinomlarda hata
orant %0.1 — %1.0 araliginda iken, dokuz katsayili polinomlarda hata oran1 %0.001 — %0.01
araligindadir [58, 60]. Katsayilarin veri tabanlarindaki bi¢imi EK — B’de verilmistir.

C; -2 -1 2 3 4
R—qu +a,T " +a,+a,I +a Tl +a;1 " +a,T (2.5)

u



° 2 3 4

H =—a1T’2+a2|n(r)+a3+a4T+a5T A L LI (2.6)
R.T T 2 3 4 5 T

S aTl”? 4 al’ al’ aTl’

— = —a,T " +asIn(T)+a,T + + + + 2.7
R ;% o IN(T)+aT +=—+ ==+ = —+2 (2.7)

Denklem (2.4) ile verilen Gibbs serbest enerjisi, diger termodinamiksel 6zelliklerin fonksiyonu

oldugu i¢in hesaplanma metodu yedi katsayili NASA polinomlar ile aynidir.

2.2 SAF GAZLAR ICIN TASINIM BUYUKLUKLERI

Yanma analizi sirasinda gaz karisiminin tasinim 6zelliklerinin de sicaklik, basing ve karigim
bilesen oranlarina gore hesaplanmasi gerekmektedir. Bu 6zellikler viskozite, 1s1 iletim katsayisi
ve difiizyon katsayilaridir. Gaz karigiminda bulunan her bir gaz i¢in hesaplanan bu 6zellikler

daha sonra karigimdaki bilesen oranlarina gore karisimin kendisinin 6zellikleri bulunabilir.

2.2.1 Tasimm Ozellikleri

Bilesenlerin ve/veya karisimin taginim biiytikliiklerini hesaplamak i¢in Gazlarin Kinetik Teorisi
ile elde edilen carpigsma integrallerini ve bilesenler i¢in potansiyel parametreleri barindiran
tablolardir. Bilesenlerin potansiyel parametreleri; molekiil yapisini, potansiyel kuyu derinligini,
carpisma ¢apini, dipol momenti, kutuplanabilirligi ve donel gevseme sayisini gosterir
tablolardir. Potansiyel parametreleri igeren tablo 6rnegi EK — C’de sunulmustur. Q™" ile
gosterilen arpisma integrali degeri diflizyon katsayisi ve 1s1 iletim katsayisi hesabinda, Q%%
ise viskozite hesabinda kullanilmustir. Carpisma integralleri T~ ve &~ ile gosterilen, sirasiyla

indirgenmis sicaklik ve indirgenmis dipol moment fonksiyonlaridir [3]:

T =L (2.8)
gi,j
. 1 d?
0 =——— 2.9
2 &0 (29)

Burada (K /&) potansiyel kuyu derinligini, d dipol momenti, k* Boltzmann sabitini, o ise

carpisma ¢apini temsil etmektedir. Polar olmayan gazlar igin & =0 olarak alinir.



Denklem (2.8)’de bulunan i ve j indisleri birbirinden farkli molekiiller s6z konusu oldugunda
efektif degiskenleri tanimlamak i¢in kullanilmistir. (Polar — polar) veya (polar olmayan — polar

olmayan) etkilesim s6z konusu oldugunda efektif degiskenler:

Oi,j =%(Ui +0oj),  aj=qae . dij=\di-d; (2.10)

seklinde olurken, polar — polar olmayan gazlarin etkilesimlerinde n indisi polar olmayan, p

indisi polar gazlar gostermek iizere [3, 61]:

ey =(\fEn 25 )£ onp {@jg‘e, 5*:%(&5)2 (2.11)

burada,

TN 11 ) i AP R do 2.12)
4 n P gn 1 n J: ' p m .

seklinde ifade edilir.

2.2.2 Viskozite

Carpigma integrali degerleri ve tasimim Ozellikleri bilinen bir saf gaz i¢in viskozite (,U)

[gr/cm-s] degeri [3];

1 =2.6693x10°° (2.13)

ifadesi ile elde edilebilir. Burada W; ilgili bilesenin mol agirligidir.

2.2.3 Is1 Tletim Katsayisi

Her bir bilesen i¢in 1s1 iletim katsayisinin 6teleme, donme ve titresimden kaynakli katkilarin
oldugu kabulii ve k 1s1 iletim katsayisi, C, sabit hacimde 6zgiil 1s1 olmak iizere soyle ifade
edilir [21];
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ki = ﬁ( fdte. ' Cv,bte. + fdtjnme ' Cv,dﬁnme + ftit. ' Cv,tit.) (214)

W,
Burada;
£, =2[1-2 Caome A (2.15)
2 T Cv,tit. B
D; 2 A
foonme = p_(1+__j (2.16)
Hi 7B
D.
f = 20 2.17)
Hi

olarak verilmistir. Dy, I bileseni i¢in 6zyaymim katsayisidir ve asagidaki sekilde hesaplanir,

burada Pyar [bar] biriminde basinci temsil etmek tizere [62];

0.00266T **

D, = A (2.18)
Rar Wia? [ Q" (T7;67) |
p ise yogunluk degeridir ve ideal gazlarin hal denkleminden bulunur.
p= PN
RT (2.19)
Denklem (2.15) ve (2.16)’da yer alan A ve B degerleri;
p=2_PDi , B = Zsnme + 25 Cvoome | pD: (2.20)
2 i 7\ 3 Ru Hi

Zgsnme 15€ 298 K’de donel gevseme sayisi olarak tasinim 6zellikleri verilerinde bilinen bir deger

oldugu bilgisi ile [21];

Z gonme (T) = Z gonme (298) % (2.21)

11



15 o 05 2 o
F(I'):1+7[— &1k + ”—+2 &1k
2 T 4 T

=

(2.22)

esitlikleri ile bulunabilir. Denklem (2.14)’te bulunan 6zgiil 1s1 iligkileri ise, ilgili bilesenin tek

atom ya da molekiil seklinde bulunmasina, molekiil ise lineer olup olmamasina gore degisiklik

gosterir. Bilesen tek atom ise;

Cv,tite. = g Ru ) Cv,d('jnme = 0! Cv,tit. =0

Bilesen lineer molekiil ise;

3

Cvt’)e.:_Rua Cv ﬁnme:Ru’ Cvi.=Cv__Ru
,0t 2 d it 2

Bilesen lineer olmayan molekiil ise;

3 3

Cv,('jte. = E Ru ) Cv,dt’)nme = E Ru ) Cv,tit. = Cv _3Ru

2.2.4 Ikili Difiizyon Katsayisi

Denklem (2.18)’de verilen esitligin iki farkli bilesen olan formiilii ile bulunur [62].

0.00266T**
I:)bar ij o-izvi [Q(l'l)* (T*’ é‘l*l )]

Dij =

Burada P basing, Mi ve M;j i ve j bilesenlerinin molekiiler agirligi olmak tizere,

(@)

5

(2.23)

(2.24)

(2.25)

(2.26)

(2.27)

esitligi kullanilir. Burada 6nemli bir nokta, denklem (2.26) ile ikili difiizyon katsayisini

hesaplarken, (2.8) — (2.12) denklem takimin1 efektif degiskenleri de dikkate alarak

kullanmaktir.
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2.3 GAZ KARISIMLARI iCIN TASINIM BUYUKLUKLERI

Bu boliimde her bir bilesen icin belirli bir sicaklikta hesaplanan taginim biiytikliikleri (viskozite,
1s1 iletim katsayisi, ikili difiizyon katsayisi) kullanilarak karisim ortalamali tasinim

biiyiikliiklerinin hesaplanma yontemleri verilmistir.

2.3.1 Viskozite

N bilesenden olusan bir karisimin viskozitesinin hesaplanmasi i¢in kullanilan esitlik asagidadir
[63];

N N X .
/ukarz.slm = Z/uz 1+ Z A’j YJ (228)
i=1 j=1

i
J#i

Burada X; ve X; ilgili bilesenin mol oranini temsil etmektedir. Ajj ise soyle ifade edilir;

W, (MW. j
0.5 .
W, W, W,
AJ_ZL(LJ 1+ VM P (2.29)
K 'uJ\NI 1+[:ujW|]
4 W,
of 14 Wi | AV
i K+L

Wi ve Wi ilgili bilesenin mol agirhigi, z4ve g ile de ilgili bilesenin viskozitesi gosterilmistir.

Denklem (2.29)’un hesaplamasinda kullanilan diger degiskenler asagida verilmistir.

0.25
L= W, (2.30)
(W, +W;)
W, >W,, ise,
K, =1+ 0.0138(\%—1.4) . K=K, exp(—0.00GG%j (2.31)
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W, <W,, ise,
15
K, = 2—exp{—0.00011(%} } . K=K, exp[—0.00Q?S@(l_ ﬂ)J (2.32)

Bu denklikler i¢in tamamlayici esitlikler ise;

w, (T W,
=—|—-11, = 5-—|, T,=298K .
““W (To J d eXp[ vvi) : (233)

seklindedir.

2.3.2 Is1 iletim Katsayisi

N bilesenden olusan bir karisim i¢in X mol orani, K saf bilesenin 1s1 iletim katsayis1 olmak tizere

asagida verilen denklem ile bulunur [64].

N Xiki
kkart,wm = ZN— (234)
i=1 Z X jq)ij
j=1

Burada @ igin esitlik su sekildedir;

_i ﬂ -0.5 ﬂ 0.5 \ﬂ 0.25
D;; _\/5[1+W,} llJ{ujj (VV.] ] (2.35)

2.3.3 Difiizyon Katsayisi

N bilesenden olusan bir karisim igin i bilesenine ait karigim ortalamali difiizyon katsayisini

hesaplamak igin [21];

- X

Di,karmm = N—\)/(VJ (236)
2p,

j=1 “ij
k

j=
J#

formuli kullanilir.
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2.4 TERMOKIMYASAL DENGE

Kimyasal termodinamik, tepkimeye giren ¢ok bilesenli bir sistemin denge durumunu
tamimlamak ile ilgilenir [3]. Denge durumu, tepkimeye giren (yakit ve yakici) ve tepkimeden
c¢ikan (iirtin) bilesenler igin, belirli bir basing ve sicaklikta, konsantrasyon degisimi olmamasi

ile tanimlanabilir.

2.4.1 Lagrange Carpani Yontemi ile Gibbs Minimizasyonu

K adet bilesenin bulundugu herhangi bir sistem i¢in belirli basing ve sicaklikta denge sarti;

K
(dG); , =D 4N, <0 (2.37)
k=1

esitliginin saglanmasi ile gergeklesir [53, 65, 66]. Burada G Gibbs fonksiyonunu, x kimyasal

potansiyelini, Ny ise k bileseninin mol sayisini temsil etmektedir. G=G (T, P, Ni, N,, ) oldugu

i¢in Gibbs fonksiyonunun minimizasyon sart1 asagidaki sekilde ifade edilebilir [65];

(dG),,=0 ve (d’G) >0 (2.38)

Her bir k bileseninde bulunan j elementini djkile gostermek iizere, biitiin j elementleri i¢in atom

denkliklerini;

K

DdpNe=A;, j=1..J, k=1..,K (2.39)
k=1

ile gosterilir. Burada j elementinin tepkimeye giren toplam atom sayisi Aj ile ifade edilmistir.

Denklem (2.39)’u Lagrange ¢arpani metodu ile gosterilirse;

K
zj(Zd,-ka—Ajj, i=1..,J, k=1..K (2.40)
k=1

denklemi elde edilir. Burada A;, j elementi igin Lagrange carpanidir. F fonksiyonu

tanimlanirsa;

15



J K
F=G+z,1j(2djka—Ajj, ji=1..1J k=1..K (2.41)
j k=1

)

burada F fonksiyonu N ‘ya gore minimize edildiginde ve sadelestirmeler yapildiginda;

J
i+ Ady =0, i=1..,J3, k=1..K (2.42)

=

esitligi elde edilir. Denklem takiminda K adet bilesen mol sayisi, J adet Lagrange ¢arpani
bulunmaktadir. Denklem (2.42)’dan K adet, denklem (2.39)’den ise J adet denklem elde

edilerek denklem takimi ¢oziilebilir.

2.4.2 Element Potansiyel Yontemi

Denge bilesenlerinin bulunmasinda kullanilan bir diger yontem ise element potansiyel

metodudur [12, 67, 68]. Sistemin Gibbs enerjisi [68];

K J
G(T,P, Ny, N ) =RT DD NiAyd (2.43)

k=1 j=1

olarak verildiginde, gaz karigiminda bulunan her atomun hangi bilesen i¢inde bulundugundan
bagimsiz sekilde sistemin Gibbs enerjisine katki sagladigi goriilebilir. k bileseni i¢in molar

Gibbs enerjisi;

9 (T.P)=0k(T)+RT In(x)+R,T In(%j (2.44)

asagidaki denklem elde edilir.

g (T) PY <
T +In(xk)+ln(3j—§ijdjk (2.45)

Daha sonra ¢esitli sadelestirmeler ile her bir j elementi i¢in asagidaki denklem elde edilir.

K (T J
Aj = Ntoplamzdjk eXp _M_In(ij-i_z/l]djk y J :1,...,J (246)
P R,T P

16



Denklem setini daha rahat ifade etmek ve ¢ozmek i¢in B; fonksiyonu ve yj tanimlanirsa;

(T
By (T)EGXP{—%T)} .Y =exp(4) (2.47)

¢oziilmesi gereken denklemler su sekilde bulunur [68];

P, & 2 ’ .
[FJNZd,—kBkH(yh)dl =A, j=1..13 (2.48)
k=1

h=1

djk

° K J
[%j; BKH(y,-) =1 (2.49)
Boylece sistemde bilinmeyenler olarak sadece her bir j elementine karsilik gelen Lagrange
carpani ve toplam mol sayisi olmaktadir. Cantwell [68], denklemlerin ¢6ziimiinden 6nce,
ilgilenilen firtinlerin mol oranlar1 arasinda mertebe farkinin ¢ogu zaman ¢ok biiyiik olmasi
dolayisiyla denklem takimi ic¢in 6l¢eklendirme yapilmasini tavsiye etmistir. Bu yontemin
2.4.1’te anlatilan yonteme gore en istiin tarafi, bilinmeyen sayisinin bilesen sayist degil,

element sayisi ile sinirli olmasidir.

2.5 ADYABATIK ALEV SICAKLIGI

Baslangic sicakligi ve bilesimi belli olan bir gaz karisimi, adyabatik ve izobarik bir siireg ile
kimyasal dengeye ulastiginda, ulasilan sicaklik adyabatik alev sicakligi olarak adlandirilir ve
Tad ile gosterilir. Bu deger, karigimin dengeye ulastiginda elde edilebilecek en yiiksek sicakligi
gostermenin yani sira kirleticilerin (NOy, iS vb.) olusumunu da etkileyen ¢esitli kimyasal
islemlerin reaktivitesini de dogrudan etkiler. Adyabatik alev sicakligini hesaplayabilmek i¢in
yanma sonu iriinlerin bilesen dagilimlarinin bilinmesi gerekir [2, 3]. Fakat tepkime hizlari
dolayisiyla bilesenlerin dagilimi da sicaklikla degismektedir. Sonug olarak adyabatik alev

sicakligi hesaplari iteratif hesaplamalar sonucu bulunur ve en kisa haliyle;

Hgiren (Tl 1 P) = Hyrn (Tad ' P) (2.50)

denklemi ile ifade edilebilir.
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2.6 KIMYASAL KINETIK

Yanma olaymin anlagilmast ve analiz edilmesi i¢in kimyasal kinetik konusu onemlidir.
Termodinamiksel yaklasim giris ve ¢ikis kosullarinin ¢éziimlenmesinde, denge kosullariin
aciklanmasinda yeterli olsa da aradaki siireci agiklayamaz. Yanma sonu firiinlerin (veya ara
tirtinlerin) olusma ve yok olma siirelerini, hangi asamalardan gectiklerini fiziksel kimyanin 6zel

bir alani olan kimyasal kinetik ile tanimlanir [2, 3].

2.6.1 Stokiyometri

Yakicit maddenin (genelde hava veya saf oksijen) stokiyometrik miktar1 yakitin tam yanmasi
icin gereken miktara denir. Eger karisimda, yakicinin miktari, stokiyometrik miktardan fazla
ise karistma yakitca fakir, stokiyometrik miktardan az ise yakitga zengin karisim olarak

adlandirilir. Stokiyometrik hava-yakit orani (kiitlesel), m kiitleyi gostermek iizere;

sto
m yakit

(A/F),, = [mh—J (2.51)

seklinde gosterilebilir. A havayi, F ise yakiti sembolize eder. Yakit-hava esdeger orani (CD) ise

karigimin zengin, fakir ya da stokiyometrik oldugunu belirtmek i¢in kullanilir;

_(AIF),, _ (FIA)
~ (AIF) (FIA)

(2.52)

sto

Yakitga fakir karigimlar i¢in, ®<1, yakit¢a =zengin karigimlar igin, ®>1,

stokiyometrik karigimlar i¢in ise, ® =1, degerini alir [2].
2.6.2 Denge Sabitleri ve Tepkime Mekanizmalari

Yanma olay1 bir¢ok tepkime ve ¢ok sayida bilesen igeren mekanizmalar olarak ifade edilebilir.

Yanma mekanizmalari i¢cinde bulunan tepkimelerin kisaca gosterimi [2];

N N
VX == ViX;, i=L1..R (2:53)
j=1 B
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seklindedir. Burada V}i ve V}'i , 1 tepkimesinde bulunan j bileseninin, reaktantlar ve tiriinler i¢in
stokiyometrik katsayilaridir. N toplam bilesen sayisini, R ise toplam tepkime sayisini

gostermektedir. Ky ve k,; ise i tepkimesi igin sirastyla ileri ve geri tepkime hizlaridir.

Her bir bilesen i¢in net {iretim oranlar1 ise asagidaki ii¢ esitlik ile tanimlanir.

R

d)j :Zvini y J :1,..., N (254)
i=1

Vi =(Vi—Vji) (2.55)

N . N vi
Qi :kfiH[Xj]v” _kriH[Xj] (2.56)
-1 i

®j, ] bileseni igin net iretim hizin, [X j] J bileseninin konsantrasyonunu, ¢ ise i tepkimesinin
ilerleme hizim gostermektedir [2]. Kimyasal kinetik hesaplamalarinda kullanilan
konsantrasyona bagl denge sabiti (KC), kismi basinglara bagli denge sabiti (K, ), bu denge

sabitlerinin kendi aralarinda ve ileri — geri tepkime hizlar1 ile olan bagintilar1 soyledir [2, 3];
Ko(T)=T]p!"" (2.57)

[1[x]°
Ke(T)=—2—— (2.58)

101

reaktant

Ky =K (RT/P)" (2.59)
ke (T) _
) Ke(T) (2.60)

Literatiirde yakit c¢esitlerine, ilgilenilen yanma sonu iirlinlere ve yanma kosullarina gore

hazirlanmis birgok tepkime mekanizmasi mevcuttur. Bu mekanizmalar genellikle mekanizmay1
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gelistiren kisi — kisiler veya gelistirildikleri kurum — iiniversite adlar1 ile isimlendirilirler.

Ornegin GRI-Mech (Gas Research Institute), WD1 (Westbrook, Dryer) vh. [69-71].

Tepkime mekanizmalarinda yer alan her bir tepkimenin hiz katsayilari, modifiye edilmis

Arrhenius denklemi ile tanimlanabilir;

. E.
ks =AT” exp| ——=2 2.61
i=A p[ Ru.l.j (2.61)
Arrhenius denklemindeki parametreler deneysel sonuglardan elde edilir. Burada Es, A,

degerleri i tepkimesi i¢in sirasiyla aktivasyon enerjisi, tistel faktor veya frekans faktort, sicaklik
tissii olarak adlandirilir. Ry ile gosterilen evrensel gaz sabitinin birimi, kullanilan tepkime
setinde verilen aktivasyon enerjisi birimi ile uyumlu olmalidir, yanma igin kullanilan veri
tabanlarinda genelde aktivasyon enerjisi birimi [cal/mol] veya [J/mol] olarak verilmektedir.
Literatiirde bagka verilis bigimleri mevcut olsa da bu g¢alismada tepkimelerin ii¢ farkl

bigimlendirme kullanilmistir. Literatiirdeki verilis sekli 6rnekleri EK — D’de gosterilmistir.

2.6.2.1 Standart Tepkimeler

Literatiirde en fazla karsilasan tepkime tipidir. Denklem (2.53)’{i sembolik olarak gosterirsek;

A+B=C+D (2.62)

A ve B tepkimeye girenler, C ve D iiriinler olmak tizere, ileri tepkime hiz1 denklem (2.61) ile
bulunur. Bu ¢aligmada denklem (2.62) ile gosterilen tepkime tipi, en fazla ii¢ adet reaktant ve
ti¢ adet iriin igin gecerlidir. Hesaplamalar i¢in sonrasinda (2.54) — (2.60) denklemleri

kullanilarak gerekli hesaplamalar yapilabilir.

2.6.2.2 Ugiincii Kiitle Tepkimeleri

Bazi tepkimeler, izomerlesme veya ayrisma gibi, tek bir bilesenin yeniden diizenlemesini ifade

ederler [2, 21]. Tepkimenin ger¢eklesebilmesi igin de {igiincii kiitleye ihtiyag¢ duyulur.

A+B+M =C+M (2.63)
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Bu tip tepkimelerde tigilincii kiitlenin konsantrasyonu da tepkime ilerleme hizinin hesaplandigi

(2.56) numarali: denklemde su sekilde yer alir;

o =[St [l Toar -l 1 64

i1

Bu ifadede ilk terim iicilincii kiitlelerin etkisini gostermektedir. Eger karisimdaki biitiin
bilesenler ayni oranda iigiincii kiitle verimi gdsteriyorsa, biitiin j bilesenleri igina; =1 alinr.
Genelde bazi bilesenler digerlerine gére daha farkli verimde olabilirler. Bu farkli etkiden dolay1

verim katsayilar1 degisik olabilir, bu katsayilar tepkimenin tanimlandig1 girdi dosyasinda
belirtilir [21].

2.6.2.3 Basin¢ Bagimh Tepkimeler

Bazi tepkimeler i¢in tepkime hizlar1 sicakligin yani sira basinca da bagl olabilir. Bu tip
tepkimeler i¢in diisiik ya da yiiksek basing icin tepkime hizi limit degerleri de girdi dosyasinda
belirtilir. Bu tip tepkimelerin genel adi Lindemann yaklasimli tepkimelerdir. Bu c¢alismada
sadece Troe ve SRI formunda bulunan basing bagimli tepkimeler dikkate alinmistir. Bu tip

tepkimelerin sembolik gosterimi [21];

A+B(+M)=C(+M) (2.65)

Yiiksek basing tepkime hiz limiti k,, ve diislik basing tepkime hiz limiti k, olmak tiizere,

k.=AT"*exp(-E./RT) , k=AT"exp(-E,/RT) (2.66)

olarak verilir. Herhangi bir basingta hiz sabiti;

k:kw( i ]F (2.67)
1+R

P, indirgenmis basing terimidir. Eger verilen tepkime altinda Troe ve SRI anahtar kelimeleri

bulunmuyorsa denklem (2.67)’de bulunan F katsayis1 1 degerine esit olut.
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_ko[M]

R
K.,

(2.68)

Burada [M] karisimin konsantrasyonudur ve eger verilmis ise ti¢lincii kiitle verimlerini de

icerir.

Eger Lindemann formunda bulunan tepkime Troe anahtar kelimesi ile verilmis ise denklem
(2.67)’de yer alan F ise Troe formu olarak adlandirilan bir fonksiyondur ve asagida verilen

esitlikler ile hesaplanir [21].

51
logP +c

logF =(1 log Fent 2.69
o [ J{n—d(logR+cJ } od (2.69)
c=-0.4-0.67log Fey (2.70)
n=0.75-1.27log Fex (2.71)
d=0.14 (2.72)
Foent =(1=t)exp(=T /T )+ crexp(-T /T )+exp(-T /T7) (2.73)

Burada o, T, T veT tepkime girdi dosyasinda verilen parametrelerdir.

Eger Lindemann formunda bulunan tepkime SRI anahtar kelimesi ile verilmisse denklem (2.67)
’de yer alan F degerini hesaplamak i¢in bes parametrenin (a, b, ¢, d, €) tanimlanmig olmasi
gerekir (eger li¢ deger var ise d ve e parametrelerinin 6n tanimli degerleri sirasi ile 1 ve 0 olur)

ve F degeri asagidaki sekilde hesaplanir.

X
F=d {aexp(—9j+exp(—lﬂ T® (2.74)
T c
1
_ 2.75
1+log® Pr (2.79)

Bu ¢alisma kapsaminda kullanilan tepkime mekanizmalar1 EK — E’de verilmistir.
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2.7 IS OLUSUMU

Is olusumu, genel olarak hidrokarbonlarin yanmas: ve/veya pirolizi sonucunda ortaya ¢ikan
istenmeyen bir yan etkidir. Insan sagligia, kiiresel 1sinma ve sogumaya olan etkilerinin yani
sira gaz tirbinleri ve geleneksel motorlarda birikmeleri sonucu sistemlerin yapisal
biitiinliiklerinde sikinti olustururlar ve bakim ihtiyacini arttirarak ekonomik kayiplara sebep
olurlar. Bununla beraber endiistriyel firinlarda ve kazanlarda 1isinimla olan 1s1 transferini artirici
etkisi nedeniyle ara {iriin olarak istenir. Fakat sistemi terk etmeden once yanmasi arzu edilir.

Ayrica kimyasal endiistride (arag lastikleri, yazici tonerleri vb.) hammadde olarak kullanilmak

tizere de iiretimi istenebilir [46, 54, 72, 73].

50 nm

.. o o oo ® @ Topaklagma

L . . i
®_ 0 @ ® ® s @ Yizey Biiyiimesi ve

'..I,l .!... Topaklagma
]

|."!' .t'... : :..' ‘e

e P00 . sTs 0 0 Parcacik Baslangici

Parcacik Bélgesi

Tepkime Siiresi

D85 o
0By 0D =

B
GO HaO
.
Q co / Ho = =4
PN 0,

Yakit ve Yakic (Gnkansimh)

Sekil 2.1 is olusumunun homojen karigimlar (6n karisimli alevler) igin sematik gdsterimi
([54] den degistirilerek).

Is olusumunun &n karisimli alevler igin kabaca sematik gdsterimi Sekil 2.1°de verilmistir.

Asetilen (C2H2) ve polisiklik aromatik hidrokarbonlarin (PAH) is olusumuna 6nciil olduklari
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bilinmektedir [74, 75]. Tree and Svensson [76], is olusumunu is Onciillerini de sematik

gosterimin igine dahil ederek Sekil 2.2’deki bigimde vermistir.

Is onciillerinin olusumlarindan sonras1 ele alindiginda, is olusumu dort ana siirecten
olugmaktadir. Bunlar is pargaciklarinin c¢ekirdeklenmesi, pargacik birlesmesi, ylizey

tepkimeleri (yiizey biiytimesi ve oksitlenme) ve topaklasmadir [77].

Onciiller Cekirdekler Birincil Parcaciklar Is Yigim
C2H2 @ .
«  Piroliz Cekirdeklenme L Birlesme . :":: . : Topaklasma 'f
:g —-— - —_— el —_— oo le R .‘
- ' Yiizey Biyiimesi ® ': pe ':-
. .3 Qe
PAH

Sekil 2.2 Is olusumu icin gaz fazindan kat: is yigmma gegis siirecinin sematik gosterimi
([76] den degistirilerek).

Kennedy [75], is olusumunun modellenmesini {i¢ ana baslikta agiklamistir. Bunlar; ampirik
model, yar1 ampirik model ve detayli modeldir. Ampirik model, deneysel sonuglardan elde
edilen, deneyin uygulandigi kosullar i¢in gegerli, korelasyonlar olarak tanimlanir. Tanimi
geregi modelin gelistirildigi temel kosullar degistirildiginde gegerliliklerini yitirirler. Genelde
hesaplama maliyetleri azdir, uygulanmalar1 ve ¢alistirilmalart hizlidir. Detayli is modelleri ise
temel yanma kimyasina dayanir, genelde is onciilii olarak PAH kabulii yapilir ve dolayisi ile
bilesen sayisinin ve denklem sayilarinin artmasi sonucu hesaplama maliyetleri yiiksektir. Bu
calismada kullanilan yar1 ampirik model ise ampirik model ile detayli modelin arasinda (hem
hesaplama maliyeti hem de is olusumunu modelleme kapasitesi agisindan) yer alir. Farkli is
olusumu mekanizmalarini kapsar ve ilgili kimyasal mekanizmay1 basitlestirerek hesaplama

kolaylig1 saglar [75, 78-80].
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BOLUM 3

MATEMATIKSEL MODELLEME

Bu béliimde, bu tez ¢aligmasi kapsaminda yazilan laminer 6n karigimli alevlerde bir boyutlu
akis ve is olusumunu hesaplayan programin detaylarina yer verilmistir. Kullanilan sonlu farklar
metodu, B6liim 2’de verilen teorik esitliklerin bilgisayar programina islenmesi, modelleme
esnasinda ¢oziilmesi gereken dogrusal olmayan denklem takimlarinin olusturulmasi ve

¢Oziimii, kullanilan sayisal analiz yontemleri anlatilmistir.

Bir boyutlu laminer 6n karisimli alevlerin sayisal ¢oziimii; deneysel, teorik ve hesaplama
yapilan degerler arasinda karsilastirma yapma olanagimi saglamasinin yaninda, tepkime
mekanizmalarinin dogrulanmasinda, ¢ok boyutlu ve/veya tiirbiilansli yanma gibi daha karmagik
modellemelerin de temelini olusturur [81, 82]. Adyabatik bir boyutlu 6n karigiml bir alevin

sematik yapisi Sekil 3.1°de verilmistir.

On 1s1tma bolgesi Reaksiyon bolgesi
Reaktantlar

Sicaklik

Sicak tiriinler

- e e e e W e

Hiz, Konsantrasyon

Soguk 6n karigimh

i
]
]
1
reaktantlar Srcakhik
|
”

]
'
)
'
“'

Mesafe

Sekil 3.1 Bir boyutlu 6n karisimli sabit bir alev igin sicaklik, konsantrasyon ve hiz profilleri
([83]’den degistirilerek).
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3.1 TEMEL ESITLIKLER

Bu tez kapsaminda yapilan modelleme ¢aligmalarinda kullanilan temel esitlikler bu bolimde
sunulmustur. Yazilan program ile yapilan bir boyutlu laminer 6n karisimli alev ¢6ziimiiniin
ardindan kullanicinin istegi dogrultusunda is hesab1 yapilabilmektedir. Gene kullanicinin istegi

ile alev ¢6ziimiinde ve is hesabinda 1sinimla olan 1s1 transferi de hesaplamalara katilabilir.

3.1.1 Yanma Modellemesi

Bu calismada bir boyutlu laminer 6n karisimhi alevler igin kullanilan temel esitlikler soyledir
[84];

Genel hal denklemi:

=— 3.1
p RT (3.1)

Kiitle suireklilik denklemi:

=0 (3.2)

oYk oY Ol.x
+ pu =— + oW, , k=1..K 3.3
PP o T AW (3.3)

Enerji denklemi:

K

or or
Cp — + puc, — =— x—— h. oW, a 3.4
PCp ot P P X ox [ ) kz: ok Jk, z Wy —Qrag (3.4)

Qrad , 0az ve is partikiilleri vasitasi ile olan 1s1n1imla 1s1 kaybini temsil etmektedir. Denklem (3.3)
ve (3.4) yer alan j, k bileseni i¢in difiizif kiitle akis1 vektorii ve ifadesi;

Ik = PN (3.5)
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seklindedir. Termal difiizyonun (Soret etkisi) ihmal edildigi kabuliiyle diflizyon hizi (Vk)
asagidaki sekilde hesaplanir [21, 84];

Vi =V, (3.6)

Burada Vi basit difiizyon hizi, V¢ ise diizeltme hizidir ve;

1 K
Vk = _X_ Dk,kanslmvxk ] Vc = _ZYka (37)
k=1

k

denklemleri ile hesaplanir. DKkanM denklem (2.36) ile verilmistir. Her ne kadar ¢6ziimler

stirekli rejimde yapilacak olsa da denklem (3.2) — (3.4)’de bulunan zamana bagl gegici rejim
ifadeleri daha sonra verilecek olan ¢oziim algoritmas: ig¢in gereklidir. Coziimde basing
degisimlerinin, basincin kendisinin biiyiikliigli yaninda ihmal edilebilecek kadar kii¢lik oldugu

kabulii ile momentum denklemine gerek duyulmamistir [84].

Bir boyutlu siirekli akis igin kiitle siireklilik denklemi (3.2), asagidaki gibi ifade edilebilir;

m” = pu (3.8)

Bu esitlikle beraber, siirekli rejim igin denklem (3.3) ve (3.4) tekrar yazilirsa;

m" dY, :_d(PYka) + W, (3.9)
dx dx
dT d (. dT K dT & :
mc,—=—|A—|-> ¢ Y Vi )—— > hiaoW, — Q. 3.10
® dx dx( dx} kzzl“pk(pkk)dx kzzl“km‘ = Qua (3.10)

denklemleri elde edilir. Elde edilen bu denklemler, sinir degerlere sahip adi diferansiyel
denklem sistemidir, denklem (3.3) ve (3.4)’den olusan sistem ise parabolik kismi diferansiyel

denklem takimidir.

Denklem (3.9) ve denklem (3.10) igin giris sinir kosullari sirasiyla soyledir;

Eszk + Jk,X (311)

"

Tl :Tgiris (312)
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Burada e, k bileseninin giristeki kiitle oranin1 gostermektedir. Enerji denklemi igin sicaklik
giris siir kosulu karigimin giris sicakligidir. Denklem (3.9) ve (3.10) igin ¢ikis sinir kosulu ise
hem bilesenlerin kiitle oranlar1 hem de sicaklik i¢in degisimlerin sifir olmasidir ve asagidaki

denklemler ile ifade edilirler.

Y —Yioa -0 (3.13)
X3 =X

T,-T,_

SRR L Sy o (3.14)

X3 =X

Coziim yapilan bolgenin belirlenmesi 6nemlidir. Eger ¢6ziim bdlgesi ¢ok biiyiik secilirse
gereksiz islem fazlaliina neden olur, eger c¢ok kiiclik secilirse c¢ikis siir kosulu

saglanamayacagindan ¢dziim hatali olur veya ¢6ziime ulagilamaz [84].

3.1.2 is Modellemesi

Bu c¢alismada kullanilan is olusumu i¢in kullanilan yar1 ampirik modelin iki taginim denklemi,

stirekli rejim igin asagida verilmistir [79].

0 0
0 0

Bu denklemlerde p yogunlugu, u akiskanin hizini, V; ise termoforetik (Soret etkisi) hizi ifade

eder. Ys ve Ns isin kiitle oranini ve isin kiitle tabanli sayisal yogunlugunu, Sm ve Sy ise kaynak

terimlerini gostermektedir. Termoforetik hiz;

-1
Vs =—§(1+ﬂ) EAEXIE (3.17)
4078 ) | p)T ox

seklinde verilmistir. Burada u gaz karisiminin viskozitesi, o ise konaklama katsayisidir
(accommodation coefficient) [85]. Literatiirde konaklama katsayisinin degisik degerlerine gore

termoforetik hiz agagidaki sekilde de ifade edilmistir [86];
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ulor
Vi =-C==— 3.18
! p T Ox (3.18)
Ci degeri i¢in literatiirde bulunan farkli ¢aligmalarda 0.50 — 0.67 arasinda farkli degerler
kullanildig1 goriilmistiir [40, 73, 79, 85-89]. Bu ¢alismada Ci = 0.54 degeri kullanilmustir [73,

79].

Denklem (3.15)’te verilen Sm kaynak terimi, ¢ekirdeklenme (wn), yiizey biiylimesi (wg) Ve
oksitlenme (wo) bilesenlerinden olusmaktadir ve asagidaki sekilde ifade edilebilir [79];

Sh=an+wy—an (3.19)

Denklem (3.19)’de bulunan terimlerin kimyasal tepkimeleri ve tepkime hizlarinin bagintilari
Cizelge 3.1°de verilmistir. Is oksitlenmesi esas olarak oksijen molekiilii (O2) ve OH radikali ile
tepkimesi sonucu olmasmin yani sira bazi tepkime bolgelerinde oksijen radikali (O) de

oksitlenmeye katkida bulunur [79, 90].

Cizelge 3.1 Is kiitle oran1 tasinim denkleminin kaynak terim bilesenleri.

Ka@i?gxrim Teﬁ’\:ﬂme Kimyasal Tepkime Tepkime Hizi Bagmtisi
celarfogenme | R C,H, —>2C(S)+H, h =k (T)[C.H, ]
pivimsi | Rz | CoH,4nC(S)>(n+2)C(S)+Hy | h=ks(T)f (A)[C:H:]
o R3 0.50,+C(S)—CO NSC Modeli
Oksitenme R4 OH +C(S)—>CO+H Iy = gonke (T) T AXop fon
R5 O+C(S)—>CO 5 = @oks (T) T *°AXo

Cizelge 3.1°de yer alan tepkime hizi bagintilarinda, Ay , is par¢aciklarinin toplam yiizey alanini,

f(A;) ise yiizey alanina bagli bir fonksiyonu gostermektedir. Bu caligmada sdz konusu
fonksiyon, f(As)=4/As , olarak kullanilmstir [73, 80, 85]. is parcaciklarimnin toplam yiizey alani

ise dp ortalama is ¢api, ps is pargaciklarinin yogunlugu, p karisim yogunlugu olmak iizere;

1/3
d, = (&] (3.20)
7505 Ns
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A =rd?pN; (3.21)
olarak hesaplanir [85].

Cizelge 3.1’de goriilen NSC (Nagle and Strickland-Constable) modeli ile R3 tepkimesinin
tepkime hiz1 ve hiz sabiti asagidaki denklemler ile bulunur [40, 44, 87, 91]. R, oksijen

molekiilinin atm biriminden kismi basincini ifade etmektedir.

R = ks A (3.22)
Ks =(%j Xa +KsPo, (1-Xa) (3.23)
ka =200exp(—15098/T ) (3.24)
k, =21.3exp(2063/T) (3.25)
ks =4.46x107 exp(—7650/T) (3.26)
kr =1.51x10° exp(—48817/T) (3.27)
X = (1+ i jl (3.28)
ke P,

Cizelge 3.1’de R4 ve RS numarali tepkimelerde bulunan ¢, ve ¢, ise OH ve O radikalleri ile
is pargaciklarinin ¢arpisma verimleridir ve her ikisi igin 0.20 degeri kullanilmis [90], fo, ise

OH ig¢in sicaklik bagimli diizeltme faktoriidiir ve Cizelge 3.2°de verilen fonksiyonlar ile

programa tanimlanmustir [87].

Cizelge 3.2 Hidroksil i¢in sicaklik bagiml diizeltme faktorii hesabi.

Sicaklik araligi foy degeri
T <1600 K 0.1824x(1+exp(-(T-1600)/85]) *
1600 K< T <1675 K (1+exp(-(T-1675)/50])
T>1675K (1+exp[-(T-1675)/70])
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Tepkime hiz bagintilar1 i¢in kullanilan hiz sabitlerinin Arrhenius formunda kullanilan degerleri

Cizelge 3.3’de verilmistir.

Cizelge 3.3 Hiz sabitleri, k;(T) = A exp(—E/RT) (birimler kg, m, s, kmol ve K) ([90]’den

degistirilerek).
Ki A E/R
K1 10000.0 | 21100.0
ka 6000.0 | 12100.0
Ka 1270.0 0.0
Ks 55.4 0.0

Denklem (3.16)’te verilen Sy kaynak terimi ise g¢ekirdeklenmeyi ve topaklasmayi hesaba
katarak asagidaki formiil ile hesaplanir [73, 79, 87].

U6 o \U2 U6
S, = 2 N, — 2C, 6M, 6k T PYs (pNs)n/e (3.29)
Chrin 7tPs Ps M;

Denklem (3.29)’da Na Avogadro sayisini, k™ Boltzmann sabitini, Ms isin molekiil agirligini
(12.01115 g/mol), Cnin is pargaciginin baslangicindaki karbon atom sayisini (90000), ps iS
pargaciklarinin yogunlugunu (2000 kg/m®), Ca topaklasma hiz sabitini (Ca = 9) ifade etmektedir
[73, 78,79, 92, 93].

3.1.3 Is1l Istnim Modellemesi

Yazilan programda Denklem (3.10)’da yer alan isinim teriminin hesaplanmasinda gaz
karisiminin ve is pargaciklariin optik olarak ince yaklagimi (Optically Thin Approximation)
kullanilmistir. Gaz karigiminda, is pargaciklart disinda H>O, CO,, CO ve (eger bilesenler
arasinda var ise) NO bilesenlerinin 1s1mima katki verdigi kabul edilmistir [86, 92-94]. Bu

kabuller sonucunda 1s1n1m terimi asagidaki sekilde ifade edilir;

Qrad = Qrad,gas + Qrad,is (330)
Qrad,gas = _‘]'O-sb’(‘(-r4 _Toj) (331)
Qrad,is = _CfvT5 (332)
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Denklem (3.31)’de T, ¢evre sicakligini, o, Stefan-Boltzmann sabitini, C ise literatiirden
alman bir sabiti (C = 3.337 X 107* W - m~3 - K~°) gostermektedir [86]. f, is i¢in hacim
oranini temsil eder ve denklem (3.15) ve (3.16)’lin ¢Oziilmesi sonrasi asagidaki sekilde

hesaplanir;

A
P

(3.33)

Denklem (3.31)’de bulunan K gaz karigiminin Planck ortalama absorpsiyon katsayisidir (m™1).

K= IZ F)i,a'fm - K (334)
5 (T)= Zn:aj exp[[%} J (3.35)

Burada p; ., Ve x;, sirasiyla ilgilenilen i bileseninin kismi basinci (atm) ve Planck ortalama

absorpsiyon (atm™! m™1) katsayisidir [86]. Planck ortalama absorpsiyon katsayisi sicakliga
bagli bir 6zellik olmakla beraber, literatiirde Denklem (3.35)’te verildigi gibi Gauss dagilimi

seklinde bir egri ile tanimlanmis ve bu egrinin Katsayilar1 Cizelge 3.4’te verilmistir [95].

Cizelge 3.4 Denklem (3.35) i¢in katsayilar ([95]’dan degistirilerek).

H.O

CO2

CO

NO

6.387E+01

3.457E+01

9.245E-01

7.796E-01

2.629E+00

1.220E+00

1.510E+00

1.020E+00

2.229E+02

-2.232E+01

4.082E-01

3.197E-01

9.910E-01

1.714E+01

1.571E+00

7.930E-01

9.400E-01

4.517E-01

1.495E+02

4.532E+01

5.031E+02

4.870E+02

4.936E+02

9.302E+02

6.309E+02

6.302E+02

-2.110E+03

3.239E+02

4.180E+02

4.113E+02

1.700E+03

9.298E+01

8.454E+02

8.345E+02

1.139E+03

1.091E+03

1.743E+02

8.384E+02

1.063E+02

1.466E+02

1.111E+02

1.849E+02

2.003E+02

2.313E+02

1.592E+03

2.179E+02

4.418E+01

4.563E+01

6.192E+02

1.657E+03

3.718E+02

4.253E+02

9.592E+02

1.044E+03
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3.2 SONLU FARKLAR YONTEMIi

Sonlu farklar yontemi temel olarak diferansiyel denklemleri cebirsel ifadelere donistiirerek
analitik ¢éziimlere yakinsamak ic¢in kullanilir. Bunun igin sirasiyla, fiziksel bolgeyi diigiim
noktalar1 seklinde bolme, diferansiyel denklemlerdeki tiirevleri ve sinir kosullarini sonlu fark
yaklagimlart ile ifade ederek cebirsel ifadeler elde etme ve elde edilen cebirsel ifadeleri ¢cozme
adimlan takip edilir [96]. Bu calismada da bu adimlar takip edilmistir. Oncelikle ¢dziim
yapilacak akis bolgesi bir boyutlu ve esit olmayan araliklara bolinmiistiir (Sekil 3.2). Esit
olmayan araliklarin kullanilma nedeni akis alani boyunca kimyasal tepkimelerin hizli bir
sekilde gerceklesmesinden oOtiirli hem sicakligin hem de bilesenlerin mol oranlarinin tepkime
bolgesinde ¢ok hizli degismesidir. Sonlu farklar yontemi ile elde edilecek ¢oziimiin anlamli
olmasi i¢in keskin degisimlerin oldugu bdlgelerde fazla sayida diiglim noktasi olmasi
gerekirken, bahsedilen fonksiyonlarin (sicaklik, bilesen mol oram1 vb.) daha az degisim
gosterdikleri bolgelerde daha az sayida diigiim noktasi yeterli olmaktadir. Bunu saglayabilmek
icin adaptif ag olusturma yontemi kullanilmistir. Bunun sonucu olarak hesaplama maliyeti
(stiresi) kisalmaktadir [97].

dx, dx; dx;.,

On karisimli /\ /JH F)L\

reaktantlar nn, N3 Ny Ng Nian;  Njyg Ny N
——o—o * N I —ro— - — — *—s >
: _ "
x=0 x=L

Sekil 3.2 Coziim yapilacak bolgenin akis ekseninde bir boyutlu esit olmayan aralikli diigiim
noktalarinin gosterimi.

3.2.1 Sonlu Farklar Denklikleri

Coziilecek denklemlerdeki konvektif terimlerdeki tiirevler geri farklar ile hesaplanir, F

ilgilenilen fonksiyonu, C ise herhangi bir katsayiy1 ifade etmek tizere [22, 84, 98];

c dF
dx

~C, [ﬂj (3.36)
j

X; —Xj1

ile hesaplanir.
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Enerji denklemindeki (Denklem (3.10)) toplam teriminin iginde bulunan tiirev ise merkezi
farklar ile hesaplanir [21, 22];

dT Xj — Xj Xjsr — 2Xj + Xj4 Xjs1 — Xj
— | =~ Tig+ T — T, (3.37
(dxjj (Xj+l_xj)(xj+1_xj—l) o (Xj+1_xj)(xj_xj—1) J (Xj_xj—l)(xj+1_xj—1) e )

Difiizyon terimleri, C; sicaklik ve kiitle oranlarinin bir fonksiyonu olmak {izere;

i(cd_szL c bn-h o F-Fa (3.38)
dx\ dx ) Xpa—Xjal\ 2 X=X I3 X=X

merkezi farklar ile hesaplanir. Bagimli degisken C, hesaplama yapilan diigiim noktalarinda

ilgili degiskenlerin ortalamasi ile hesaplanir [84].

C

j+2
2

= C(TM;Ti ,Yk"'”; Y j (3.39)

Her ne kadar ¢oziilmek istenilen problem siirekli rejimde olsa da, iteratif ¢oziimden dolay1
bazen zaman adimlarina da ihtiya¢g duyulur. Bu durumda denklem (3.3) ve (3.4)’te bulunan

zaman tiirevi igeren terimler geriye dogru Euler metodu ile hesaplanir [21];

oT . Tjn+l -7/
RPN, C e LY I 3.40
P ot Pij ( At ( )

Burada n indisi zaman diizeyini, At ise zaman adimimin biyiikligiinii gostermektedir. Sonlu
farklar metodu ile ifade edilen denklemler sifira esitlenerek artakalan formunda yazilarak her
bir diigim noktasi i¢in K bilesen i¢in, enerji denklemi de eklenince K+1 adet denklem elde

edilir.
3.2.2 Smir Kosullar:

Denklem (3.11) ve sonrasinda agiklamasi verilen sinir kosullarinin da sonlu farklar ile ifade

edilmesi gerekir. Sinir kosulari artakalan formunda yazilirsa agsagidaki denklemler elde edilir.
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Giris i¢in;

YV

& Y, —(Mj -0 . T-T,=0 (3.41)
m" )1

Cikis igin;

Yk,J _Yk,J—l =0 ) T,-T)4=0 (3.42)

3.2.3 Dogrusal Olmayan Denklem Sistemlerinin Coziimii

Boliim 3.1°de verilen temel esitlikler, Boliim 3.2°de verilen sonlu farklar yaklasimi ifadeleri ile
tekrar elde edildiginde ortaya dogrusal olmayan denklem sistemi ¢ikar. Bu galigmada soz
konusu denklem takimi degistirilmis sontimlii Newton metodu kullanilarak ¢6ziilmiistiir.
Bahsedilen denklem takimi artakalan formunda yazilarak ve F, baslangi¢ tahminleri igin,

artakalan degerleri gosterir vektor olmak tizere [81, 84];
F(y)=0 (3.43)

sonucu hedeflenmektedir. Burada y, ¢6ziim kiimesini i¢eren vektordiir ve asagidaki gibi ifade

edilir;
y = (T].’Yl,ll"'!YK,li"'lTj 1Yl,j1"'1YK,jl"'!TJ )Yl,J !--'1YK,J )T (3'44)

Bu denklem takiminin ¢6ziimiinde [81, 99]da kullanilan degistirilmis sontimlii Newton metodu

kullanilmigtir. n iterasyon adimini ve A, soniimleme katsayisini gostermek {izere;

40 _ g0, (S_I;J F(07) =47 - AT F(g7) o< <t (3.45)
40

iteratif yontemi ile bulunur. Burada J, F(¢(”)) "nin Jacobi matrisidir. Denklem (3.45) Jacobi

matrisinin tersini hesaplamamak ve sistemi dogrusal olarak ifade etmek istenildiginde;

Jag" =F(4") (3.46)

seklinde verilir [22, 81]. Jacobi matrisinin olusturulmasi ve ¢6ziimii, yapilan alev hesaplarinin

toplam hesaplama yiikiiniin yaklasik %90’ olusturur [98, 99]. Bu olusan is yiikiinii azaltmak
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igin Jacobi matrisini her iterasyonda hesaplamak yerine daha 6nce hesaplanan Jacobi matrisi
kullanilir. Ancak dogrusal olmayan sistemler i¢in siirekli ayni Jacobi matrisi kullanilamaz. S6z
konusu matrisin yenilenme sikligina karsilik hesaplama maliyeti gbz Oniine alinmalidir [81,
84]. Bu noktada, iterasyonun bir sonraki adimda devam edebilmesinin kosulu, n iterasyon

sayisin1 gostermek {izere ve soniimleme katsayisi olmadan, soyledir;

(3.47)

Boylece iterasyonun ¢6ziimden uzaklagsmasi engellenir. Eger soniimleme katsayisi kullanilarak
uygun bir ¢oziim elde edilemez ise, Jacobi hesabi yenilenir, eger bu sekilde de ¢oziim
bulunamazsa Denklem (3.3) ve (3.4)’te bulunan zaman terimleri, Denklem (3.40) ile sonlu
farklar agilimi yapilarak ¢6ziim yapilan denklemler igine yerlestirilir ve sistemi ¢ozmek i¢in
zaman adimlar1 uygulanir. Basariya ulasilamazsa, zaman adimlart kiigtltiiliir, buna ragmen

uygun ¢6ziim bulunamazsa baslangi¢ ¢6ziim tahminleri gézden gecirilmelidir.

Newton iterasyonlari, bagil (R) ve mutlak (A) hatalar i¢in tanimlanan degerler ile asagidaki

ifadeyi saglayana kadar devam eder.

(Ag) < max (A Rx|g|) (3.48)

Mutlak hata (A) degerinin ilgilenilen herhangi bir bilesenin en yiiksek kiitle oranindan daha
diisiik olmali, bagil hata (R) ise ii¢ ila dort basamak hassasiyet icin 102 ila 10 araliginda
olmalidir [22].

3.2.4 Adaptif Diigiim Noktalari

On karisiml1 laminer alevlerin modellenmesinde baslangi¢ diigiim noktalarinin baslangicta az
sayida olmasimin ¢6ziimiin daha az sayida iterasyon ile yakinmasina fayda sagladigi
bilinmektedir. Bununla beraber sicakligin ve/veya bilesen dagilimlarimin hizli degistigi
bolgelerde diigiim noktalarinin fazla olmasi gerekmektedir [22, 84, 98-100]. Giris kosullar1 ve
denge ¢6ziimii temel alinarak yapilan ilk ¢6ziimiin ardindan her iki diigiim noktasinin (j, j-1)
arasinda egim ve egrilik degerlerine gore s6z konusu iki diigiim noktasinin arasinda bir diigiim
noktast daha eklenerek yeni bir ¢éziim elde edilir. Bir iterasyonda eklenecek olan diigim

noktasi sayisi yakinsama sorunu ile karsilasmamak igin yazilan program iginde
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siirlandirilabilir. Diiglim noktas1 ekleme islemi asagida verilen denklemlerin saglandigi

noktaya kadar tekrar edilir.

Vi = Y ja| < S(max(yn) —min(y,)) (3.49)

%) (%) (2 (%)

Denklem (3.49) ve (3.50)’da yn ¢6ziim vektoriindeki bir elemani (sicaklik veya bir bilesen igin

mol orani) ifade etmektedir. & ve y ise tanimlanabilir sabitleri gostermektedir. Yazilan

programda bu sabitlerin degerleri kullanici tarafindan degistirilebilmektedir veya 6n taniml

olarak siras1 ile 0.2 ve 0.5 degerlerini kullanabilir [84].
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BOLUM 4

PROGRAMLAMA VE ALGORITMA

Bu tez kapsaminda gaz yakitlar i¢in 6n karigimli laminer alevlerin yapisinin ve is olusumunun
analizi i¢in bir bilgisayar programi gelistirilmistir. Bilgisayar programi Fortran dilinde yazilmis
ve derleyici olarak GNU Fortran (GFortran 9.3.0) kullanilmistir. Bu béliimde yazilan programi

olusturan alt programlar ve bunlarin algoritmasi anlatilmistir.

4.1 DENGE COZUMU

Yazilan iki farkl alt program ile giris kosullar1 ve ilgilenilen bilesenlerin girdi dosyasindan
okunmasi ile Bolim 2.4.1 ve 2.4.2°de anlatilan iki yontem ile denge ¢ozliimii elde
edilebilmektedir. Denge ¢6ziimiiniin hangi alt program ile hesaplanacagini, program kullanicisi
degistirebilmektedir. Bolim 2.4.2°de de belirtildigi tizere Element Potansiyel Yonteminde
(EPY) dogrusal olmayan denklem sayisi toplam element sayisina bagli oldugu igin (6zellikle

cok sayida bilesen iceren sistemlerde) daha hizli sonu¢ vermektedir.

Elde edilen denklem takimlari her iki alt programda da, 6zgiin siiriimii Fortran 90’a uyarlanmig
hali ile [101], Levenberg-Marquardt yontemini kullanan ve MINPACK kiitiiphanesinde bulunan
Imdif alt programi kullanarak veya kullanicinin tercihine gore NNES alt programi ile
¢oziilmiistiir [102-104]. Dogrusal olmayan denklemlerin ¢6ziimlerinde ilk tahmin degerlerinin
iyi olmasi, ¢oziime ulasilmasi agisindan olduk¢a 6nemlidir [96]. Bolim 2.4.1°de anlatilan
yontemin kullanildig alt programda ilk tahminler literatiirde bulunan programdan uyarlanmigtir
[105]. Boliim 2.4.2°de bahsedilen yontemde kullanildiginda ise, eger varsa sadece nitrojen igin
bir ilk tahmin olarak havadaki nitrojen orani kullanilmis, diger biitiin elementler i¢in 1.0 olarak
verilmigtir. Daha 6nce bahsedildigi {izere bu yontemde dogrusal olmayan denklem sayisi,
Boliim 2.4.1°de verilen yonteme gore, gorece az oldugundan ¢oziimii elde etmek baglangic
tahmin degerlerine daha az bagimlidir. Denge durumu ¢6ziimii i¢in akis diyagrami Sekil 4.1°de

gosterilmistir.
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Denge Coziimii i¢in
Sicaklik Tahmini Yap
(Ontanumli Deger = 2222 K)

Girdi
Dosyasuu Oku

Denge Coziimii
i¢in Mol Oranlar:
Tahmini Yap

Kullamilmak
1stenen NASA

polinomlarimi oku

Y Yy

Sicaklik Tahminim Yemile
(Ikiye Bélme Metodu)

Dogrusal Olmayan Denklem
Takimim Segilen Yontem 1gin Coz 45
(EPY Ontammli)

,

Bulunan Mol Oranlart
ve Sicaklik Tahmini ile
Cikan Entalpiyi
Hesapla

“ntalpr Denkhgi Kabul
Edilebilir Hata ile
aglaniyor mu?

Denge
Cozimini
Yazdir

Sekil 4.1 Denge ¢6zlimii i¢in program akis diyagrami.

4.2 GAZLARIN TASINIM BUYUKLUKLERININ HESAPLANMASI

Saf gazlarin ve karigimlarinin taginim biiyiikliiklerinin hesaplamasi i¢in thermophy isimli bir
alt program yazilmistir. Yazilan alt programin ilk stiriimlerinde akis alaninda iteratif ¢oziim
yapilirken saf gazlarin tasmim ozellikleri her sicaklik degisiminde tekrar hesaplanmistir.
Bolim 2.2.2 - 2.2.4’te verilen ve taginim biiylikliiklerinin hesaplanmasi icin kullanilan
denklemlerin her bir iterasyonda tekrarlanmasi, Bolim 2.2.1’de bahsedilen tasinim
ozelliklerinin tablo degerleri i¢in hem dogrusal aradegerleme hem de c¢ift dogrusal
aradegerleme islemlerinin tekrarlanmasi islem yiikiine sebep oldugu gozlenerek degisiklige
gidilmistir. Boliim 4.1’de bahsedilen denge ¢6ziimii sonrasinda elde edilen sicakligin, adyabatik
bir sistemin teorik olarak en yiiksek sicakligi oldugu ve giris sicakliginin ise en diisiik sicaklig
oldugu bilinmektedir. Bu iki sicaklik arasinda kullanicinin belirledigi miktar kadar noktada
(sicaklikta) tasinim biiylkliikleri hesaplanarak, gene kullanic1 tarafindan degistirilebilen
dereceden Chebyshev polinomlari kullanilarak her tasimim biytikligi i¢in ayr1 bir egri
uydurulmustur. Saf gazlarin tagimim biiyiikliikleri, alt programin ilk ¢alismasinda hesaplanmig
ve bir dosyaya yazdirilmigtir. Bu yontem ile hem ana programin devaminda yapilan
iterasyonlarda hem de yazdirilan dosya sayesinde daha sonraki calistirmalarda veya aymi

bilesenler kullanilarak yapilacak bagka analizlerde kullanilarak, kullaniciya zaman
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kazandirmasi amaglanmistir. Yazilan alt programin akis diyagrami Sekil 4.2°de verilmistir. Egri
uydurma i¢in ve uydurulan egrilerin katsayilarla tekrar hesaplanmasi igin literatiirde bulunan

ve Fortran dilinde yazilmis alt programlar kullanilmistir [106, 107].

. . Egrilerin
af Bilesenler i¢in Tasinim E Katsavil
Biiyiikliiklerine Daha Once Egri gsg;;;;m

9
Uydurulmus mu? Oku

Denge Coziimii

Sicaklik Degeri Saf Bilesenlerin

Istenilen Sicaklikta

NASA Katsayilarim, Egrilerin Taginim

Tasimm Ozellikleri ve Katsayilarini Biiyiikliiklerini

Carp1sma Intcgrallcrl Dosyaya Hesapla
Dosyalarlm Oku Yazd1r J

Girig Slcakllgl ve Denge
Sicakligi Arasinda Elde Edilen Vcrllcrc igin Gaz Karisimi i¢in
Tagmim > Her Bir Tasinim Taginim Bitir
Biiytkliklerini Aralik Bityiikliigiine Eri Uydur Biiytikliiklerini
Sayisinda Hesapla Hesapla
(Ontanimli Deger=75 Aralik)

Sekil 4.2 Gaz karisimlarinin tasinim biiytikliiklerini hesaplamak i¢in yazilan alt programin akis
diyagrami

4.3 YANMA OLAYI VE iS OLUSUMU

Yapilan bu ¢alisma kapsaminda yazilan bilgisayar programu ile bir boyutta laminer 6n karigimli
alevler i¢in sayisal ¢éziimleme ve iS Olusumu incelenmistir. Yanma olayi, tanimlanan bir
boyutlu geometri boyunca bilesen dagilimlari ve sicaklik degerleri i¢in B6lim 3.1.1 ve 3.1.3°de
verilen temel esitlikler, Boliim 3.2°de verilen sonlu farklar denklikleri ile ifade edilerek, elde
edilen dogrusal olmayan denklem sistemi ¢oziilmiistiir. Yazilimin bu kisminda matris islemleri
icin, programin ilk denemelerinde 6zgiir yazilim lisansli LAPACK kiitiiphanesinden dgesv alt
programi kullanilmis, daha sonra ise Skinner’in (1994) gosterdigi gibi (Sekil 4.3) hesaplanan
jacobi matrisinin blok tridiagonal olmasi dolayisi ile islemlerin daha hizli gergeklesmesi igin
dgbsv alt programi kullanilmigtir [108, 109]. Kalan tiim alt programlar ve algoritma ise bu
calisma kapsaminda gelistirilmistir. Dogrusal olmayan denklem sisteminin ¢6ziimiinde ilk
deger olarak, c¢ikis bolgesi i¢in kullanici tarafindan belirlenen kismi icin Bolim 4.1°de elde
edilen denge ¢6ziimii sonuglari kullanilmistir. Giris kosullar ise, verilen geometrinin yine

kullanici tarafindan belirlenen bir kismi i¢in uygulanmistir. ilk tahmin igin arada kalan bolgede
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ise dogrusal davranig (rampa fonksiyonu) gosterdigi kabul edilmistir. Yanma analizinin
sonunda elde edilen veriler, Boliim 3.1.2°de sunulan ile is modellemesi i¢in girdi verileri olarak
kullanilarak is analizi yapilmistir. Bu noktada is olusumunun, yanma olayindaki bilesen
dagilimin1 etkilemesi dolayis ile bu veriler dongiiye sokularak sonuglar elde edilmektedir. Is
hesabi1 yapan alt programda elde edilen dogrusal olmayan denklem sistemi, 6zgiin hali Fortran
90’a uyarlanmis NNES alt programini kullanarak c¢ozilmistiir [103, 104]. Yazilan ana

programin akis diyagrami Sekil 4.4’te verilmistir.

b= J(K+1 >
N (K+1) >
—_ —
“AlvA- N
RO AlvA-—®
“.e--:se;\--:.'
oV @HO - AlVA--E
oV-OmO-AVA-E
CV - @OEO - AVA-- R
o V- ORO - A
oV @OmO - A
S V- 9RO A
oV ®
ov--o
oV - @
J(K+1) .
[ ]
L
oV @m0 AV A
SV OEO - ATAT
() OV @m0 AVA-
o V- 9RO -
oV 9RO
ov-eme -
oV
o v -
v oy

Sekil 4.3 Jacobi matrisinin sahip oldugu blok tridiagonal formun sematik gésterimi (J harfi
diigim noktalarini, K harfi bilesen sayisim gostermektedir, [109]’dan
degistirilerek).
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(

|

Dugilim Noktalar:
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Alani Iginde
Coziim Hesaple

<

¢ ve yile Ilgili Sartlar
Karsiliyor mu?

J—

Yeni Diigiim
Noktalar1 Ekle

is Hesabinin Neden Cldugu Kzynak
Terimleri Coziimii Degistiriyor mu’

Is Hesab1 Var mu

Is Hesab1 Yap

(Kaynak Terimlerine
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Bilesenleri Ekle
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Sonuglart
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|

Biti1

Sekil 4.4 Ana programin akis diyagrama.
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BOLUM 5

HESAPLAMALAR VE SONUCLAR

Yapilan ¢alismanin sonuglari dort ana baslikta sunulmustur. Yazilan alt programlar ve ana
programin dogrulanmasi amaci sirasiyla gaz karigimlarmin tasinim biiyiikliikleri, denge
¢Ozlimii, yanma ve is analizi ile elde edilen sonuglar, literatiirde bulunan deneysel sonuglar ve
modelleme verileri ile karsilastirilmigtir. Yazilan programlar vasitasi ile elde edilen sonuglarin

literatiir ile uyumu ortaya konmustur.

5.1 SAF GAZLARIN VE GAZ KARISIMLARININ TASINIM BUYUKLUKLERI

Yanma modellemesi yapilirken gazlarin saf hallerinin ve bunlarin olusturdugu karigimlarin
tasinim  biyiikliiklerinin hesaplanmasi gerektigi Boliim 3’te  verilen denklemlerden
goriilmektedir. Bu baglamda yazilan programlar vasitasi ile elde edilen degerler ile literatiirde
elde edilen degerlerin karsilastirilmasi sunulmustur. Tasinim biiyiiklerinin hesaplanmasinda

kullanilan taginim 6zellikleri literatiirden alinmistir [70, 110, 111].

Cizelge 5.1’te saf halde bulunan baz1 gazlarin 1s1 iletim katsayilar1 ve viskoziteleri literatiirden
aliman degerler ile karsilastirilmistir. Sonuglar genel olarak literatiir degerleri ile uyumlu

cikmustir.

Cizelge 5.2°te ise havanin 1s1 iletim katsayist ve viskozitesi hesaplanarak literatiir ile
karsilagtiritlmistir. Hava igin yapilan hesaplamalarda hata %4’iin {izerine ¢gikmamustir, bu hata
degerlerinin mithendislik hesaplamalari i¢in yeterli oldugu sdylenebilir [46]. Hem literatiirdeki
degerler i¢cin hem de yapilan ¢alismada havanin iceriginin N2, Oz ve Ar’dan olustugu ve mol

oranlarinin sirasi ile 0.7812, 0.2096 ve 0.0092 oldugu kabul edilmistir [112].
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Cizelge 5.1 Bazi saf gazlarin yazilan program ile elde edilen 1s1 iletim katsayisi ve viskozite
degerlerinin literatiir degerleri [112] ile karsilagtirilmasi.

Literatiir [112] Yazﬂan. progratmdan

Bil Sicaklik _ elde edilen degerler | vij;de Hata

resen [K] II<SI [letim Viskozite Ist lletim Viskozite [%]

atsayisi [uPa-s] Katsayis1 [uPa-s]
[mMW/(m-K)] [mMW/(m-K)]

300 21.218 9.408 21.982 9.366 3.60 | 0.45
CoHe 400 35.965 12.213 35.723 12.305 0.67 | 0.75
500 53.769 14.778 51.669 14.988 391 | 142
600 73.338 17.135 68.576 17.400 6.49 | 1.55
300 34.552 11.245 35.642 11.419 3.16 | 1.55
CH 400 50.127 14.272 50.797 14.410 1.34 | 0.97
500 68.564 16.976 68.667 17.080 0.15 | 0.61
600 88.921 19.431 88.098 19.453 0.93 | 0.11
250 12.950 12.565 13.633 12.547 528 | 0.15
450 29.346 21.901 29.270 21.894 0.26 | 0.03
CO; 650 45.466 29.873 44.566 29.647 198 | 0.76
850 60.295 36.707 59.016 36.426 2.12 | 0.76
1050 73.843 42.692 72.163 42.352 2.28 | 0.80
350 173.530 22.154 170.573 21.897 1.70 | 1.16
600 252.400 32.215 240.717 30.902 4.63 | 4.08
He 850 321.870 41.153 301.830 38.747 6.23 | 5.85
1100 385.470 49.382 358.006 45.959 7.12 | 6.93
1350 444.910 57.105 414.280 53.183 6.88 | 6.87

Cizelge 5.2 Havanin 1s1 iletim katsayist ve viskozite degerlerinin program sonuglar1 ve

literatiir degerleri ile karsilastirilmasi.

Literatiir [112] Yazﬂan' progravmdan
- Sicaklik elde edilen degerler Yiizde Hata
Bilesen Is1 fletim . Is1 letim S
[K] Viskozite Viskozite [%]
Katsayis1 Pa-s] Katsayis1 [uPa-s]
[mW/(m'K)] [w [mW/(m'K)] K
300 26.384 18.537 26.165 18.609 0.83 0.39
500 39.944 27.090 39.028 26.894 2.29 0.72
700 51.755 34.176 51.295 33.755 0.89 1.23
Hava 900 62.543 40.394 63.207 39.807 1.06 1.45
1100 72.680 46.051 74511 45.301 2.52 1.63
1300 82.381 51.325 85.209 50.432 3.43 1.74
1500 91.781 56.325 95.319 55.253 3.85 1.90
1700 100.970 61.127 104.939 59.822 3.93 2.14
1900 110.010 65.783 114.151 64.181 3.76 2.44

Ucg adet gazdan olusan bes ayr1 karisimin mol oranlar1 Cizelge 5.3’te verilmistir. Cizelge 5.4’de
ise bu karisimlar i¢in elde edilen deneysel olarak bulunmus viskozite sonuglari [113] ile yazilan
program ile hesaplanan sonuglar karsilastirilmistir. Hesaplanan degerlerin deneysel degerlere

gore farklarin %3’ gegcmedigi goriilmiistiir.
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Cizelge 5.3 Karsilastirmast yapilan ii¢ farkli gaz iceren karigimlarin bilesenleri ve mol

oranlari.
Karisim bilesenleri ve mol oranlari
Raosm 1N, | Ar | COp | CHy
Karisim 1 | 0.1869 | 0.2842 | 0.5289 -
Karigim 2 | 0.4535 | 0.2049 | 0.3416 -
Karisim 3 | 0.2002 - 0.2713 | 0.5285
Karigim 4 | 0.2654 - 0.5588 | 0.1758
Karisim 5 | 0.3429 - 0.3456 | 0.3115
Cizelge 5.4 Farkl gaz karisimlari icin deneysel viskozite degerleri ile yazilan program ile elde
edilen degerlerin karsilagtirmasi.
Sicaklik (DeneyseIIJit/ei?;aktgzrite) [113] giigillzéifrvlils)lizi?énsi?&igz Yﬁzﬁ;)]F ark
[K] [1P] [1P]
Kargim 1 | Kargim?2 | Kargim1 | Karsim?2 | Kamgim1 | Karisim 2
208 173.61 176.71 177.13 179.71 1.99 1.67
373 211.08 212.79 217.13 218.36 2.79 2.55
473 256.62 256.33 263.73 263.19 2.70 2.61
673 335.09 331.54 342.62 339.23 2.20 2.27
873 403.35 396.96 411.99 404.80 2.10 1.94
Karisim | Karisim | Karisim | Karisim | Karisim | Karisim | Karisim | Karisim | Karisim
3 4 5 3 4 5 3 4 5
298 139.19 | 152.02 | 150.04 | 140.32 | 154.04 | 151.93 | 0.80 1.31 1.25
373 168.04 | 184.95 | 181.09 | 171.12 | 189.25 | 185.13 | 1.80 2.27 2.18
473 202.75 | 225.00 | 218.56 | 206.68 | 230.49 | 223.69 1.90 2.38 2.30

Cizelge 5.5’te literatiirde egri uydurma yontemi ile hesaplanan viskozite ve 1s1l iletkenlik

katsayilar1 [114] ile bu calisma kapsaminda yazilan programdan elde edilen degerlerin

karsilastirmas1 yapilmigtir. Hesaplanan degerlerle literatiirden alinan degerlerin yiizde

farklarin kabul edilebilir diizeyde oldugu goriilmiistiir.
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Cizelge 5.5 Yazilan programla elde edilen viskozite ve 1s1 iletim katsayis1 degerlerinin
literatiirden alinan degerler ile karsilastirilmasi.

Gaz Literatiir [114] Yazilan Program )

karisimi Sicaklik Viskozite Is1 lletim Viskozite Ist fletim | Yiizde Fark

[K] Katsayisi Katsayis1 [%]

mol oranlari [uP] [MW/(m-K)] [1P] [mW/(m'K)]

400 315.84 121.84 325.42 124.68 3.03 | 2.33
500 369.25 141.00 375.44 145.05 1.68 | 2.87
Xxe: 0.1271 600 418.69 158.84 419.00 163.62 0.07 | 3.01
X 08729 |__700 464.93 175.64 457.84 181.45 | 1.52 | 3.31
800 508.53 191.60 492.13 198.49 3.22 | 3.60
900 549.96 206.84 521.39 214.36 5.19 | 3.64
400 318.62 32.36 330.48 32.73 3.72 | 5.39
500 381.67 37.90 389.99 38.62 218 | 1.91
Xxe: 0.6269 600 439.70 42.88 444,11 44.07 1.00 | 6.93
X, 03731 | 700 493.65 47.60 492.90 49.19 | 0.5 [ 7.33
800 543.59 52.10 537.47 54.03 1.13 | 7.62
900 591.35 56.41 578.26 58.54 2.21 | 7.69

Cizelge 5.6°da farkli gazlar igin degisik sicakliklarda ikili difiizyon katsayilari literatiirden
bulunan deneysel veriler ile yazilan programdan elde edilen sonuglar Kkarsilagtirilmistir.
Deneysel sonuglara gore bulunan yiizde sapma degerlerinin yanma analizi igin yeterli oldugu

gozlenmistir [46].

Cizelge 5.6 Ikili Difiizyon sayilar1 i¢in program sonuglari ve literatiir karsilagtirmas.

ikili Gaz Sicaklik | Deneysel | Yazilan program |y b
Cifti Referans K] D/ZB D/;B [%]
[cme/s] [cm</s]
Ar-CHa [115] 298 0.205 0.214 4.39
Ar-Hz [115] 295 0.840 0.790 5.95
Ar-He [115] 276 0.655 0.654 0.15
Ar-Xe [115] 378 0.180 0.173 3.89
CO2-He [115] 298 0.620 0.610 1.61
CO2-He [115] 498 1.433 1.446 0.91
CO-Nz2 [115] 373 0.322 0.302 6.21
H2-N2 [115] 294 0.773 0.751 2.85
H2-N2 [115] 573 2.449 2.317 5.39
He-H.0 [115] 352 1.136 1.176 3.52
He-N; [115] 298 0.696 0.709 1.87
CHa-He [116] 273.15 0.618 0.596 3.56
CoHa-He [116] 273.15 0.497 0.498 0.20
NO2-N2 [116] 273.15 0.145 0.146 0.69
NO-He [116] 273.15 0.662 0.611 7.70
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5.2 DENGE COZUMU VE ADYABATIK ALEV SICAKLIGI

Bu boliimde yazilan programin ilgili alt programlari kullanilarak elde edilen denge ¢oziimleri

ve adyabatik alev sicaklik degerleri literatiirle karsilastirilmistir.

Cizelge 5.7'te degisik yakit-hava esdeger oranlari igin propan (CsHsg) — hava yanmasi
durumunda yakit dahil 11 bilesen icin denge ¢6ziimii yapilarak bilesenlerin mol oranlar1 ve
adyabatik alev sicaklilari, literatiir degerleri ile beraber verilmistir. Goriilecegi iizere

hesaplanan degerler ve literatiirden alinan degerler uyumludur.

Cizelge 5.7 Propan-hava yanmasinin degisik yakit-hava esdeger oranlart igin program
sonuglart ile literatiir degerleri (P=1 atm, Tiris=298 K).

) 0.6 1.0 1.5
Literatiir | programdan | Literatlir | programdan | Literatiir | programdan
Bilesenler |  degeri elde edilen degeri elde edilen degeri elde edilen
[117] deger [117] deger [117] deger
Co 0.000E+00 | 1.760E-05 | 1.250E-02 | 1.249E-02 | 1.042E-01 | 1.045E-01
CO2 7.200E-02 | 7.195E-02 | 1.027E-01 | 1.027E-01 | 4.940E-02 | 4.902E-02
H 0.000E+00 | 3.870E-07 | 4.000E-04 | 4.636E-04 | 3.000E-04 | 3.452E-04
H2 0.000E+00 | 6.863E-06 | 3.400E-03 | 3.289E-03 | 6.630E-02 | 6.595E-02
H20 9.600E-02 | 9.581E-02 | 1.483E-01 | 1.484E-01 | 1.382E-01 | 1.385E-01
NO 2.000E-03 | 1.738E-03 | 2.300E-03 | 2.334E-03 | 0.000E+00 | 6.841E-06
N2 7.510E-01 | 7.512E-01 | 7.208E-01 | 7.209E-01 | 6.415E-01 | 6.416E-01
0] 0.000E+00 | 1.259E-05 | 3.000E-04 | 3.107E-04 | 0.000E+00 | 2.643E-07
OH 3.000E-04 | 2.790E-04 | 3.300E-03 | 3.209E-03 | 1.000E-04 | 6.864E-05
02 7.900E-02 | 7.903E-02 | 5.900E-03 | 5.880E-03 | 0.000E+00 | 2.404E-07
Adyabatik
Alevv 1701 1700.2 2267 2265.6 1974 1972.3
Sicaklig
[K]

Cizelge 5.8’de farkli yakitlarin stokiyometrik miktarda hava ile yanmasi sonucu, literatiir
degerleri ve programdan elde edilen adyabatik alev sicakliklar1 ve yiizde farklar1 sunulmustur.

Yiizde fark degerlerinden de goriilecegi lizere program degerleri son derece hassastir.
Sekil 5.1, Sekil 5.2 ve Sekil 5.3’te ise yazilan programla propan (CzHs) i¢in farkli yakit-hava

esdeger oranlari i¢in elde edilen denge ¢6ziimleri sonucu adyabatik alev sicakliklar1 ve bilesen

mol oranlari literatiirdeki degerler ile birlikte sunulmustur.
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Cizelge 5.8 Farkli yakitlar i¢in stokiyometrik yakit hava karigimi i¢in adyabatik alev
sicakliklar (P=1 atm, Tgiris=298 K).

Adyabatik alev sicakligi
Yakit [K] Yiizde fark
- Literatiir Programdan [%]
Formali Adi 2] olde ecilon
CH4 Metan 2226 2224.56 0.065
CoH2 Asetilen 2539 2539.49 0.019
CoHg4 Etilen 2369 2368.52 0.020
CaHe Etan 2259 2258.66 0.015
CsHe Propilen 2334 2337.41 0.146
CsHs Propan 2267 2265.62 0.061
C4Hs 1-Biitan 2322 2324.47 0.106
CsH1o N-Biitan 2270 2270.86 0.038
CsHao 1-Penten 2314 2315.85 0.080
CsH1 N-Pentan 2272 2272.07 0.003
2400 e | iteratiiv
2300 Bu galigma
R
2200 // \\ S —

—
\.\
2100 -~
~
~
2000
1900

1800

Sicaklik [K]

1700

1600

1500
0.6 0.7 0.8 0.9 1 11 1.2 13 1.4

Yakit-Hava Esdeger Orani (@)

Sekil 5.1 Propan-hava karigimmin farkli yakit-hava esdeger oranlari igin adyabatik alev
sicakliklart (P=1 atm, Tgiris=298 K, referans degerleri [2]’den alinmistir).
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Sekil 5.2 Propan-hava karisiminin farkli yakit-hava esdeger oranlari i¢in bazi bilesenlerin mol
oranlart (P=1 atm, Tgirig=298 K) (Diiz ¢izgiler [2]’den alinmistir, semboller ise
yazilan program sonuglaridir).

10000
1000

[

§ 100

2

10

13

12

10 11

Yakit-Hava Esdeger Orani (@)

0.7 08 09

Sekil 5.3 Propan-hava karisiminin farkli yakit-hava esdeger oranlari igin bazi bilesenlerin mol

oranlart (P=1 atm, Tgii=298 K) (Diiz ¢izgiler [2]’den alinmistir, semboller ise
yazilan program sonuglaridir).
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Sekil 5.4’te metan-hava karisimina hidrojen eklemesinin adyabatik alev sicakligina olan etkisi
hem farkli stokiyometrik oranlar hem de degisik hacimsel oranlarda hidrojen eklenmesi
durumlarinda incelenmis, literatiirde bulunan ve ticari bir yazilimla elde edilen sonuclarla
beraber gosterilmistir [118]. Hesaplamalarda GRI-Mech 3.0 [70] mekanizmasinda yer alan
argon gazi hari¢ 52 bilesen kullanilmistir. Yazilan programla elde edilen sonuglar literatiir ile
tamamen uyumludur. Yapilan hesaplamalarda elde edilen sicakliklar ile bahsedilen yayinda

verilen degerler arasindaki fark % 0.6’y1 gegcmemektedir.

2300
—%0H,

——%20H,;
2200

=—%50H;

2100

2000

1900

Sicakhk [K]

1800

1700

1600
0.5 0.6 0.7 0.8 0s 1.0 11 1.2 1.3 14 1.5

Sekil 5.4 Degisik yakit-hava esdeger oranlart ve yakita katilan hacimsel hidrojen oranlarina
karsilik adyabatik alev sicakligi degerlerinin literatiir ile karsilastirilmasi (Diiz
cizgiler bu ¢alismada elde edilen sonuglari, semboller literatiir degerlerini [118]
gostermektedir).

Sekil 5.5°te ise stokiyometrik yanma durumunda yakitta bulunan hidrojen gazinin hacimsel
oranina karsilik adyabatik alev sicakligi verilmistir. Literatiir degerleri ile bulunan degerler

arasindaki fark 2.5 K’nin altindadir ve % 0.12’yi gegmemektedir.
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2220
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Yakitta bulunan hacimsel H> miktari

Sekil 5.5 Metan-hava karisiminin stokiyometrik miktarda yanma icin (@=1) farkli oranlarda
hidrojen gaz1 eklenmesinin adyabatik alev sicakligma etkisi (Semboller literatiir
degerlerini [118], diiz ¢izgi bu ¢alismay1 gostermektedir).

5.3 AKIS ALANI iICINDE YANMA COZUMU

Yapilan calismada bu noktaya kadar olan kisimda akis alami icinde yapilacak yanma
modellemesi i¢in gerekli olan taginim biiyiikliikleri ve analizde kullanilacak denge durumu
¢Oziimii sunulmustur. Bu boliimde ise verilen bir akis alani i¢inde yapilacak ¢oziim sonuglari
verilmistir. Sekil 5.6 — 5.8’de stokiyometrik metan-hava yanmasi analizinden elde edilen
sicaklik degerleri ve ¢esitli bilesenler i¢in mesafeye goére mol oranlari ve literatiirden alinan ve
ticari bir program ile elde edilen sonuglar birlikte verilmistir fakat belirtilen kaynakta kullanilan
ticari programin ayar ayrintilarindan bahsedilmemistir [69]. Yazilan programdan elde edilen
sonuglar bahsi gegen sekillerde 0.5 mm kaydirilmistir. Bundan dolayr sicaklik ve bilesen mol
oranlarinda 0.5 mm Oncesinde farkli davraniglar gosterseler de sonrasinda {ist iiste
oturmuslardir. Sonuglar birbirleri ile uyum igerisindedir. Dagilim davraniglari ayni olmakla
beraber OH, CO ve CH20 mol oranlar igin literatiir degerlerine gore tepe noktasi ihmal
edilebilir dlgiide az olarak elde edilmis, H2O igin ise tam tersi olarak mol orani tepe noktasi

daha yiiksek bir deger bulunmustur. Elde edilen sonuglarda az da olsa goriilen bu farkliliklarin
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temel sebebi kullanilan kimyasal tepkime mekanizmalarinin farkli olusu olarak yorumlanabilir.
Bahsedilen kaynakta GRI-Mech 2.11 tepkime seti kullanilirken [2, 69], yapilan ¢alisma igin
yazilan programda DRM22 tepkime mekanizmasi kullanilmistir [119].

Sekil 5.9 Stokiyometrik metan-hava yanmasi adaptif diigiim noktasi olusturma ve sicaklik
dagilimi gosterimi. Sekil 5.9 ve Sekil 5.10°de ise Boliim 3.2.4°de anlatilan adaptif digiim
noktalarinin kullanimai sirasiyla sicaklik ve karbon monoksit bileseni i¢in verilmistir. Akis alani
¢oziimiine gegmeden elde edilen denge ¢oziimii, alev sonu bolgede ilk tahmin olurken, tepkime
bolgesinin  Oncesinde ise giris kosullart bu tahmini olusturur. Program kullanicisinin
degistirebildigi ara bolge i¢inse degiskenlerin dogrusal degistikleri kabulii ile yaklagilmistir.
Sekillerden de belli oldugu lizere diigiim sayisi arttikga ilk (kaba) ¢oziimlerde var olan keskin
egriler yerlerini daha kdsesiz egrilere birakmakla beraber sonlu farklar metodunda kullanilan

diigiim sayisi arttik¢a beklenen bir 6l¢giide analitik ¢6ziime de yakinsadigr goriilmektedir.

0.1 - 2500
CH.

- 2000

=
93]
(=]
(=]

Mol Orani
Sicaklik [K]

[
Q
o
o

- 500

1.5 2.0 2.5 3.0
Mesafe [mm)]

Sekil 5.6 Stokiyometrik metan yanmasi i¢in yazilan programdan elde edilen deger ile literatiir
karsilastirmasi (siirekli gizgiler literatiir [2], kesikli ¢izgiler programdan elde edilen
sonuglar).
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Sekil 5.7 Stokiyometrik metan yanmasi i¢in yazilan programdan elde edilen deger ile literatiir
karsilagtirmasi (stirekli ¢izgiler literatiir [2], kesikli ¢izgiler programdan elde edilen
sonugclar).

25

H>0x10

Mol Qrami

- e —————
- -
- -
- -

15 2 2.5 3
Mesafe [mm]

Sekil 5.8 Stokiyometrik metan yanmasi i¢in yazilan programdan elde edilen deger ile literatiir
karsilastirmasi (siirekli gizgiler literatiir [2], kesikli ¢izgiler programdan elde edilen
sonuglar).
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Sekil 5.9 Stokiyometrik metan-hava yanmasi adaptif diigiim noktasi olusturma ve sicaklik
dagilimi gosterimi.
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Sekil 5.10 Stokiyometrik metan-hava yanmasi adaptif diiglim noktas1 olusturma ve karbon
monoksit mol oran1 dagilimi gosterimi.
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Sekil 5.11 — Sekil 5.14’de ise Cizelge 5.9’da tanimlanan 6n karigimli etilen-hava yanmasinin
sonuclart literatiirden alinan deneysel veriler ve modelleme sonuglari ile karsilastirilmistir.

Modellemesi yapilan alev, literatiirde hem deneysel sonuglar hem de modelleme sonuglari igin

sik¢a kullanilan standart bir alevdir [29, 35, 45, 85, 120-122].

Cizelge 5.9 Modellenen alevin ilgili parametreleri.

Yakit-hava C/O Yanmamis Giris Programda
Karisim 9 . kullanilan
Esdeger Oran1 | orani Karisim Hizi Sicakligi mekanizma

C.H+/Hava 2.34 0.78 6.73 cm/s 320 K San Diego [123]

Sekil 5.11°de, etilen-hava karisiminin modellemesi sonucunda bulunan sicaklik dagiliminin
literatlir ile karsilastirilmast sunulmustur. Yazilan program ile bulunan sicaklik dagilimi,
literatiirde bulunan deneysel ve modelleme sonuglari ile uyum igindedir. Sicaklik dagiliminin
tepe noktast bir miktar az bulunmus olsa da (verilen diger modelleme sonucu ile tepe noktasi
farki 44.1 K’dir), 6zellikle deneysel sonuglarin kendi aralarindaki farka oranla kabul edilebilir
seviyede kaldigi goriilmistiir. Sekil 5.11 — Sekil 5.14’te yanma ana bilesenleri ve is onciilii
olarak degerlendirilen asetilen bileseninin alev boyunca dagilimlari literatiir degerleri ile

birlikte verilmistir. Goriildiigii tizere sonuglar birbirleri ile uyumludur.

2200
Deneysel [Menon et al. (2007)]
* B Deneysel [Wu et al. (2006)]
¢ Deneysel [Xuetal. (1997)]

2000
=+ = Maodelleme 1-D [Xuan and Blanquart (2016)]

Yazilan program sonuglari 1-D

1800

1600

Sicakhk [K]

1400

1200

1000
0.0 0.5 1.0 15 2.0 25 3.0

Mesafe [cm]

Sekil 5.11 Etilen-hava yanmasi modellemesinin bulunan sicaklik degerlerinin literatiir ile
karsilastirilmasi.
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Sekil 5.12 Karbon monoksit ve karbon dioksit mol oranlar1 (Semboller deneysel [74], kesikli
cizgiler modelleme [72], diiz ¢izgiler ise bu ¢alismadan elde edilen sonuglari
gostermektedir).

3.00E-02
2.50E-02 -....-l_-——.____:_.._
2.00E-02
—CoH
—H,0%0.25
5 150602
Q
=
1.00E-02
5.00E-03
0.00E+00
0.0 0.5 1.0 1.5 2.0 2.5 3.0
Mesafe [cm]
Sekil 5.13 Su buhart (6lgeklendirilmis) ve asetilen mol oranlari (Semboller deneysel [74],

kesikli ¢izgiler modelleme [72], diiz ¢izgiler ise bu ¢alismadan elde edilen sonuglari
gostermektedir).
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CH" bilesenin akis alaninda kimyasal 1s1ldama (chemiluminescence) yolu ile tespit edilmesi,
tepkime bolgesinin tespiti igin gegerli bir yontemdir [124, 125]. Tepkime bdolgesi disinda
bulunmadigindan ve tepkime bolgesinde konsantrasyonunun ¢ok kii¢iik olmasindan dolay1
sekil gosterimlerinde normalize edilerek gosterilir. Yazilan program ile elde edilen CH” miktar
da deneysel veriler ile Sekil 5.14’te bu yontem ile kiyaslanmigtir. Program sonucu elde edilen

sonuclardan reaksiyon bolgesinin de iyi bir sekilde modellendigi goriilmiistiir.
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Sekil 5.14 Yazilan program ile elde edilen normalize edilmis CH™ mol oranmin deneysel
sonuglar ile karsilagtirilmas: (Noktalar literatiirden deneysel verileri [29], diiz
cizgiler program sonuglarini gostermektedir).

Cizelge 5.10°da verilen hem deneysel hem de modelleme sonuglar1 bulunan, farkli yakitlar ve
karisima eklenen CO2 miktarlar igeren alevler yazilan program ile denenmistir. Referans
kaynakta bulunan modelleme mekanizmalarindan farkli bir mekanizma (San Diego
mekanizmasi [123]) kullanilmistir [126]. Modelleme esnasinda iki farkli yontemle sicaklik
dagilim kullanilmistir. Ik kullanilan yontemde enerji denklemi de ¢oziiliirken (sicaklik
dagilim1 program tarafindan degisken olarak hesaplanirken), ikinci yontemde ise, kaynakta da
oldugu gibi, sicakliklar diizeltilmis deneysel veriler temel alinarak kullanilmistir. Sekil 5.15°te
goriildiigii tizere enerji denklemi ¢oziilerek akis alaninda ¢éziim yapildiginda reaksiyon bolgesi
daha kisa mesafede yer almakta olup, ilgilenilen ana bilesenler i¢in deneysel sonuglara gore
sapmalar biiytliktiir. Fakat Sekil 5.16°da deneysel sicakliklar programa girdi olarak verildiginde
bilesen dagilimlarinin deneysel sonuclar1 ¢ok daha iyi gosterdigi gozlenmistir. Modelleme
esnasinda eger varsa Olgiilen sicaklik dagilimlarinin kullanilmasi 6nerilmekle beraber, ¢esitli
fiziksel ve deneysel kisitlar ve belirsizlikler dl¢iilen sicakliklar igin (6zellikle tepe noktalarda)

200 K’e varan diizeltmeler gerektigini gostermektedir [24, 32, 127-130].
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Cizelge 5.10 Literatiirden deneysel ve modelleme sonuglar1 karsilastirilan alevlerin
parametreleri [126].
Giris kosullar1 bilesen mol oranlari iri - 5
Alev Adi $ kKos $ Giris Hiz1 | Yakiat-hava esdeger
CHs | CsHs | CO2 | 02 | N (cm/s) orani (P)
Shmakov-1 | 0.111 - - 0.186 | 0.703 16.0
Shmakov-2 | 0.111 - 0.15 | 0.186 | 0.553 7.25 12
Shmakov-3 - 10048 | - 02 |0.752 40.2 '
Shmakov-4 - 0.048 | 0.15 0.2 | 0.602 20.1
/- N prsbda aa A A A A A A A A
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Sekil 5.15 Shmakov-1 alevinin, enerji denklemiyle beraber ¢oziilerek, sicaklik dagilimi
oksijen ve su buhari i¢in mol oranlart (Semboller ve kesikli cizgiler sirasiyla
literatiirden [126] alinan deneysel ve modelleme verilerini, diiz ¢izgiler ise bu

calisma sonuclarin1 gostermektedir).

Sekil 5.16°da elde edilen modelleme sonuglar neticesinde Cizelge 5.10°da verilen Shmakov-1

ve Shmakov-2 alevleri i¢in modellemeler deneysel sicaklik dagilimlari programa girdi olarak

verilerek, sonuglari Sekil 5.17 —Sekil 5.21’de sunulmustur. Kaynak referanstan alinan

modelleme sonuglart GRI-Mech 3.0 ile yapilan analiz sonuglaridir [126]. Bu calisma

kapsaminda yazilan program ile elde edilen sonuglar genel olarak deneysel ve kaynaktaki

referans modelleme sonuglari ile 6rtiismektedir. Sekil 5.22 ve Sekil 5.23’te Shmakov-3 alevinin

modelleme sonuclarinin literatiir ile karsilastirilmasi verilmistir.
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Sekil 5.16 Shmakov-1 alevinin, deneysel sicaklik verileri girdisiyle, sicaklik dagilimi, oksijen
ve su buhari i¢in mol oranlar1 (Semboller ve kesikli ¢izgiler sirasiyla literatiirden
[126] alinan deneysel ve modelleme verilerini, diiz ¢izgiler ise bu c¢alisma
sonuglarini gostermektedir).
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Sekil 5.17 Shmakov-1 alevinin, deneysel sicaklik verileri girdisiyle, sicaklik dagilimi, oksijen
ve su buhart i¢in mol oranlar1 (Semboller ve kesikli ¢izgiler sirasiyla literatiirden
[126] alinan deneysel ve modelleme verilerini, diiz ¢izgiler ise bu calisma
sonuclarint gostermektedir).
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Sekil 5.18 Shmakov-2 alevinin, deneysel sicaklik verileri girdisiyle, sicaklik dagilimi, yanma
ana bilesenleri i¢cin mol oranlar1 (Semboller ve kesikli ¢izgiler sirasiyla literatiirden
[126] alinan deneysel ve modelleme verilerini, diiz ¢izgiler ise bu caligma
sonuglarini gostermektedir).
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Sekil 5.19 Shmakov-1 ve Shmakov-2 alevlerinin, deneysel sicaklik verileri girdisiyle, etan

ve formaldehit toplam mol oranlar1 (Semboller ve kesikli ¢izgiler sirasiyla
literatiirden [126] alinan deneysel ve modelleme verilerini, diiz gizgiler ise bu
calisma sonuglarin1 géstermektedir).
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Sekil 5.20 Shmakov-1 ve Shmakov-2 alevlerinin, deneysel sicaklik verileri girdisiyle, etilen
mol oranlar1 (Semboller ve kesikli ¢izgiler sirasiyla literatiirden [126] alinan
deneysel ve modelleme verilerini, diiz ¢izgiler ise bu ¢alisma sonuglarini
gostermektedir).
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Sekil 5.21 Shmakov-1 ve Shmakov-2 alevlerinin, deneysel sicaklik verileri girdisiyle, asetilen

mol oranlar1 (Semboller ve kesikli ¢izgiler sirasiyla literatiirden [126] alinan
deneysel ve modelleme verilerini, diiz ¢izgiler ise bu ¢alisma sonuglarini
gostermektedir).
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Shmakov-3 alevi igin karsilastirmalarda yer verilen literatiir modellemesinde kullanilan
mekanizma, Konnov mekanizmasidir [126, 131]. Bu g¢alismaya 6zgiin olarak ise San Diego
[123] mekanizmasi kullanilmistir. Sekillerden goriildiigii tizere, Konnov mekanizmasi ile
propan (CsHs) yanmasinin modellemesi San Diego mekanizmasina gore deneysel verileri daha

iyi ifade etmistir.
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Sekil 5.22 Shmakov-3 alevinin, deneysel sicaklik verileri girdisiyle, genel yanma bilesenleri
mol oranlar1 (Semboller ve kesikli ¢izgiler sirasiyla literatiirden [126] alinan
deneysel ve modelleme verilerini, diiz ¢izgiler ise bu c¢alisma sonuglarini
gostermektedir).
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Sekil 5.23 Shmakov-3 alevinin, deneysel sicaklik verileri girdisiyle, genel yanma bilesenleri
mol oranlar1 (Semboller ve kesikli ¢izgiler sirasiyla literatiirden [126] alinan
deneysel ve modelleme verilerini, diiz ¢izgiler ise bu ¢alisma sonuglarin
gostermektedir).

64



Sekil 5.24 ve Sekil 5.25’de ise Shmakov-3 ve Shmakov-4 alevlerinde hidrojen atomu ve
hidroksil molekiiliiniin alev i¢indeki mol dagilimlar literatiirden alinan modelleme sonuglari
ile birlikte verilmistir. Her ne kadar bu ¢alismada yapilan modelleme sonuglarinin tepe noktalari
diger verilen sonuglardan bir miktar fazla olsa da, bahsi gegen bilesenlerin alev igindeki
dagilimlar1 ¢ok benzer ¢ikmistir. Tepe noktalarinin farkli olmasinin ana sebebi ise kullanilan
yanma mekanizmalarinin farklaridir. Referans alinan kaynakta Shmakov-3 ve Shmakov-4
alevleri i¢in kullanilan mekanizmalar AramcoMech 1.3 (253 bilesen, 155 tersinmez — 1444
tersinir tepkime) ve Konnov v0.5 (127 bilesen, 49 tersinmez — 1158 tersinir tepkime)
mekanizmalaridir [131, 132]. Ayni alevler i¢in bu ¢alismada San Diego (38 bilesen, 180 tersinir

tepkime) [123] mekanizmasi kullanilmustir.
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Sekil 5.24 Shmakov-3 ve Shmakov-4 alevleri i¢in hidrojen atomunun mol oran1 (Noktal1 ve
kesikli ¢izgiler sirasiyla literatiirden [81] alinan Konnov v0.5 ve AramcoMech 1.3
ile yapilan modelleme verilerini, diiz ¢izgiler ise bu calisma sonuglarini
gostermektedir).
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Sekil 5.25 Shmakov-3 ve Shmakov-4 alevleri i¢in hidroksil molekiiliiniin mol orani (Noktali
ve kesikli ¢izgiler sirastyla literatiirden [81] alinan Konnov v0.5 ve AramcoMech
1.3 ile yapilan modelleme verilerini, diiz ¢izgiler ise bu calisma sonuglarini
gostermektedir).

Literatiirde bulunan ve Cizelge 5.11°’de modelleme parametreleri verilen alevin yazilan
program ile enerji denklemi de ¢6zdiiriilerek bulunan sicaklik dagilimi ve deneysel sicaklik
dagilimi [25] Sekil 5.26°da verilmistir. Goriildiigii tizere modellenen alevin deneysel sonuglara
gore On 1s1nma ve reaksiyon bdlgesinin daha erken tamamlandigy, reaksiyon sonrasi bolgesinde
ise deneysel sonuglar ile tam olarak uyum sagladigi gézlenmistir. Bilesen dagilimi gibi analiz
sonuglarini, deneysel veriler ile karsilastirilacagi diisiiniildiigiinde, modellemede (verilerin
alindig1 kaynakta da, modelleme, enerji denklemini ¢6zmeden gergeklestirilmistir) deneysel

sicakliklart kullanmak gerekmistir.

Cizelge 5.11 Analizi yapilan alevin parametreleri.

Yakit Gaz Karisiminin Mol Oranlari Giri
S .
hava .| Giris Hiz1
Alev Adi - Sicaklig1
Esdeger Haz CHs | C3Hs 02 Ar [K] [cmis]
Orani
Novo-1 1.0 0.019 | 0.019 | 0.019 | 0.143 | 0.800 348 23.2
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Sekil 5.26 Novo-1 alevinin deneysel sicaklik verileri ile modelleme sonuglarinin
karsilagtirilmasi (Enerji denklemi ¢oziilerek).
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Sekil 5.27 Novo-1 alevinin modellenmesi ile elde edilen ana bilesenlerin, deneysel
sonuglar ile birlikte gosterimi (Semboller deneysel verileri [25], ¢izgiler modelleme

sonuclarini gostermektedir).
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Sekil 5.28 Novo-1 alevinin yakiti olusturan bilesenlerin mol dagilimlarinin goésterimi
(Semboller deneysel verileri [25], ¢izgiler modelleme sonuglarini gostermektedir).

Sekil 5.27 ve Sekil 5.28’de yapilan modellemenin deney sonuglarini dogru bir sekilde

tekrarladigr gortilmiistiir.

5.4 IS OLUSUMUNUN INCELENMESI

BOLUM 5°’te bu noktaya kadar tasmim biiyiikliiklerinin hesaplanmasi, denge ¢dziimii,
adyabatik alev sicaklig1 ve yanma olayimin akig alani i¢inde tanimlanip ¢oziilmesi ele alinarak,
yazilan program ile yapilan bu hesaplamalarin literatiir ile uyum iginde gergeklestirildigi
gosterilmistir. Is olusumu da sdz edilen hesaplamalarin ardindan bu boliimde ele almmustir.
Modellemesi yapilan alevlerin seciminde literatiirde sik¢a kullanilan alevler olmalarina dikkat
edilmesinin yani sira farkli igerikli yakit karigimlart (yakit-hava, yakit-oksijen, yakit-oksijen-

argon), farkli mekanizmalar ile denenmis ve uyumlari literatiir ile karsilastirilmistir.
Ik olarak Cizelge 5.12°’de parametreleri sunulan ii¢ farkli alev incelenmistir. Alevin

modellenmesinde kiicliik hidrokarbon yakitlar icin gelistirilen FFCM-1 mekanizmasi

kullanilmistir [133].

68



Cizelge 5.12 Incelenen alevlerin parametreleri ([32] den degistirilerek).

Kiitle Basing Karisim (mol %)
Alev Ad1 AKist (bar) CH. 0, N, - Ar D Kaynak
(g/cm?s)
Slav-1 6.60E-03 0.3108 | 0.2391 | 0.450 Ar | 2.60 [32, 134]
Slav-2 5.80E-03 1 0.5560 | 0.4440 - 2.50 | [32, 135, 136]
Slav-3 1.37E-02 0.5560 | 0.4160 | 0.028 N> | 2.67 [32, 137]

Slav-1 olarak adlandirilan alevin modelleme sonuglart Sekil 5.29 — Sekil 5.31’de verilmistir.

Yapilan modellemede her ii¢ alev i¢in enerji denklemi ¢oziilmemis, sicaklik degerleri referans

kaynaktan

alimmustir. Sekil 5.29 ve Sekil 5.30’da akis alanit boyunca bazi bilesenlerin mol

oranlari, Sekil 5.31°de ise hacimsel is orani verilmistir. Elde edilen sonuclar incelendiginde

genel olarak sonuglarin uyumlu olduklart gézlenmistir. Karbon monoksit i¢in bu caligma

sonucu bulunan degerler deneysel verilere daha az uyumlu olmakla beraber, etilen igin

literatiirden alman modelleme sonuglarina gore deney sonuglarma daha uyumludur. is olusumu

gozlendiginde ise yazilan programla elde edilen sonuglar hem deneysel verilere hem de referans

modelleme sonuglarina gore bir miktar az olsa da olusum boélgesini ve is miktarindaki degisimi

yakaladig

sOylenebilir.
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Sekil 5.29 Slav-1 alevinin modellenmesi ile elde edilen ana bilesenlerin, deneysel

sonuglar ile birlikte gosterimi (Semboller deneysel verileri [134], kesikli ¢izgiler
literatiir modelleme sonuglarmi [32], diiz ¢izgiler ise bu ¢alisma sonuglarimni
gostermektedir).
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Sekil 5.30 Slav-1 alevinin modellenmesi ile elde edilen bazi bilesenlerin mol oranlarinin,
deneysel sonuglar ile birlikte gosterimi (Semboller deneysel verileri [134], kesikli
cizgiler literatiir modelleme sonuglarini [32], diiz ¢izgiler ise bu ¢aligma sonuglarini
gostermektedir).
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Sekil 5.31 Slav-1 alevinin modellenmesi ile elde edilen yanma bolgesindeki hacimsel is
oraninin, deneysel sonuglar ile birlikte gosterimi (Semboller deneysel verileri [134],
kesikli ¢izgiler literatiir modelleme sonuglarini [32], diiz ¢izgiler ise bu ¢aligma
sonuclarin1 géstermektedir).
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Slav-2 alevinin elde edilen sonuglari Sekil 5.33 ve Sekil 5.34’te paylagilmistir. Sonuglar uyumlu
olmakla beraber, bilesen dagilimlar1 agisindan literatiirden alinan modelleme sonuglarinin
deneysel verileri daha iyi tekrarladig1 séylenebilir. Aradaki bu fark modellemede kullanilan
farkli mekanizmalardan kaynaklandigi sOylenebilir. Hacimsel is orani agisindan ise bu

calismada elde edilen sonuglarin deneysel verileri tekrar etmede basarili olmustur.

Slav-3 alevinin modelleme sonuclar1 ise Sekil 5.35 ve Sekil 5.36’da sunulmustur. Is dnciilii
olan asetilenin mol dagiliminin literatiirden alinan modelleme sonuclarina gore daha iyi
olduklart sdylenebilir. Fakat hem literatiir sonuclart hem de bu g¢aligmanin sonuclari, diger
bilesenlere kiyasla, etilen dagilimi1 i¢in deney sonuglarindan bir miktar farkli ¢ikmistir. Her ne
kadar dagilim diizenleri benzer olsa da sonuclardaki farklilik, kullanilan yanma
mekanizmalarinin etilen bileseni acisindan eksik olabilecegi anlamimi tasir. Sekil 5.36’da
verilen hacimsel is orani i¢in ise literatiirden alinan modelleme sonuglari ile bu ¢alismadan elde
edilen sonuglar, deneysel verilere gore aynmi oranda yaklagmiglardir. Literatiir modelleme
sonuglar1 is miktarin1 modelleme bolgesinin sonunda daha diisiik, bu ¢alisma sonuglarinda ise
hemen hemen ayn1 oranda daha fazla olarak hesaplamistir. Fakat is miktarinin anlam kazandigi

bolge her iki modelleme sonucunda da birbirine gayet yakin ¢ikmislardir.
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Mesafe [cm]

Sekil 5.32 Slav-2 alevinin modellenmesi ile elde edilen yanma bolgesindeki bazi bilesenlerin
mol oraninin, deneysel sonuglar ile birlikte gosterimi (Semboller deneysel verileri
[134], kesikli ¢izgiler literatiir modelleme sonuglarini[136], diiz ¢izgiler ise bu
calisma sonuglarin1 géstermektedir).
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Sekil 5.33 Slav-2 alevinin modellenmesi ile elde edilen yanma bdlgesindeki bazi bilesenlerin
mol oraninin, deneysel sonuglar ile birlikte gosterimi (Semboller deneysel verileri
[134], kesikli ¢izgiler literatiir modelleme sonuglarini[136], diiz gizgiler ise bu
calisma sonuclarin1 géstermektedir).

A Literatiir Deneysel

= = Literatiir Simiilasyon

Bu galisamada sunulan

e+eeee Literatiir Simiilasyon

1.00E-08

Hacimsel is Oran

Mesafe [cm]

Sekil 5.34 Slav-2 alevinin modellenmesi ile elde edilen yanma bolgesindeki hacimsel is
oraninin, deneysel sonuclar ile birlikte gosterimi (Semboller deneysel verileri [134],
noktali ¢izgiler literatiir modelleme sonuglarini[136], kesikli ¢izgiler literatiir
modelleme sonuglarimi  [32], diiz ¢izgiler ise bu ¢alisma sonuglarini
gostermektedir).
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Sekil 5.35 Slav-3 alevinin modellenmesi ile elde edilen bazi bilesenlerin mol oranlarinin,
deneysel sonuglar ile birlikte gosterimi (Semboller deneysel verileri [137], kesikli
cizgiler literatiir modelleme sonuglarini [32], diiz ¢izgiler ise bu ¢aligma sonuglarini
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Sekil 5.36 Slav-3 alevinin modellenmesi ile elde edilen yanma bolgesindeki hacimsel is
oraninin, deneysel sonuglar ile birlikte gésterimi (Semboller deneysel verileri [137],
kesikli ¢izgiler literatiir modelleme sonuglarini [32], diiz ¢izgiler ise bu ¢aligma
sonuclarin1 géstermektedir).
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Wu et al. (2017) tarafindan yapilan ¢aligmada, yakitca zengin etilen-hava 6n karigimhi diiz
alevlerin sicaklik degerleri ve olusan is miktarlari, farkli giris hizlarinda (5.9 cm/s —hizli— ve
4.4 cm/s —yavas—) ve her bir hiz i¢in ti¢ farkli yakit esdeger oraninda (©=2.3, 2.1, 1.9) deneysel
olarak incelenmistir [138]. Yazilan program ile bahsedilen alti farkli alev modellenmistir.
Modellemede etilen igin gelistirilen YARC-AF mekanizmasi kullanilmigtir [139, 140].
Modellemelerde enerji denklemi ¢oziilerek, sicaklik, bilesen ve is dagilimlari program
tarafindan hesaplanmistir. Sonuglar Sekil 5.37 — Sekil 5.39’da verilmistir. Yapilan
modellemelerde sicaklik dagilimlar1 yavas akis hizi ig¢in deneysel degerler tam olarak
Ortiismesine karsin, hizli akis hizina sahip alevlerde, alev sonrasi bolgelerde farklilik
goziikmektedir. Is olusumunu gosteren Sekil 5.39 ile beraber degerlendirildiginde olusan is
miktarma bagli olarak 1smim ile kaybedilen 1s1 miktarinin modellemede daha az olmasi
anlamlidir. Alev bolgesinde sicaklik degerlerinde c¢ok az farklilik olmasina ragmen
sonrasindaki bu farklilik gerek is tanelerinin gerekse 1s1nim modellemesinde kullanilan gazlarin

1s1nimla olan 1s1 kaybindan kaynaklandig: diistiniilmektedir.

Sicaklik [K]
Sicaklik [K]

®=2.1

®=2.3

Mesafe [cm] Mesafe [cm]

(@) (b)

Sekil 5.37 Wuetal. (2017) tarafindan deneysel olarak ¢alisilan alevlerin, a) giris hiz14.4 cm/s,
b) giris hiz1 5.9 cm/s olmak lizere farkli yakit esdeger oranlari icin sicaklik
dagilimlarinin bu ¢alismadan elde edilen modelleme sonugclari ile karsilastirilmasi.

74



4.00E-01

—0=1.9
—0=2.1
3.00E-01 —e23
€
o
&
c
g
S 2.00E-01
2
E
o
©
sy
1.00E-01

0.00E+00
0.00E+00 4,00E-01 8.00E-01 1.20E+00 1.60E+00 2.00E+00

Mesafe [cm]

Sekil 5.38 Diisiik giris hizindaki (4.4 cm/s), farkli yakit esdeger oranina sahip alevlerin
hacimsel is miktarlarinin deneysel veriler ile karsilagtirilmasi1 (Diiz ¢izgiler bu
calismayu, i¢i dolu ve bos semboller ise sirasiyla [138] ve [141]’dan alinan deneysel
verileri gostermektedir).
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Sekil 5.39 Diisiik giris hizindaki (5.9 cm/s), farkli yakit esdeger oranina sahip alevlerin
hacimsel is miktarlarinin deneysel veriler ile karsilagtirilmasi (Diiz ¢izgiler bu
calismayi, semboller ise [138]’dan alinan deneysel verileri gostermektedir).
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Park et al. (2011) calismalarinda laminer 6n karigimli asetilen/hava alevlerinde hidrojen
ilavesinin is miktara etkisini ticari bir programla modelleyerek incelemislerdir [36].
Calistiklar1 alevler, bu tez kapsaminda yazilan programla analiz edilerek her iki modelleme
sonuglar1 karsilastirilmistir. Karsilastirilmasi yapilan alevlere ait parametreler Cizelge 5.13’te
verilmistir. Soguk karigimin giris hiz1 12 cm/s ve yakit esdeger orani ise (@) 2.35 olarak sabit
tutulmustur. Bu alevlerin analizlerinde FFCM-1 mekanizmasi kullanilmigtir [133]. Referans
kaynakta hidrojen molekiilii eklenmemis karisim ile % 50 eklenmis hali arasindaki, alevlerin
en yiiksek sicaklik degerleri arasindaki fark 42 K olarak hesaplanmis, bu ¢alismada ise bu fark
yaklasik 36 K olarak bulunmustur. S6z konusu alevlerin, s6z konusu referans kaynakta yapilan
modelleme sonuglar1 Sekil 5.40 — Sekil 5.43’de verilmistir. Goriildiigii izere sicaklik dagilim
grafikleri arasinda ¢ok kiigiik farkliliklar vardir. Bunun yan1 sira hacimsel is oranlar1 bir miktar
fazla hesaplanmis ise de genel olarak bir uyum i¢indedir. Hidroksil molekiiliiniin dagiliminda
ise bir miktar farkliliklar mevcuttur. Dagilimlarin hem tepe noktalar1 daha fazla bulunmus hem
de bir miktar Gtelenmis goziikmektedir. Reaksiyon bdlgesinin bir miktar daha genis olarak

hesaplandig1 sonucuna varilabilir.

Cizelge 5.13 Modellenen alevlerin parametreleri.

H, Mol Oranlari Toas
Alev Adi (Hacimsel %) C.Ha 0, N, H, Tmaks. [36] (Bu Gallsﬁla)
Park-1 0 0.165 0.175 0.656 - 1829 1831.0
Park-2 30 0.150 0.169 0.636 0.045 1802 1816.7
Park-3 50 0.141 0.166 0.622 0.071 1787 1794.9
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Sekil 5.40 Park-1, Park-2 ve Park-3 adi verilen alevlerin sicaklik dagilimlarinin
karsilastirilmasi (Diiz ¢izgiler bu ¢alismayi, kesikli ¢izgiler ise literatiirden alinan
modelleme sonuglarini gostermektedir [36]).
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Sekil 5.41 Park-1, Park-2 ve Park-3 adi verilen alevlerin asetilen mol oranlarinin
karsilastirilmast (Diiz ¢izgiler bu ¢alismayi, kesikli ¢izgiler ise literatiirden alinan
modelleme sonuglarini gostermektedir [36]).
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Sekil 5.42 Park-1, Park-2 ve Park-3 adi verilen alevlerin hidroksil mol oranlarinin
karsilastirilmasi (Diiz ¢izgiler bu ¢alismayi, kesikli ¢izgiler ise literatiirden alinan
modelleme sonuglarini gostermektedir [36]).
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4.00E-01 5.00E-01

Sekil 5.43 Park-1, Park-2 ve Park-3 adi verilen alevlerin hacimsel is oranlarinin
karsilastirilmasi (Diiz ¢izgiler bu ¢alismayi, kesikli ¢izgiler ise literatiirden alinan
modelleme sonuglarini gostermektedir [36]).

Calismanin bu kisminda cesitli lilkelerden deneysel ve/veya modelleme calismalari yapan farkl

aragtirmacilarin/gruplarin katilmasiyla diizenlenen bir galistay olan “ISF Workshop”ta hedef

alev olarak secilen bazi alevlerin modellemesi yapilarak, literatiir ile kiyaslanmistir [121].

Modellenen alevlerin parametreleri Cizelge 5.14’te verilmistir.

Cizelge 5.14 Bu calisma kapsaminda caligilan ISF alevlerinin modelleme parametreleri [121].

Karisim Soguk Karigim Hiz1
Alev Ads C:Ha4 0O: N2 ¢ C/o : [cm/s]

ISF4-2a 0.1408 | 0.1805 | 0.6787 | 2.34 | 0.780

ISF4-2b 0.1560 | 0.1773 | 0.6667 | 2.64 | 0.880 6.73

ISF4-2¢ 0.1700 | 0.1740 | 0.6560 | 2.94 | 0.980

ISF4-3a 0.1280 | 0.1830 | 0.6890 | 2.10 | 0.700 6.44

ISF4-3b 0.1387 | 0.1809 | 0.6804 | 2.30 | 0.767 '
ISF4-5a-2cm 2.00
ISF4-5a-4cm 0.444 | 0.556 - 240 | 0.800 4.00
ISF4-5a-6cm 6.00

ISF4-2 alevlerinin modellemesinde, enerji denklemi dahil edilip sicaklik hesabini yapilmis,

yanma mekanizmasi olarak ise RedMech ad1 verilen mekanizma kullanilmistir [142]. ISF4-2

alevlerinin modelleme sonuglar1 ve literatiir verileri Sekil 5.44 — Sekil 5.49’da sunulmustur.
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Sekil 5.44 ISF4-2a alevi i¢cin modelleme sonuglart ile deneysel degerlerin karsilastirilmasi
(diiz ¢izgiler bu ¢alismayi, semboller deneysel verileri gostermektedir [29, 35]).
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Sekil 5.45 ISF4-2a alevi i¢cin modelleme sonuglart ile deneysel degerlerin karsilastirilmasi
(diiz ¢izgiler bu ¢alismay1, semboller deneysel verileri [29, 35], kesikli ¢izgiler ise
literatiirden alinan modelleme sonuglarini gostermektedir [45]).
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Sekil 5.46 ISF4-2b alevi i¢in modelleme sonuglart ile deneysel degerlerin karsilastirilmasi
(diiz cizgiler bu ¢aligmay1, semboller deneysel verileri gostermektedir [29, 35]).
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Sekil 5.47 ISF4-2b alevi i¢in modelleme sonuglart ile deneysel degerlerin karsilagtirilmasi
(diiz ¢izgiler bu ¢alismayi, semboller deneysel verileri gostermektedir [29, 35]).
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Sekil 5.48 ISF4-2c alevi i¢cin modelleme sonuglart ile deneysel degerlerin karsilastirilmasi
(diiz ¢izgiler bu ¢aligsmayi, semboller deneysel verileri gostermektedir [35]).
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Sekil 5.49 ISF4-2¢ alevi i¢cin modelleme sonuglart ile deneysel degerlerin karsilastirilmasi
(diiz ¢izgiler bu ¢aligsmayi, semboller deneysel verileri gostermektedir [35]).
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ISF4-2 alevlerinde goriildiigli iizere deneysel sonuglar son derece iyi bir sekilde tekrar
edilmistir. Bilesen dagilimlarinda sadece yakit olarak kullanilan etilen i¢in deneysel
sonuglardan bir miktar farklilik elde edilmis olup, yakit tiikenme egiliminde oldugundan

sicaklik ve is dagilimina etkisi olmamuistir.

ISF4-3 alevlerinin modellenmesinde San Diego mekanizmasi kullanilmis olup, enerji denklemi
¢oziilmemis, onun yerine sicaklik dagilimi programa hazir olarak verilmistir [121]. Bu standart
alev 6zellikle deneysel ¢alismalarda siklikla kullanilmigtir [121, 143-150]. S6z konusu alevlerin
hacimsel is oranlar1 Sekil 5.50 ve Sekil 5.51°’de verilmistir. Yazilan programdan elde edilen

sonuglar, goriildiigii tizere literatiirden alinan deneysel veriler ile uyumludur.
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Sekil 5.50 ISF4-3a alevi i¢in modelleme sonucu elde edilen hacimsel is orani ile deneysel

degerlerin karsilastirilmasi (diiz ¢izgiler bu ¢alismayi, semboller deneysel verileri
gostermektedir [143, 146, 147]).
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Sekil 5.51 ISF4-3b alevi i¢in modelleme sonucu elde edilen hacimsel is oranmi ile deneysel
degerlerin karsilastirilmasi (diiz ¢izgiler bu calismay1, semboller deneysel verileri
gostermektedir [143, 146, 147]).

ISF4-5 alevlerinin modellenmesinde FFCM-1 mekanizmas1 kullanilmistir [133]. Enerji
denklemi ¢oziilmemis, sicaklik dagilimi literatiirden alinip programa hazir verilmistir [121,
151]. Elde edilen sonuglar ile ISF4-5a-4cm igin bazi bilesenler dagilimlari ile beraber is
konsantrasyonu i¢in, diger iki alev iginse is konsantrasyonu degerleri ile literatiirden alinan
deneysel veriler (Sekil 5.52 — Sekil 5.55) beraber verilmistir. ISF4-5a-4cm alevinde bilesen
dagilimlarinda 0.14 cm kayma oldugu fark edilerek, sekillere diizeltilmis hali ile yansitilmistir.
Deneysel verilerde 6l¢iim esnasinda bu sekilde kayma olabilecegi bilinmektedir [129].
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Sekil 5.52 ISF4-5a-4cm alevi i¢in modelleme sonuglari ile deneysel degerlerin bazi bilesenler

icin karsilagtirnlmas1 (diiz ¢izgiler bu ¢alismayi, semboller deneysel verileri
gostermektedir [151, 152]).
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Sekil 5.53 ISF4-5a-4cm alevi i¢in modelleme sonuglar ile deneysel is konsantrasyonlarinin

karsilastirilmast  (diiz ¢izgiler bu ¢alismayi, semboller deneysel verileri
gostermektedir [151, 152]).
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Sekil 5.54 ISF4-5a-2cm alevi i¢in modelleme sonuglar ile deneysel is konsantrasyonlarinin
karsilastirilmast  (diiz ¢izgiler bu ¢alismayi, semboller deneysel verileri

gostermektedir [151]).
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Sekil 5.55 ISF4-5a-6cm alevi igin modelleme sonuglar ile deneysel is konsantrasyonlarinin

karsilagtirilmast (diiz ¢izgiler bu ¢alismayi, semboller deneysel verileri
gostermektedir [151]).
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ISF4-5a alevlerinde is konsantrasyon dagilimlarina bakildiginda (Sekil 5.53 — 5.55), sonuglara
dair baz1 farkliliklar ortaya ¢ikmistir. Ciajolo et al. (1996), is konsantrasyonunun en yiiksek
oldugu alevi 4 cm/s hizindaki alev (orta sicaklik alevi olarak tanimlamistir) olarak belirlerken,

yapilan bu ¢alismada en yiiksek is konsantrasyonu 6 cm/s hizindaki alevde (yliksek sicaklik

alevi) bulunmustur [151].
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BOLUM 6

SONUCLAR VE ONERILER

Bu ¢alisma kapsaminda bir boyutlu laminer 6n karisimli alevlerin yapisi ve is olusumu sayisal
olarak incelenmistir. Sayisal analizler i¢in kullanilan programlar bu tez ¢alismasina 6zgii olarak
yazilmistir. Yazilan programlarda 6zgiir yazilim lisansh ve/veya a¢ik kaynak kodlu matematik

kiitiphanelerinden yararlanilmistir [102-104, 106-108].

Yapilan calismanin kapsaminda yazilan programla Bolim 5.1°de saf gazlarin ve gaz
karigimlarinin tasinim biiyiikliikleri hesaplanarak literatiir ile karsilastirilmistir. Saf gazlar i¢in
sunulan 1s1 iletim katsayisi ve viskozite degerleri sonuglarinda en yiiksek yiizde hata sirastyla
% 7.12 ve % 6.93 degerleri ile helyum i¢in bulunmustur. Gaz karisimlari i¢in ise hava, bes ayri
mol orani i¢in Nz, Ar, CO2 ve CHgs i¢eren karisimlar, iki farkli mol oraninda Xe ve He karisimi
olmak {izere degisik sicakliklarda toplam sekiz gaz karisimi i¢in 1s1 iletimi katsayisi ve viskozite
degerleri literatiir ile karsilastirtlmistir. Hava igin 1s1 iletim katsayist hata oran1 % 4’{in,
viskozite i¢in ise %2.5’in altinda kalmistir. N2, Ar, CO2 ve CHa iceren karisimlar i¢in viskozite
degerleri deneysel degerler ile karsilastirilmis ve yiizde farkin % 3’lin altinda oldugu
gdriilmiistiir. ki farkli Xe ve He karisimu igin literatiirde egri uydurma yontemi ile bulunan
sonuglar ile yazilan program sonuglari birlikte verilmis, yiizde farklarin 1s1iletim katsayis1 i¢in
% 7.7, viskozite icin ise % 5.2’nin altinda kaldig1 sunulmustur. ikili difiizyon katsayilar1 igin
farkli gaz ciftlerinin farkli sicakliklarda literatiir ile kiyaslanmig ve burada da en yiiksek fark
%81 gegmemistir. Yanma modellemelerinde  kullanilacak  tagimim  biiyiklikleri

hesaplamalarindaki hata oranlarinin kabul edilebilir diizeyde olduklar1 goriilmiistiir.

Boliim 5.2°de adyabatik alev sicaklig1 ve gaz karisimlarinin termodinamiksel denge ¢ozlimleri
literatiir ile son derece uyumlu olarak elde edilmistir. Degisik yakit-hava oranlari i¢in propan-
hava yanmas1 modellenmis ve adyabatik alev sicakligi i¢in yiizde fark en yiliksek % 0.09’un
altinda kalmis, ana bilesenlerin denge mol oranlarinda ise programin sonuglari 107

mertebesinde farklilikla literatiir ile uyum gostermistir.
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Degisik yakitlar i¢in stokiyometrik yakit-hava karigimi i¢in yapilan adyabatik alev sicakligi
hesaplamalarinda ylizde fark % 0.15’in altinda kalmistir. Metan-hava karisimina hidrojen
eklenmesinin adyabatik alev sicakligina olan etkisi incelenerek, literatiirde bulunan ve ticari bir
programla elde edilen sonuglar ile birlikte verilmistir. Gerek degisik yakit-hava oranlar1 i¢in
gerekse farkli miktarlarda hidrojen eklenmesi ile elde edilen sonuglar ile literatiir arasindaki
fark, deger olarak 2.5 K’nin altinda kalmus, yiizde olarak ise en fazla % 0.6 olarak bulunmustur.
Yazilan programla adyabatik alev sicaklig1 ve denge ¢6ziimii i¢in bulunan sonuglar programin

bahsedilen ¢oziimler igin son derece hassas oldugunu gostermektedir.

Boliim 5.3 ve 5.4°te ise sirasiyla akis alan1 iginde yanma analizi ve is olusumlari incelenmistir.
Akis alani icinde yanma sonu ve ara iiriinler i¢in stokiyometrik metan-hava yanmasi sonuglari
verilmis, sonuglarin son derece tutarli oldugu gosterilmistir. Diigiim noktas1 eklenmesinin
¢ozlim tizerindeki etkisi sekiller ile sunulmustur (Sekil 5.6 — 5.10). Daha sonra hem deneysel
hem de modellemelerde sik¢a kullanilan bir alev olan ISF4-2a alevinin yazilan programla elde
edilen sonugclari literatiir ile birlikte verilmistir. Gerek sicaklik dagilimi, gerekse bilesen mol
orani dagilimlarindaki uyum gdosterilmis, alev bdlgesinin tespitinde kullanilan normalize

edilmis CH" dagilim1 sunulmustur (Sekil 5.11 — 5.14).

Sekil 5.15 ile Sekil 5.16°da literatiirden alinan deneysel sonuglarin modellemesinde, deneysel
sicakliklarin ~ kullanilmasinin, bilesen mol dagilimlarimin  hesaplanmasindaki  6nemi
gosterilmistir.  Sicaklik degerleri enerji denklemi ¢oziilerek elde edildiginde bilesen
dagilimlarinda olusan fark, deneysel sicaklik degerleri yazilan programa girdi olarak
verildiginde ihmal edilebilecek diizeye geldigi goriilmiistiir. Sekil 5.17 — 5.25’te ise Shmakov
ad1 verilen alevler i¢in literatiirden alinan hem modelleme sonuglart ile hem de deneysel
sonuglar ile program sonugclari birlikte verilmistir. Literatiirden alinan modelleme sonuglart ile
olusan farkliliklarin kullanilan tepkime mekanizmalarimin farkli olmasindan kaynaklandigi
diisiiniilmiis, bahsi gecen alevlerin modellemesinde, bu calismada kullanilan tepkime
mekanizmasi hem bilesen sayis1 hem de tepkime sayisi olarak sayisal olarak daha az olsa bile
modellenen alevleri tekrarlamada yeterli oldugu goriilmistiir. Sekil 5.26 — 5.28°de ise ti¢ farkl
yakittan ve oksijen-argon’dan olusan bir karisimin modellemesi yapilarak deneysel sonuglarla
birlikte verilmistir. Elde edilen sonuglarin deneysel degerler ile tutarli ve uyumlu oldugu

goriilmistir.
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Boliim 5.4°te farkli alevlerde is olusumu incelenmis ve literatiir degerleri ile karsilagtirilmistir.
Slav-1 alevi i¢in hacimsel is orant miktar1 hem deneysel degerden hem de literatiirden alinan
modelleme sonucundan daha diisiik bulunmus fakat is miktarinin anlam kazandigr mesafe ve
genel davranisi benzer bulunmustur. Slav-2 ve Slav-3 alevinde ise is miktar1 deneysel
verilerden daha yiiksek bir deger bulunmus olmakla beraber, deneysel veriler bu ¢alismada
bulunan sonuglar ve literatiirden alinan modelleme sonuglarinin arasinda kalmistir (Sekil 5.31,

Sekil 5.34 ve Sekil 5.36).

Sekil 5.37°de literatiirde iki farkli giris hizinda, ti¢ farkli yakit hava esdeger oraninda deneysel
olarak c¢alisilmis alevlerin sicaklik dagilimlart modelleme sonuglari ile beraber verilmistir.
Yavas olarak adlandirilan alev i¢in sicakliklar modelleme sonucu ile uyum i¢indeyken, hizli
alev i¢in, tepkime bolgesinde birbirine yakin olan sicakliklar, tepkime sonrasi bolgede ayrisma
gostermektedir. Bu farkliliklar Sekil 5.38 ve Sekil 5.39 ile birlikte yorumlandiginda hizl alev
icin sicaklik dagiliminda 6zellikle is olusumu sonrasi olusan farkliligin gerek is taneciklerinin
gerekse 1s1n1m modellemesinde kullanilan gazlarin 1s1nimla olan 1s1 kaybindan kaynakladigi

distinilmiistiir.

Sekil 5.40 — 5.43’te sabit hiz ve yakit-hava esdeger oraninda asetilen-hava karisimina hidrojen
eklenmesinin sicaklik, asetilen, hidroksil ve hacimsel is oranina etkisi modellenerek
literatiirden alinan modelleme sonuglari ile birlikte verilmistir. Sicaklik dagilimlart Sekil
5.40’ta st lste binmis goziikmektedir. Asetilen ve hidroksil mol oranlarinda farkliliklar
olmasina ragmen davramislar aymdir. Ozellikle hidroksil dagiliminda bu ¢alismada bulunan
sonuglar, alevin bir miktar kaydigin1 gdstermektedir. Is olusumunda ise, is baslangig noktasi ve
modellenen bélgenin sonunda sonuglar birbirine yakin olmakla beraber ara bolgede farkliliklar
goriilmektedir. Kullanilan tepkime mekanizmasi ve is olusum mekanizmasinin farkliligindan

kaynaklandig1 sdylenebilir.

Son olarak ise ISF4 alevlerinden 2a, 2b, 2c¢, 3a, 3b ve 5a (li¢ farkli hiz i¢in) modellenmistir.
ISF4-2a alevi i¢in ii¢ farkli deneysel ve bir adet modelleme sonucu bu ¢alismadan elde edilen
verilerle beraber Sekil 5.45°te verilmistir. Deneysel verilerin birbirinden farki g6z Oniine
alindiginda bulunan modelleme sonucunun gayet tatmin edici oldugunu sdylemek miimkiindiir.
ISF4-2b ve 2c alevlerinde ise sonuglar deneysel veriler ile uyum i¢indedir (Sekil 5.49, Sekil
5.50). ISF4-3a ve 3b alevlerinde hacimsel is orani olusum bolgesi modellemede bir miktar 6nce

kendini gosterse de deneysel verilerin iyi bir sekilde tekrar elde edildigini sdylemek
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miimkiindiir. ISF4-5a alevlerinde ise elde edilen is konsantrasyonu degerleri literatiirden alinan
deneysel verilerden bir miktar farkli da olsa genel anlamda deneysel verileri benzer sekilde
tekrar etmistir. Deneysel verilerde en yiiksek is konsantrasyonu orta sicaklik alevinde (giris hiz1
4 cm/s) bulunmus, yapilan modellemede ise en yliksek is konsantrasyonu yiiksek sicaklik

alevinde (giris hiz1 6 cm/s) bulunmustur.

Modellemelerde farkli tepkime mekanizmalari, farkli yakit-yakici karisimlari, farkli hiz ve
yakit hava esdeger oranlar1 kullanilarak, ortaya konan yazilimin birbirinden farkli kosullarda
da gegerli modelleme sonuglari ortaya ¢ikardigi gosterilmek istenmistir. Hem akig alan1 hem de
is olusumu ¢oziimlemesindeki sonuglar literatiirdeki deneysel ve modelleme sonuglart ile
karsilastirilmis ve yazilan programin sonuglarinin literatiirle uyumlu oldugu gosterilmistir.

Modellenen alev sonuglarina gore;

e Yakit-hava karisimina karbon dioksit eklenmesi is onciilii olarak kabul edilen asetilen
miktarini diisiirmektedir.

e Yakit-hava esdeger orani arttik¢a (karisim zenginlestikce) is miktari artmaktadir.

e Soguk karigim hiz1 arttik¢a, alev sicakligi artmaktadir ve is miktar1 da artmaktadir.

e Yakit-hava karigimina hidrojen eklenmesi olusan is miktarini diigiirmektedir.

6.1 ONERILER

Yapilan bu calisma kapsaminda yazilan programa olasi en iyilestirmeler uygulanarak,
performans artis1 saglanmasi diigiiniilmektedir. En iyilestirmelerin ardindan daha yiiksek
karbon igerikli yakitlarin analizlerinde de benzer ¢aligmalar yapilabilir. Yazilan programin
genel yapisini etkilemeyecek sekilde yapilacak bir takim degisiklikler ile serbestce yayilan
alevlerin hizlar ve ayrica difiizyon alevleri i¢in modelleme ¢alismalar1 yapilmasi 6nerilebilir.
Ayrica benzer ¢aligmalarin iki boyutlu yanma geometrileri iizerinde de tekrarlanmasi
onerilmektedir. Yazilan programin bir genel ag sayfasi lizerinden ag¢ik kaynak kodlu olarak

paylasilmasi planlanmaktadir.
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EK ACIKLAMALAR

Ek A: Yedi Katsayili NASA Polinomlar1 Ornekleri [70]
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Yedi katsayili NASA polinomlarinda her bir bilesen i¢in verilen degerler asagidaki sekilde
tanimlanir (Yazilan programin okudugu sekilde).

Satir No. Icerik Format Kolon No

1 Bilesen Ad1 Al6 1-16
Element sembolii ve sayis1  4(A2,13) 25-44
Diistik Sicaklik E10.4 46-55
Yiiksek Sicaklik E10.4 56-65
Orta Sicaklik E10.4 66-76

2 Yiiksek sicaklik aralig S5E15.0 1-75
i¢in ai-as

3 Yiiksek sicaklik araligi ag-a7  2E15.0 1-30
Diisiik sicaklik araligi a;-as  3E15.0 31-75

4 Diisiik sicaklik araligi ag-az  4E15.0 1-60
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Ek B: Dokuz Katsayili NASA Polinomlar1 Ornekleri [58]
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1000.000 6000.000

1.505950346D+06-5.
5.604149320D-12-4.

7 -2.0

339102100D-12
7 -2.0 -1.0 0.
241735310D+03

0
0
1
174609100D-16 O

830038900D+00 3.

.000000000D+00-2.

1.0 2.0 3.0 4.0

.138415930D+01-1.
.000000000D+00 1.

879.

-1.0 0.0 1.0 2.0 3.0 4.0 0.0 9939.626
.333364882D+00
.000000000D+00

.643294630D-03-1.
.903726330D+04 9.

0.0 9939.626

.590503910D-04 6.
.061885350D+04-1.

-135880.000

-1.0 0.0 1.0 2.0 3.0 4.0 0.0 11162.000
.541838551D+03-5.
2.464650495D-08-6.

228622620D-02-3
483469541D+04 5
0.0 11162.000

333635318D-04-5
461216226D+04-4

240790484D-05
018844800D-01

845501486D-06
311239710D+00

760941970D-08
873868416D+01

HF298=-135.88/-0.2 kJ

.018655710D-04
.734727038D+01

.869929140D-05
.797150880D+01

.533679760D-09
.722314830D+01

Dokuz katsayili NASA polinomlarinda her bir bilesen igin verilen degerler asagidaki sekilde
tanimlanir (Yazilan programin okudugu sekilde).

Satir No.
1
2

Icerik Format Kolon No
Bilesen Adi Al6 1-16
Sicaklik Aralig1 Sayisi 12 1-2
Elementer semboller ve sayilar1  5(A2,F6,2) 11-50
Molekiil Agirlig F13.7 53-65
298.15 K’de olugum entalpisi F15.5 66-80
Sicaklik araligt 2F11.3 1-22

Ik bes katsay1 5D16.9 1-80
Siradaki katsay1 2D16.9 1-32

Son iki katsay1 2D16.9 49-80

3,4 ve 5 sicaklik arali1 sayis1 kadar tekrar edilir.
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Ek C: Bilesen Potansiyel Parametreleri Ornekleri [70]

CH4 2 141.400 3.746 0.000 2.600 13.000
02 1 107.400 3.458 0.000 1.600 3.800
OH 1 80.000 2.750 0.000 0.000 0.000
N*C3H7 2 266.800 4.982 0.000 0.000 1.000
H20 2 572.400 2.605 1.844 0.000 4.000
AR 0 136.500 3.330 0.000 0.000 0.000

Her bir satir i¢in asagidaki degerler okunur (yazilan programin okudugu sekilde).

Kolon No Icerik
1-19 Bilesen Adi
20-21 Molekiil Diizeni

0=Atom, 1=Dogrusal Molekiil

2=Dogrusal Olmayan Molekiil

24-31 Lennard-Jones potansiyeli kuyu derinligi
36-41 Lennard-Jones garpisma ¢api

46-51 Dipol moment

56-60 Kutuplanabilirlik

64-70 298 K’de donel gevseme sayisi
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Ek D: Tepkime Mekanizmas1 Ornekleri [133]

e Standart Tepkimeler

CH30H+HO02<=>CH30+H202 3.340E-02 4.120 16233.00
CH2 (S) +O=>2H+CO 3.000E+13 0.000 0.00
H202+0<=>0H+HO02 8.513E+06 2.000 3970.00

e Ugiincii Kiitle Tepkimeleri

HCO+M<=>H+CO+M 4.800E+17 -1.200 17734.00
AR/ 1.40/ HE/ 1.31/ N2/ 1.31/ H2/ 1.31/ 02/ 1.32/ H20/15.31/ CO/ 2.04/
Co02/ 2.00/ CH4/ 2.60/ CH20/ 3.29/ CH30H/ 3.00/ C2H6/ 3.00/

O+H+M<=>OH+M 4.710E+18 -1.000 0.00

AR/ 0.75/ HE/ 0.75/ N2/ 1.32/ H2/ 2.50/ H20/15.80/ CO/ 2.52/ C02/ 5.01/
CH4/ 2.00/ CH20/ 2.50/ CH30H/ 3.00/ C2H6/ 3.00/

e Basing Bagimli Tepkimeler

H+02 (+M) <=>HO2 (+M) 4.565E+12 0.440 0.00
Low / 6.370E+20 -1.720 525.00/
TROE/ 0.5000 30.00 90000.00 90000.00 /

AR/ 0.60/ HE/ 0.71/ N2/ 0.96/ H2/ 1.87/ 02/ 0.75/ H20/15.81/
co/ 1.90/ co2/ 3.45/ CH4/ 2.00/ CH20/ 2.50/ CH3OH/ 3.00/ C2H6/ 3.00/

CO+0 (+M) <=>CO02 (+M) 1.880E+11 0.000 2430.00
Low / 1.400E+21 -2.100 5500.00/

AR/ 0.87/ H2/ 2.50/ H20/12.00/ CO/ 1.90/ CO2/ 3.80/ CH4/ 2.00/

CH20/ 2.50/ CH30H/ 3.00/ C2H6/ 3.00/

CH3CHO (+M) <=>CH4+CO (+M) 5.440E+21 -1.740 86364.00
LOWw / 2.290E+58 -11.300 95922.00/
SRI/ 0.1380 -670.0000 0.0010 1.0000 0.0000 /

H2/2.00/ H20/6.00/ CO/1.50/ C0O2/2.00/ CH4/2.00/ CH20/2.50/ CH30H/3.00/
C2H2/3.00/ C2H4/3.00/ C2H6/3.00/
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Ek E: Bu Calisma Kapsaminda Kullanilan Tepkime Mekanizmalari

Cizelge E.1 Bu calismada kapsaminda kullanilan tepkime mekanizmalari.

Mekanizma Adi Bilegen Sayist Tepkime Sayis Kaynak
DRM22 24 (104 adet tezrgi?lir tepkime) [H9]
YARC 29 (158 adet teSrSicr)lir tepkime) 195, 1491
FFCM-1 38 (278 adet te?gi%ir tepkime) [133]

San Diego 40 (180 adet te?;giair tepkime) [123]
RedMech at (66 adet terzs?r?ir tepkime) 12l
GRI-Mech 3.0 53 (309 adet te?fi?]ir tepkime) L70]
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