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NGC's projekter "Modellering af forbrandingsprocesser” og "Reburning”.

Der fokuseres 1 disse a&r pd mulighederne for at reducere
emissionen af kvalstofoxider, NO, = fra forbrendingsprocesser.
Naturgas, der er et meget rent brendsel, kan generelt for-
brendes med lav emission af forurenende stoffer, men dog

ikke uden dannelse af en vis mengde kvelstofilter.

Nordisk Gasteknisk Center gennemferer med start primo 1989
og slutning ultimo 1990 to projekter, der skal lede til en
bedre forstéelse af danhelsen af NO, og dermed skabe bedre
muligheder for at nedbringe emissionen af NO, fra forbren-

dingsprocesser. De to projekters titler er

Modellering af forbrandfngéprocesser

og
Reburning.

1. Modellering af forbraendingsprocesser.

Projektet "Modellering af forbrendingsprocesser™ har til
formdl at udvikle en EDB-model, der ved integration af flow-
og forbrendingsmodeller samt en detaljeret beskrivelse af
de reaktioner, der leder til dannelse af kvelstofilter, kan
anvendes til udvikling af forbrendingsprocesser med lav RO, -
emission. Programmet skal i detaljer muliggere studier af
for eksempel brenderudformning, forbrendingsrummets storrel-
se og udformning samt driftsforhold. Projektet afsluttes med
et antal scenarier, hvor mulighederne for at opnd lavere

NO -emssion vurderes.



Projektet udferes af

Sintef, Trondheim

Avdeling for varmeteknikk

Danmarks Tekniske Hgjskole, Lyngby
Laboratoriet for varme- og Klimateknik

Abo Akademi, Abo
Kemisk Tekniska Fakulteten.

2. Reburning.

Reburning er en proces, hvor naturgas anvendes som et addi-
tiv, der ved tilsatning til reggas fra for eksempel forbren-

ding af kul, reducerer regggassens indhold af kvelstofilter.

Naturgas injiceres efter den primazre forbrazndingszone, hvor-
ved der skabes en zohe med reducerende forhold, den sakaldte
reburningszone. Her nedbrydes kvalstofilterne af reaktions-
villige kulbrinteradikaler. Efter reburningszonen tilledes
luft, sadan at uferbrendt naturgas oxideres for reggassen
gar til kedlens konvektionspart.

ved laboratorie- og pilotskalaforseg er det vist, at reduk-
tion af kvelstofilteemissionen pd over 50% er mulig med pro-
cessen, men betydningen af procesparametre som primert og
sekundert luftoverskud, temperaturforhold, opholdstid og
tilsat mengde naturgas er endnu ikke fuldstendigt beskrevet.

Disse faktorer underseoges i dette projekt. Under anvendelse
af det ovenfor beskrevne beregningsvaerktej, der modificeres
t1l ogsd at beskrive reburningsforhold er det formdlet at op-

timere reburningprocessen, blandt andet under inddragelse af



resultater fra afsluttede og igangvarende demonstationspro-

jekter i anden regi.
Projektet udferes af

Sintef, Trondheim

Avdeling for varmeteknik

Danmarks Tekniske Hepjskole, Lyngby

Laboratoriet for varme- og Klimateknik

Abc Akademi, Abo

Kemisk Tekniska Fakulteten

Kungliga Tekniska Hégskolan
Institutionen f6r Vdrme- och Ugnsteknik.

3. Publicering af projektresultater.

Resultaterne fra de to projekter beskrives i en rakke rappor-
ter, som udarbejdes af de enkelte projektdeltagere, efterhan-
den som arbejdet skrider frem. Disse rapporter tjener flere
formal, blandt andet skal de sikre formidlingen af resulta-
ter mellem de enkelte deltagere. Da rapporterne vil indehol-
de den nyeste viden pd omradet, og da Nordisk Gasteknisk
Center esnsker at udbrede kendskabet til nye anvendelsesomré-
der for naturgassen, offentliggeres projektrapporterne ef-
terhanden som de udfardiges.

Det skal bemmrkes, at rapporterne udgives af NGC, men optryk-
kes uendret, som de er udarbejdet af de enkelte konsulenter.
Rapporterne giver altsd ikke nedvendigvis udtryk for hold-
ninger, der kan till®gges NGC. bet er vort hab, at der md

vere interesse for disse udgivelser.






Resume

Denne statusrapport beskriver de igangvarende bestrabelser pa at opstille
en palidelig kemisk kinetisk model for forbrzending af naturgas, herunder
dannelse og nedbrydning af ugnskede forbrandingsprodukter sdsom NO;.
Projektet er et delprojekt under NGC-projektet Modellering og kemisk reak-
tion.

Delprojektet indeholder fglgende faser: 1) opbygning af en reaktionskinetisk
database for forbrzending af naturgas, 2) opstilling af kemisk kinetisk model
pa grundlag af databasen, og 3} verifikation og revision af model og delmeka-
nismer gennem test mod udvalgte eksperimentelle data.,

Omfang og format for databasen diskuteres, og en preliminar udgave af
databasen gengives i appendiks A. Der ggres status for den kemisk kinetiske
madel og vises eksempler pa sammenligninger mellem modelberegninger og
eksperimentelle data. En forelgbig anbefalet reaktionsmekanisme til beskriv-
else af kvaelstofkemien ved naturgasfyring, f.eks. i forbindelse med simulering
af reburning, er listet i appendiks B. Dele af den kinetiske model, der kraever
yderligere forskningsindsats, identificeres.



Abstract

This status report describes the ongoing efforts to develope a reliable chem-
ical kinetic model for combustion of natural gas, including formation and
destruction of pollutants such as NO,. The project is part of the NGC-
project Modelling of Chemically Reactive Turbulent Flow.

This part of the project contains the following phases: 1) collection of a
chemical kinetic database for combustion of natural gas, 2} development of a
chemical kinetic model, using the data base, and 3) verification and revision
of model and submechanisms through test against selected: experimental
data.

The scope and the format of the data base is discussed, and a preliminary
version of the database is listed in appendix A. A status is made for the
chemical kinetic model og examples of comparison between predictions and
experimental data are shown. A preliminary recommended reaction mecha-
nism describing the nitrogen chemistry in natural gas combustion that can
be used to simulate e.g. reburning is shown in appendix B. Parts of the
kinetic model that require further research are identified.
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1 INDLEDNING

Denne rapport er en statusrapport for en af delaktiviteterne i NGC-projektet
Modellering og kemisk reaktion: udvikling og verifikation af en kemisk kine-
tisk model, der kan beskrive gasfasekemiern ved forbranding af naturgas,
herunder dannelse og nedbrydaing af ugnskede forbreendingsprodukter sa-
som NO;.

Delprojektet indeholder falgende faser:

¢ Opbygning af en reaktionskinetisk database for forbreending af natur-
gas,

¢ Opstilling af kemisk kinetisk model p& grundlag af databasen.

¢ Verifikation og revision af model og delmekanismer gennem test mod
udvalgte eksperimentelle data.

Disse tre faser gennemfpres ikke kronologisk; snarere kgrer de sidelgbende
hen gennem projektet. Dette er beskrevet i afsnit 1.2,

1.1 Baggrund

{ de kommende &r vil der blive stillet stadig sterre miljgmassige krav til for-
brandingsprocesser. For at imgdekomme disse krav bliver det ngdvendigt at
optimere forbraendingsprocesserne med henblik pi at minimere emissionen
af ugnskede forbraendingsprodukter. Dette er baggrunden for, at der gpres
en stor indsats for at udvikle modeller til beskrivelse af forbrendingspro-
cessen. Ved hjaelp af disse modeller vil det blive muligt at 8 et overblik over,
hvorledes forskellige forbraendingsparametre pdvirker sammensatningen af
forbreendingsprodukterne, herunder indholdet af NO, og andre ugnskede
emittanter.

For kvantitativt at kunne beregne sammensatningen af forbrendingspro-
dukterne er det ngdvendigt at beskrive selve forbreendingsprocessen pa ele-
mentzaert reaktionsniveau. Dette sker med en kemisk kinetisk model. Kemisk



kinetisk modellering hanger som forskningsomride tat sammen med for-
brznding. Forskningen indenfor omridet blev sat igang af us=dvanlige for-
brandingsfenomener sdsom eksplosionsgraenser, antzendingsforsinkelse og
inhibering. Disse fenomener kan kun forklares udfra samspillet mellem de
elementere gasreaktioner, som gradvist er blevet identificeret gennem mange
ars forskning.

Aunvendelsen af kemisk kinetisk modellering er et relativt nyt fzenomen i
de nordiske lande. Det er ogsa fgrst i disse &r, at forskningen har naet et
niveau, der medfgrer praktiske anvendelsesmuligheder. At man er kommet
sa langt skyldes bl.a. udviklingen af kraftige computere og udviklingen af
bedre maleteknikker baseret pa laserteknologi. Den kinetiske modellering
har iszer vist sig nyttig indenfor energiomdannelsessystemer, men begynder
ogsa at fa anvendelse indenfor vurdering af sikkerhedsfaktorer ved opla-
gring, transport og brug af flydende og gasformige brendsler. Indenfor
forskning i forbrandingsmotorer bruges denne type modellering bl.a. til at
analysere arsagerne til bankning (knock) og til at vurdere effekten af po-
tentielle antiknock-tilsztningsstoffer. Indenfor udvikling af stationzere for-
brandingssystemer anvendes kinetisk modellering bl.a. til at analysere dan-
nelsen af ugnskede kemiske komponenter, sdsom NO,, PAH, klorinerede
kulbrinter og sod. Det vigtigste anvendelsesomrade har denne type model-
lering méske haft i forbindelse med udviklingen og brugen af selektive ikke-
katalytiske N O -reduktionsteknikker, sdsom termisk de-NO; (traditionel
SNR med ammoniak) og rapre-NO, (SNR med cyanursyre).

I gjeblikket sker der en omfattende anvendelse af kinetiske modeller i forbin-
delse med udvikling og optimering af lav—N O -teknikken reburning. Dette
stiller imidlertid meget store krav til den kinetiske model. Reburning er
kemisk en meget kompliceret proces, idet den er styret af dannelse og ned-
brydning af kulbrinte~ og kvalstofradikaler, som er meget reaktive og kun
tilstede i sporkoncentrationer. Gennem dette arbejde forsgger vi at udvikle
en kinetisk model, der opfylder disse krav.

1.2 Strategi for opstilling af kinetisk model

Opdelingen af overordnede processer i en rakke af elementare reaktioner
medfprer en rzekke vanskeligheder. Under processen dannes og nedbrydes



en rakke intermedizre komponenter, hvoraf mange er s@rdeles reaktive, kun
tilstede i sporkoncentrationer og med en kort levetid — og alligevel med stor
indflydelse pa forbrandingsprocessen og forbrzendingsprodukterne. Dette
kan ggre det til en szrdeles vanskelig opgave at opna en detaljeret forstielse
af et sidant system.

Opgaven kan imidlertid simplificeres betydeligt ved at opdele systemet i
delsystemer, som kan analyseres pa et simplere niveau. Kemisk kinetiske
reaktionsmekanismer er strengt hierarkisk opbygget, idet mekanismerne for
forbrending af mere komplekse braendsler indeholder delmekanismer for sim-
plere braendselsmolekyler. Siledes indeholder mekanismen for oxidation af
CO i fugtig luft som et delsystem kinetikken for Hy/Os—systemet. Den re-
sulterende C'O/H2/02-mekanisme er en del af kinetikken for oxidation af
C H,0, som igen er en delmekanisme ved C H -forbranding,

Denne hierarkiske proces kan viderefgres til de stgrre kulbrinter, hvor hver
ny mekanisme bygger pa mekanismer for simplere molekyler. En reaktions-
mekanisme kan derfor udvikles systematisk, ved at begynde med de sim-
pleste komponenter og reaktioner, og derefter gradvist at indarbejde mere
komplekse specier. P4 hvert niveau er det kun den sidst tilfgjede del af
mekanismen, der kraever en grundig undersggelse.

Opbygningen af en reaktionsmekanisme for et givet system sker si vidt
muligt udfra eksperimentelle resnltater. Man kan skelne imellem to typer
kemisk kinetiske eksperimenter. Den forste type kan betegnes reaktions-
specifik og bestar af eksperimenter, som er designet til at isolere og male
hastighedskoeficienter for bestemte elementzre kemiske reaktioner. Den
anden type, ikke-reaktions-specifik, kan kun give oplysninger om bestemte
blandinger af brzendsel og oxidant. Fortolkning af sidstnzvnte type eksper-
imenter, f.eks. kompositionsprofiler for lavtryksflammer, flammehastigheder
eller induktionstider ved shock-tube eksperimenter, kraever normalt en kom-
pleks kemisk kinetisk model. Metoden til at opstille en reaktionsmekanisme
for et givet system er at fortolke en reekke ikke-reaktions-specifikke eksperi-
menter udfra alle til rddighed varende reaktionsspecifikke data.

Databasen, der opbygges i projektet, indeholder s3 vidt muligt den tilgaen-
gelige reaktionsspecifikke information. Pa grundlag af databasen opstilles
en kinetisk model. Modellen testes mod udvalgte ikke-reaktions-specifikke
eksperimentelle data. ¥glsomhedsanalyse og rate—of-production analyse



viser hvilke reaktioner og delmekanismer, der har stgrst betydning. Viser
databasen, at der er stor usikkerhed pa de pigz=ldende reaktionshastigheder,
sgges yderligere reaktionsspecifikt materiale for disse reaktioner samtidig
med, at pigzldende delmekanismer testes mod egnede eksperimentelle data.
P2 basis af dette revideres modellen, hvorefter proceduren kan gentages.

2 DATABASEN

Databasen skal fungere som basis for opstilling af kemisk kinetiske mod-
eller, der kan beskrive gasfasekemien ved forbraending af naturgas, herunder
dannelse og nedbrydning af upnskede forbraendingsprodukter sisom NO,.

Ilitteraturen findes allerede adskillige databaser, som indeholder omfattende
samlinger af elementaere hastighedskoefficienter. Hvorfor opbygge endnu
ecen? Dette skyldes to forhold:

o De publicerede databuser er utilstrekkelige. I litteraturen findes data-
baser for reaktioner i C/H/O-systemet og N/H/O-systemet. Imid-
lertid deekker ingen publicerede databaser hele H/C/N/O-systemet
ink]. reaktioner mellem kulbrinter og kvalstofforbindelser og oxidation
af cyanidforbindelser. Disse reaktioner er ngdvendige for at kunne
beskrive dannelse og nedbrydning af NO ved forbrzending af naturgas.

o De publicerede databaser md ajourfores. Vidensopbygningen inden-
for dette omrade sker s& hurtigt, at en database forzldes i lgbet af
ganske kort tid, ofte 1-2 ir. Kun fa element=zre reaktionshastigheder
er bestemt eksperimentelt med sa stor sikkerhed, at det overfladiggar
nye data. For langt hovedparten af reaktionerne indenfor H/C/N/O-
systemet er der stadig betydelige usikkerheder med hensyn til reak-
tionshastighed og i nogle tilfzelde tillige produktkanaler. Det er der-
for vigtigt fortlgbende at opdatere databaser og derudfra de kinetiske
modeller.



2.1 Organisation og omfang

Skulle databasen daekke alle aspekter af forbrendingskemien ved natur-
gasfyring, ville den komme til at omfatte over hundrede komponenter og
over tusind elementzre reaktioner. Dette ligger klart udenfor rammerne af
nzrvaerende projekt. Det har vaeret ngdvendigt at foretage en afgramsning.
I fprste omgang har vi valgt at afgreense omfanget af databasen pa fglgende
made:

o Databasen daxkker kun reaktioner og komponenter, der har betydning
ved forbraending af naturgas.

» Databasen dekker fortrinsvis Cy~ og Ca-kulbrinter og kvaistofholdige
komponenter. For at kunne beskrive understgkiometrisk forbraending
tilfredsstillende er der dog medtaget enkelte specier indeholdende mere
end to kulstofatomer.

e Databasen dakker fortrinsvis reaktioner af betydning 1 temperatur-
omradet 1300-2500K.

Der er saledes lagt vagt pa at dekke forbrendingskemien for de kom-
ponenter, der har betydning for selve forbraendingsprocessen, samt kval-
stofkemien, der har interesse af miljpmaessige grunde. Dannelse af tungere
kulbrinter, herunder PAH, dakkes ikke af databasen i dens nuvaerende form.

Med disse begrensninger omfatter databasen fplgende delsystemer og kom-
ponenter:

C/ H [O-systemet:

o Hy/O,systemet:
- H, 0, 0H, H,y, 0y, H0, HO,, HyO,
o CQ/H;]/0y-systemet: ovenstiende plus
- CO0,CO,

o CH4/Op-systemet: ovenstiende plus



— CH,, CHs, CH30, CH,0H, CH,0, HCO
CH,, CHa(s), CH, C

s CyHg/Oy—systemet: ovensidende plus
— OaHg, CoHy, CqHy, Colls, CoHy, CHCO, HCCO, C3H, Cs
o reaktioner for udvalgte Ca— og Cy-specier:

— CyH3, C4H,y, C3Hy, C3H3, C3H,
H/C/N/O-systemet:

e NH;/Os-systemet: H,/Oy—systemet plus
— NHy, NH,, NH, N,
NyHy, NoAs, NoHy, NNH, N,
NQ, HNQ, NOq, N,O
o HCN/Oq-systemet: N H3/Oy-systemet og CO [Hy/Oz—systemet plus

— HCN,CN, NCO, HCNO, HOCN, HNCO,
H,CN, CoNyy NCN

¢ reaktioner mellem kulbrinter og kvalstofforbindelser

» samt resten af H/C/O-systemet
Databasen er organiseret efter ovennaevnte struktur. Hastighedskoefficienter
prasenteres fprst for Hy/Os—systemet, dernazst for reaktioner med CO og
CO; og s& kulbrintereaktioner ordnet efter stgrrelse fra Cy til Cy. Dernaest
folger reaktionshastigheder fra N/H/O-systemet, reaktioner med cyanider

og til slut reaktioner mellem kulbrinte- og kvalstofspecier, organiseret efter
kulbrinterne.

Hastighedskoefficienter er givet som Arrhenius—udtryk pa formen

k = AT? exp(— E/RT), (1)
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Den temperaturuathangige del, A, af den praeeksponentielle faktor er givet
i epheden {cm®/mol)®~s7!, som er afhaengig af reaktionsordenen n. Ek-
sponenten J er dimensionslgs, og aktiveringsenergien E er givet i enheden
cal/mol. I tilfaelde af, at en reaktionshastighed kun er malt ved een tem-
peratur eller er nafhzengig af temperatur, gzlder A = k. Enheder og form
er valgt i overensstemmelse med det kraevede input til det amerikanske pro-
grambibliotek CHEMKIN (Kee et al. 1980). CHEMKIN kan betragtes som
et hgjniveau computersprog til lgsning af kemisk kinetiske problemer.

For de trykafhzngige reaktioner er det malet at medtage hastighedsudtryk
for bdde hgjtryksgraensen og laviryksgreensen i det omfang, de er tilgaen-
gelige. Ved lavtryksgreensen,

A+B+M - AB+ M, (2)

beskrives reaktionen ved hastighedsudtrykket

ko = AgT?e exp(—Eo/ RT), (3)

mens der ved hgjtryksgreensen,

A+ B — AB, (4)

gelder udtrykket

koo = AgoT?* exp(—Ew/RT). | (5)

I meltem hgjtryks— og laviryksgraensen, i fall-off omradet, glder ingen af de
to hastighedsudtryk. Dette er illustreret pa figur 1, hvor ko og koo er tegnet
ind pa et logaritmisk plot. Den fuldt optrukne kurve viser den observerede
fall-off opfgrsel.

En made at beskrive trykafthangigheden pa matematisk er at benytte et 6-
parameterudtryk af Lindemann-formen. Her beregnes den aktuelle hastighed
ved udtrykket
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Figure 1: Fall-off-kurve for dissociations- eller rekombinations-reaktion.
Den punkterede kurve er beregnet udfra en 6-parameter-tilnzermelse {Lin-
demann), mens den fuldt optrukne kurve viser den observerede fall-off-
opfprsel. {Gardiner & Troe 1984).

k= UT%;W (6)

Her er o givet ved
o = S2T5 0 expl(Ben — Eo) RT), (7)

og [M] beregnes af
[M] = %. (8)

Pa figur 1 er vist en sammenligning mellem den observerede fall-off kurve
(fuldt optrukken) og fall-off kurven beregnet ved Lindemann—udtrykket
(punkteret). For sma molekyler giver Lindemann—udtrykket normalt en
tilstraekkelig god beskrivelse af trykafhangigheden. Her vil afvigelsen typisk
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vare mindre end 30%. For stgrre molekyler bliver den beregnede hastighed
imidlertid ofte uacceptabelt hgj i fall-off~-omradet og her kan det veaere ngd-
vendigt med en bedre tilnzermelse.

For de reaktioner, hvor Lindemann-udtrykket ikke er tilstraekkeligt ng-
jagtigt, er det muligt at anvende et 9-parameterudiryk til at beskrive reak-
tionshastigheden i fall-off omradet. Udtryk af denne type er opstillet af
hhv. Troe (1977, 1979, 1983) og SRI International (Stewart et al. 1988). |
denne tilnzermelse antager man, at den unimolekylaere reaktionshastighed
kan repraesenteres som funktion af tryk og temperatur ved et udtryk, hvori
indgar kg, ko 0g en “centerkorrektionsparameter”, F.. F, er et mal for
afvigelsen af den beregnede eller eksperimentelt bestemte hastighedskon-
stant fra den vaerdi, der forudsiges udfra Lindemann-udtrykket ved centrum
af fall-off kurven, dvs. ved det tryk, hvor &y = k... [ SRI’s version finder
man, at '

k= kwl—%Ff , (9)
hvor
X = R . (10)
1+ log®(ko/koo)
F, udtrykkes som funktion af temperaturen som
F. = aexp(—b/T) + exp(—T/c). (11)

Beklageligvis kan hverken 6- eller 9-parameterudirykkene bruges som input
i standardversionen af CHEMKIN, kun det traditionelle Arrhenius udiryk.
For de reaktioner, der er i falloff omriddet under de aktuelle temperatur—
og trykforhold er man siledes ngdt til at opstille et tilnsermet Arrhenius
udtryk.

For en rzkke af de trykafhangige reaktioner i lavtryksomradet er der rap-
porteret kollisionseffektiviteter (third body effektiviteter). Disse angives i



databasen i det omfang, de er tilgaengelige. Hvor intet er anfgrt, geelder
reaktionshastigheden for en inert third body (Ar eller Ny).

De i databasen citerede reaktionshastigheder kan veere fremkommet ud-
fra reaktionsspecifikke eksperimenter eller udfra teoretiske analyser sasom
RRKM. De kan endvidere veere estimeret (f.eks. udfra analogi med andre
reaktioner) eller afledt af ikkereaktionsspecifikke eksperimenter. For at give
et indtryk af palideligheden af de refererede data er det tanken, at tabellerne
skal indeholde oplysninger om, hvordan reaktionshastigheden er fremkom-
met. Er den eksperimentelt bestemt skal der vaere en kort beskrivelse af
den anvendte eksperimentelle teknik, dvs. reaktortype, kilde til de reaktive
komponenter, og analysemetode til produkter/reaktionshastighed. Fglgende
forkortelser vil her blive anvendt:

REACTOR TYPE

SR. statisk reaktor
ST shock tube
FR. flow reaktor
FL flamme

RADIKAL PRODUKTION

TH termisk

DI discharge

PH photolysis

FP flash photolysis
HG Hg sensitization

PR pulse radiolysis

ANALYSE
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GC gaschromatographi

UA uv absorption

UE uv emission

UE ir emission

RA. resonans absorption

RF resonans fluorescence

LF laserinduceret fluorescence
P tryk maling

MS masse spekirometri

LS laser schlieren

ES elektron spin resonans
LM laser magnetisk resonans
SC metningsstrgm (saturation current)
CP katalytisk probe

CL chemiluminescence

2.2 Kilder

Den foreliggende database er opbygget pa grundlag primzert af tilgeengelige
samlinger af elementzere hastighedskoefficienterer i litteraturen. Disse ind-
befatter:

s Banlch, D.L., Drysdale, D.D., Horne, D.G., & Lloyd, A.C., Fualuated
Kinetic Data for High Tempergture Reactions, Vol 1, CRC Press,:
Cleveland, 1973

s Baulch, D.L., Drysdale, D.D., Horne, D.G., & Lloyd, A.C., Evaluated
Kinetic Data for High Temperature Reactions, Vol 2, CRC Press,
Cleveland, 1973

11



e Baulch, D.L., Drysdale, D.D., Duxbury, J., & Grant, S.J., Evaluated
Kinetic Date for High Temperature Reactions, Vol. 3, Butterworth,
London, 1976

e Cohen, N., & Westberg, K., “Chemical Kinetic Data Sheets for High
Temperature Chemical Reactions”, J.Phys.Chem.Ref.Data 12, 531,
1983

e Warnatz, J., “Rate Coeflicients in the C{H/O System”, Combustion
Chemistry (W.C. Gardiner, Jr., ed.), Springer-Verlag, New York, 1984

¢ Hanson, R.K., & Salimian, §., “Survey of Rate Constants in the
N/H[O System”, Combustion Chemistry (W.C. Gardiner, Jr., ed.),
Springer—Verlag, New York, 1984

¢ CODATA: “Evaluated Kinetic and Photochemical Data for Atmo-
spheric Chemistry: Supplement II. CODATA Task Group on Gas
Phase Chemical Kinetics”, J.Phys.Chem.Ref.Data 13, 1259, 1984

s Tsang, W., & Hampson, R.F., “Chemical Kinetic Data Base for Com-
bustion Chemistry. Part 1. Methane and Related Compounds”, J.-
Phys.Chem.Ref. Data, 15, 3, 1087, 1986

¢ Herron, J.T., “Evaluated Chemical Kinetic Data for the Reactions of
Atomic Oxygen O(®P) with Saturated Organic Compounds in the Gas
Phase”, J.Phys.Chem.Ref.Data, 17, 3, 967, 1988

Disse kilder er suppleret med hastighedsdata publiceret i litteraturen. En
systematisk gennemgang af hele litteraturen ligger udenfor rammerne af
dette projekt. I stedet udvalges en r=kke relevante kilder, fortrinsvis tids-
skrifter for fysisk kemi. Imidlertid vil ogsd organer, som primzart beskaftiger
sig med forbrzending, kunne indeholde hastighedsdata for kemiske reak-
tioner. Tidsskrifter og konferenceproceedings, der offentligggr denne type
data, inkluderer:

¢ ACS Symposium Series
o Bunsengeschellschaft fiir Physikalische Chemie, Berichte

o Chemical Physics

12



* Chemical Physics Letters

s Combustion & Flame

o Combustion Science and Technology

¢ International Journal of Chemical Kinetics

e Journal of Chemical Physics

e Journal of Physical Chemistry _

e Journal of Physical and Chemical Reference Data
e Journal of the American Chemical Society

o Journal of the Chemical Society Faraday Transactions
s Progress in Energy and Combustion Science

» Review of Chemical Intermediates

o Symposium (International) on Combustion

e Symposium on Shock Tubes and Waves

2.3 Status

En preliminzer udgave af databasen er gengivet i appendiks A. Format og
indhold skal defineres nzrmere af projektdeltagerne og NGC. Dette ma
naturligvis ske under hensyntagen til, at der kun er afsat begraensede res-
sourcer til arbejdet med databasen.

Databasen i sin nuveerende form er ufuldstaendig. Saledes er kilder kun
angivet med forfatter/ar; de ngjagtige referencer er endnu ikke lagt ind.
Det valgte (forelpbige) format er ikke gennemfsrt konsekvent endnu. Trods
sine mangler indeholder databasen imidlertid allerede nu vigtig information,
hvilket har vaeret baggrunden for at inkludere den i hele sin udstraekning i
denne statusrapport.

Der er ikke i databasen givet anbefalinger for de enkelte reaktioner, men i
appendiks B gives en preliminzer liste med anbefalede hastighedskoefficienter
for en riekke vigtige reaktioner (se nmste sektion).

13



3 DEN KEMISK KINETISKE MODEL

En prelimineer version af den kemisk kinetiske model er listet i appendiks B.
Denne model tager primert sigte p& at kunne beskrive kvaelstofkemien ved
NO;-reduktion gennem reburning med naturgas. Modellen er hovedsaglig
baseret pd mekanismen af Glarborg et ol (1986). Imidlertid er modellen
blevet revideret udfra arbejdet med databasen. Endvidere er inkorporeret
en del zndringer foresldet af Miller & Bowman (1989) i deres nylige review
af kvaelstofkemien ved forbreending.

De eksperimentelle data, der fortigbende anvendes til at teste den kinetiske
model indbefatter:

Koncentrationsprofiler fra lavtryks—, laminare lammer

Data fra shock tube forspg

e Data fra flow reaktor forspg

Data fra mixed—flow reaktor forsgg

Saledes er H/C/O-reaktionsmekanismen blevet testet mod bl.a. koncentra-
tionsprofiler for C Hi—komponenter og fri radikaler i flammer (se C H4/O2/Ar-
flammen vist pd figur 2} og H- og O-atomprofiler fra shock-tube eksperi-
menter med forskellige blandinger inkl. CHy/Ar, CoHg[Ar, CHy/0,[Ar og
CoHg/Q4/Ar. Beregning af koncentrationsprofiler for radikaler og kulbrinte-
fragmenter er en langt mere krevende test end modellering af profilerne for
de mere stabile komponenter sasom C Hy, O,, CO, etc. i laminare flammer.

Hele H/C /N/O~systemet er blevet testet mod data fra laminare flammer,
flow-reaktorer og mixed-flow-reaktorer.

P& grundlag bl.a. af disse beregninger har det veret muligt at udpege nogle
delomrader af den kinetiske model, der skal forbedres. Disse indbefatter:

s H/C[O-systemet:
~ Under braendselsrige forhold (luftoverskudstal < 0.80)
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Figure 2: Sammenligning mellem mélte (Hennesey et al. 1986) og bereg-
nede {kurver) koncentrationsprofiler for en lavtryks—, braender-stabiliseret

CH4/02/AT fltamme.

— I middeltemperaturomradet (1200-1800K)
¢ (' H;-reaktioner
¢ Kulbrinte+kv=zlstof reaktioner

s H/N/O-systemet, specielt H N O-reaktioner

4 Referencer

o Gardiner, W.C., Jr., & Troe, J., (1984); “Rate Coefficients of Thermal
Dissociation, Isomerization and Recombination Reactions”, Combus-
tion Chemistry (W.C. Gardiner, Jr., ed.), Springer—Verlag, New York,
1984
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Glarborg, P., Miller, J.A., & Kee, R.J., (1986); Comb.Flame 65, 177

Hennesey, R.J., Robinson, R., & Smith, D.B., (1986); 21. Symp. (Int.)
Comb., p. 761, 1986

Kee, R.J., Miller, J.A., & Jefferson, T.H., (1980); “CHEMXIN: A
General Purpose, Problem-Independent, Transportabel FORTRAN
Chemical Kinetics Code Package”, Sandia Report SANDS80-8003, San-
dia National Laboratories, Livermore, CA 94550, USA

Miller, J.A., & Bowman, C.T., (1989); Prog.Energy & Comb.Sci., un-
der udgivelse

Stewart, P.H., Rothem, T., & Golden, D.M., (1988); 22. Symp. (Int.)
Comb., under udgivelse

Troe, J., (1977); J.Chem.Phys. 66, 4758
Troe, J., (1979); J.Phys.Chem. 83, 114
Troe, J., (1983); Ber.Bunsenges.Phys.Chem. 87, 161
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REACTION
source

H+H+M = H2+M
Tsang & Hampson 1985
plm Dixon-lawis 1981

plm Dixon-Lewis 1981
plm Dixon-Lewis 1981
ple Dixon-Lewis 1981
H2+M = H+H+M
Twang & Hampson 1985
Baulch ea 1972

H+O+M = OH+E H20/5/

m Dixon-Lewis 1986
Tsang & Hampson 1985
Westbrook & Dryer B4

H+QH+M = H20+K
m Dixeon-Lewis 1986

Tsang & Hampsoh 1986
pl Miller & Kee 1977
Baulch 1872
H20+M = H+OH+M
Tsang & Hampson 1985

B+02 = OH+0O
Fuijii em 1988

1 Glarborg 1987
Dixon-lewis 1986
Frank & Just 198F
Coher & Westberg 1983
Miller ea 1981
Chiang & Skinner
Bowman 1975
Schott 1973
Baulch ea 1872

OH+0 = H+02

m Miller
tcobos ea 1985
Warnatz 1984
Cohern & Westherg 1982
Brune e#a 1983
Baulch ea 1972

1878

H+C2+M = HO2+M
b} Dixon~Lewis 19B6

Tsang & Hampson 1985

Tsang & Hampson 1985
Warnatz 1984

pl Slack 1977

pl Black 1577

pl Elack 1977
Baulch ea 1972

O+C+M = 02-4+M

m Tsang § Hampson 1985

02+M = O+0+M
Tsang & Hampson 1985

method arrhenius expression tenp.
’ (K)
review N2 5.40E18 -1.3 ¢} 77-2000
Fl. TH 1.00E18 =1.0 o
H2,H20,C02/0/
FL TH E2? 9.20E16 -0.6 ¢
FL. TH H20 6.00E1% -1.2b 3]
FL TH C02 h.50E20 ~2,00 4]
review N2 4.60E19% -1.4 104430 2J200~2500
review 2.20E14 0 96000 2500-5000
FL. TH 6.20E16 -0.6 0
review 4.70B18 -1.0 ¢ 3p0-2500
review 1.00E16 0 0
FL TH 1l.60E22 «2.0 4]
H20M5Y
review 2.20E22 -2.0 6 300-3000
review 7.50E23 -2.6 s}
review 1.40E22 ~2.0 0o 1000-3000
review 3.50E15 £ 105100 2000-6000
ST TH E.80E14 0.0 23890
review 1.40E14 0.0 16240
FL TH £,20E1% -0.46 16790
ST TH RA tot Z.44E14 3] 17270 1700-2500
review 1.69817 -0.% 173B6 300-1250
review 5.10Ei6 ~0.82 16510
ST TH 1.10E14 o 16100 ©9425~1E25
5T TH &.00E14 o 16790 1875-2240
5T TH 1.20E17 -0.91 16550 1250-25600
raview 2.20E14 0 16790 T700-2500
4.00E14 ~0.5 0
the/rev 1.70EX3 ] 0 300~-2500
review 1.80E33 Q.0 ¢ 305-2500D
review 4.52E14 =~0.5 6C 200-2500
FE 1.9DE12 300
review 2.30E13 360
FlL. TH Ar 3.61E17 ~0.72 0
H20/18.6/ CO2/4.2/ H2/2.86/ CO/2.11/ N2/1.
review 02 &.40E18 -1.0 0 300-2500
review N2 &.40E1B -1.0 0  300-2500
review Ar 7.0Q0DEl17 -0.8 0  300-2000
CH4,/18.6/ H20/18.6/ CO2/4.2/ H2/2.86/ CO/2.11/ N2/
2.10E18 -1.0 4]
02, ,N2/0/
02 6£.70E1% -1.42 4]
N2 6.70E1% ~1.42 o
review Ar 1.50FE15 o -1600 300-2000
review 1.BY9E13 o] =-178E 200-4000
review 1.80E18 ~1.0 118000 300-2500

est.max,
rel.dev.

2
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2.0-1.3
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Warnatz 1964
pl Miller 1981
Baulch ea 1976

G+OH+M = HO2+M
Westbrook & Dryer B4

O+H2 = OH+H

Dixon-Lewis 198&
Sutherland ea 1986
Sutherland ea 1986
Sutherland ea 1986
Frank & Just 1985
Warnatz 1584

cohen & Westberg 1983
p Baulch ea 1972

OH+OH = H20+0
Harding & Wagner 1988
Cohen & Weestberg 1983
plm Cohen & Westberg 1979
Baulch ea 1572

OH+HZ = H20+H
Frank & Just 1985
Warnatz 1984
Cohen & Westberg

plm Dixon-lewis 1977,19086
Baulch ea 1972

H2+402 = COH+OH

plm Miller & Kee 1977

HOZ4H = {a): H2+02
{b}: OH+OR
(cj: R2GC

m Dixon-lewis 1986
Tsang & Hampson 1985
Warnatz 1984

pl Lloyd 1974
Baulch 1972

m Dixcn-Lewis 1986

Warnatz 1984

Lloyd 1974

Baulch ea 1972

Westbrook & Dryer 84

pl

BO2+0 = OH+02

® bixon-lewis 1586
CODATA 1984
Warnatz 1984
Brune ea 1982
Baulch ea 1876

pl Lloyd 1974

BO2+0B = H20+402

m Dixon-Lewis 1986

Tsang & Hampson 1985
Warnatz 1984

Pl Lloyd 1974

HO24HD2 = H202+02

Tsang & Hampson 1985
Warnatz 1984

review
review
review

review

FL TH
ST FP

review
review
review

the /Tev
review
review
review

ET TH
review
review
FL TH
review

RA

review

FL. TH
review
review
review
review
FL
review
review
review
review

FiL. TH
review
review
FR

review
review

FL TH
revy/est
review
review

review
review

noooropewmp o

1.20E14
1.90E11
1.80E18

1.00Ex¥7

1.80E05
1.86E14
4.32E13
5.00E04
1.85E14
i.50EG7
1.08ED4
1.80E10

1.22E04
2.11E08
6.00EDB
&6.30E12

4.74E13
1.00E08
6.38ED6
1.10E09
2.20E13

1.70E13

1.20E13
6.62E13
2.50E13
2.50E13
2.50E13
1.40E14
1.50E14
2.S0E14
2.50E14
5.00E13

1.40F14
1.75E13
2.00EL13
3.10E12
6.30E13
4.80E13

&£.50E12
1.44E16
2.00E13
5.00E13

1.80E12
2.00E12

¢ 108000
0.5 95560
=1.0 118000

6560
13520
10430

6290
i3ascC

7550

5921

BS00

-

oo o0
-1

HFRHNMOMNMOON

2 lgap
~400

)
Wb th

o 1100

0 6090
3300
2961
3630
0 5130

R
wom

o] 47780

Lol I N e B T I o e
-}
(=]
L=}

o200
1
(M)
w
-1

2000-10000

3000-18000

a80-2495
504- 923
297=2495
1700-2500
300-2500
400-1600
4002000

3002500
300~2000
300-2000
1700-2500
300-2500

24D-2400

3002500

298- 773
300-1000

g0~ BOO
300-1000

3p0- BOO

200~ 400
300-1000
300

300- BOO

300-2000

300-1200

19
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Baulch ea 1972
a Troe 196%

H202+¥ = DH+OH+M

Cole ea 1989

Tsang & Hampson 1985
a Baulch ea 1972

H202+H = (a}: HO2+H2
= (b}: H20+40H
Tsang & Hampson 1985
a Baulch ea 31972
Tsang & Hampson 1%85
Westhrook & Dryer 84

H202+0 = HO2+0H
Tsang & Hampson 1985

H202+0H = H20+HOZ2
Tsang & Hampson 1985
a Baulech ea 1972

review
ST

review
review
review

rev/est
review
rev/est
review

review

review
review

oW

2.0CElZ2
2.0GEl1z2

1.29E33
1.30E33
1.20E17

4.BZE13
1.70E12
2.41E13
3.20EX14

9.63E06

1.7BE12
1.00EL3

o 0

o o
~4.86 53200
-4.86 53200
] 45500

4] 7948
4] 3750

o 3874

0 5800
2.0 3974
0 318

0 1800

300
1200

500-2500 2
700-1500

aG0-1000 1.2-5.0
300~ BOO
3Q0-1000 1.2-5.0

460-2500 1.25-3.0
300~ BDO



REACTION
source

CO+CHM = CO2+M
Cole ea 1B89
pl Rardy ea 197%
n Teanyg & Hampeon 1985

COH+0H = CO2+H
Cole ea 1589
Warnatz 1984

plm Baulch sa 1976

CO+02 = CO2+0
pl Baulch ea
m Brabbs ea

1976
1971

CO+HO2 = CO2+0H
Vandoaren ea 18986
Hestbrook & Dryer 84
Atri ea 1977

pim Atri ea 1977

CH4+M = CH3+H+M
Tabayashi&Bauer 1979
Heffington ea 1977
Bowman 1975
Roth & Just 1975
p Hartig ea 1971
CH4=CH3+H
Tsang & Hampson 19B%
Chen & Back 1976
Hartig ea 1571

1

CH3+H+M = CH4+M
i Stewart ea 19BE
low:

method

review
5T TH
review

review
review
review

review
ST TH

FL TH
review
SR
review?

ST TH
ST TH
5T TH
ST TH
ST TE

review
SR
ST TH

8.0E26/~3.0/0.0

Arrhenius exprassion

H2\2.0Yy, CO\2.D\, CO2\3.0%, H2ZO\5.0\

CH4+H = CH3+Y2
Tsang & Hampson 1985
Clark & Dove 1973
Roth & Just 1975
CH3+H2 = CH4+RH

Moller ea 19B6

a

CH4+0 = CHJI+OH
Herron 1988

1 Glarborg 1987
Tesang & Hampson 1985
Roth & Just 1877

P Roth & Just 1977

CH4+0H = CH3+H20
Zabielsky & Seery 8B
Madronich & Felder B4
Cohen & Westberg 1983

m  Tulliy&Ravishankara 80

lp ZellneriSteinert 1976

CH4+02 CH3+HO2
Tsang & Hampson 1985

m  Weestbrook & Dryer B4

review
review
5T TH

ST TH

review
reviaw
review
5T TH

review

FL

SE Fp
review
SR FP
SR Fp

review
review

2.36E15 0O 4340
3.20E13 0  -4200
N2 6.10E14 € 3000
5.47ED0 3.14 =4970
4.40E06 1.5 -740
1.50E07 1.3 ~760
2.50Eiz © 47700
1.60E13 0 41000
31,50E12 0 8250
1.50814 © 23600
1.90E07 . .
5.80E13 0 22930
1.00E17 © B5700
2.20E17 © 90000
2.00E17 o] 88400
4.70E17 0 S3100
1.CO0E17 O 87900
3.70E15 0 103800
2.8B0E16 0 107700
1.30E15 © 104000
£.00E1€ =1.D 0
SRI: 0.45/797/979
2.20E04 3.0 8750
2.20E04 3.0 8750
7.20El4 4] 15050
2.00E13 0 14300
6.50E08 1.56 6484
3.70E07 1.85 7430
1.C0E09 1.5 8600
4.10E14 0 14000
1.20E07 2.1 7620
9.BOEOS 2.1 2530
1.60E07 1.83 2770
1.93E05 2.4 2110
1.60E06 2.1 2460
3.50E03 13.08 2000
4.00E13 0 56810
7.80E13 0.0 56000

21

temp .
(K}

1300-2200
ago-2500

300-2000
250-3000

1500-3000

773

700~ 900

1950-2770
2000-2800
1875-2240
1700-2300
1850-2500

300-2500
995-1102
1850~2500

3002500
300-1800
1700-2300

1000-2300

400-2500
3p0-2500

1500-2250

11i00-2200
300-1500
240-2000
300-1020
300- 900

est.max.
rel.dev.

1.3-3.0

1.25
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CR4+H02 = CHI+H202
m Tsang & Hampson 1985 est
Westbrook & Dryer 84 reviaw

CH4+CH2 = CH3+CH3

1 Glarborg 1987 rev/est
Bohland ea 1985 FR

P Dobe ea 1985 5R FP
Laufer 1981 review

CH4+CH2 (e} = CH3+CH3
m Tgsang & Hampson 1985 review

1 Langford ea 1983 SR
CHAa+CH = C2H4+H
plm Butler ea 1981 SR FP
CH4+C = CH3+CH
pl Glarborg ea 1986 ast
CH3+M = CHZ2-+H+M
1 Glarborg 1987 rev/inf
Bhaskaran ea 1579 ST TH
p Roth ea 1978 5T TH
CH3+M = CH+H2+M
Prank ea 1986 ST TH

CHI+H = (a): CH2+H2
(b}: CH2(s)+H2

pe  Just 1981 5T TH
Bhaskaran ea 1979 8T TH
OlsonkGardiner 1978 ST TH
1 Benson ea 1975 est

CH2+H?2 = CH3+4H
Wolff & Wagner 198B rev/est
Laufer 1981 review
Benson ea 1575 est

CH2(5}+H2 = CHI+H

h Tsang & Hampson 1885 review

1 Langford ea 1983 SR
CH3+0 = {(@a): CH20+H
{b): CH2+40QH
Herron 1988 review
Slagle ea 1987 FR
Warnatz 1984 review
" Bhaskaran ea 1879 ST TH
pl Olson&Gardiner 1978 ST TH
Tsubol 1976 ST TH
pl Glarborg ea 19B6 est

CH3+OH = (a): CH30H
(b): CH3IO+H
(c): CH20B+H
(d)y: CHz2+H20
(e}: CHz(s)+H20
{f}: CH20+H2
Sworeki ea 1980

Cole ea 1989 review

Woods & Haynes 1988 FL TH

Roth & Juet 1984 ST TH

Bhaskaran ga 1979 ST TH
pl Glarborg ea 1986 est

- Miller est

tot
tot
tot

tot

tot
tot
tot
tot

o g I I

tot
b+c
b+
b+e
b+e

1.B0ELY
2.040E13

8.70ED7
4.30E12
1.30E13
<2.00ED5

4.30EL3
4.20E13

6.00EL3
5. 00E13

9.00E15
&.10E15
1.90E1&

3.0CEl6

5.00E13
1.80E14
7.20E14
1.50E13

5. 0DE12
<3.0E09
3.00E12

7.20E13
B.BOE13

8.40E13
E.40E13
7.00E12
3.00E12
6.80E13
6.00E13
5.00E13

S.60E13
5.40E13
2.20E13
9.00E14
2.00E16
1.50E13
7.50E07

0 18700
0 18000
2.0 11000
0 10030
0 9540
o o]
o] 24000
o 88000
0 59200
o 91600
b 96430
0 15100
o} 15050
0 15000
4] 11540
4] 10000
0 7600
0 o
o 0
0 0
4] o
o 0
G D
¢} o
[t} o
0 12000
0 o
o 15400
G 27470
0 5000
2.0 5000

413~ 707
296- 705
300

300

300

1700-2300
2150-2850

1706-2300
180Q0-2708

klife

A00-2000
294- 900
300-2500
1700-2300
1800-2700
1500-2200

300
1840

1700-2300

1.

5



Woods & Haynes FL TH
Pl Glarborg ea 1986 est
CH3I0+B = CH3+0H
I Miller est
CH20H+H = CH3+0H
m Miller est
CH2({g}+H20 = CH3+OH
Hack ,Wagner ,ea 1988 SR LF
CH3+02 = {a): CH30+D
{b): CH20+0H
m Tegang & Hampson 1985 review
Gajitoc ea 1986 ST TH
Heu ea 1883 ST TH
P Bhaskaran ea 197¢ ST TH
1 Brabbe & Brokaw 1975 ST TH
1 Saito ea 1586 sT TH
P Bhaskaran ea 197¢% ST TH
Tsuboi 1876 5T TH
CH3+HO2 = CH3IO+OE
Tgang & Hampscn 1985 review
Westhrook & Dryer 84 review
CH3+CH3 = (a): C2ZH&
(b): C2HS+H
= (e): C2H4+H2
P see Miller ea 1984
Baulch&Duxbury 1980 review
m see Miller&Bowman B8 (+M)
iow: 3.318B41/-7.03/2762
1 Glarborg 1987 review
Frank & Braun-U, 1986 ST TH
Kiefar&Budach 1984 review
Chiang&Skinner 1981 ST TH
Just 1881 ST TH
Roth & Just 1979 5T TH
Saito ea 1986 ST TH
Just 19B1 5T TH
Roth & Just 1979 5T TH
CH3+CH3+M = C2HE6+M
Cole ea 1989 review
C2H6 = CH3+CH3
1 Saito ea 1986 5T TH
Tgang & Hampson 1985 review
Chiang & Skinner 1981 5T TH
Baulch&Duxbury 1980 review
Bhaskaran ea 1979 5T TH
C2HS+H = CH3+CH3
Tsang & Hampson 1986 review
P Warnatz 1584 review
m Miller est
CH34CH20D = CH4+HCO
Teang & Hampson 1%B5 review
Weetbrook & Dryer B4 review
CH3+HCO = (a): CH4+CO
Baggott ea 1987 SR FP
Tsang & Hampson 1985 review
CH3+CH2 = C2HA+H
Tsang & Hampson 1985 review
Warnatz 1984 review

£ 1.20E13 . .
f 1.00El2 0 0
-b 1.00El4 4] 0
-c 1.00El4 0 0
- &.5QE13 .
a 2.05E18 ~1.57 29229
a 2.20El4 Q 33700
& 1.00GEl4 o 30800
a 7.00El12 Q 25600
a 2.40E12 4] 28660
b 3.20El1l [4] Qo000
bk 5.20E13 0 34600
b 8.90El) a 11940
2.00E13 4] o]
2.00E13 0 5000
g 1.60E13 0 =306
a 2.40E13 s} 0
9.03E16 -1.1B 654
Troe: 0.604/6927/32
b 1.0DE12 o 1i270
b 1.40E13 o 11250
b  7.80E11 ] 13040
b 1.50E11 . .
b B.0O0EiZ [y 26630
b 8.00E14 0 26630
c 6&.320E15 0 43000
¢ Z2.10El4 0 19250
c 1.00Els 0 32000
1.B7E32 -4.74 0
-a 5.BOEL3 0 75000
-a 3.20E22 -1.79 91000
-a 2,80ElS o] B4240
-a 2,40Elé6 0 87400
~a 8.00E12 0 70340
-b 3.6CE13 0 1}
-b 4.0CEi3 0 0
-k 1.00Ei4 0 I
5.50ER0) 2.B1 5B60
1.00BE10 0.60 6000
tot 7.BOE12 . .
1.20E14 jul
4.20E13 o 0
4,.00E13 o] 0

23

1840

300

1430-2150
1150-1560
1700-2300
1200-1800
1430-2150
17G0-2300

1035-1118

50— 420

1350-2300
1700

1650-2100

1650-2100

800-2500
2=3 bhar
700-1500
2000, lbar

300~ BOOD
300-1500

300-2500

300
304- 500

300-2500
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Laufer 1981 review
Bhaskaran ea 197% 5T TH
1 Laufer ea 1975 SR FP

pm Pilling&Robertson 75 SR FP

CH3+CH2({8) = C2H4+E
Wolff & Wagner 1988 est
Teang & Hampson 198% est

CH3+CH = C2H3+H
ple Glarborg ea 1886 et

CH3+C = C2ZH2+H
pl Glarberg ea 1986 est

CH3IOHM = CHZ2O0+H+TM
plm Warnatz 1984 reviaw

CHIO+H = CH20+H2
Teang & Hampson 1985 review

ple Hoyermann 1981 FR
CH3D+0 = CH20+0H
Herron 1988 review
Teang & Hampscn 1985 est
plm Miller ea 1982 est
Hoyermann 1%B1 FR

CHIOHOH = CH20+H2ZO
Tsang & Hampson 1985 est
plm Miller ea 1982 est

CHIO+02 = CHRZO+HOZ
Tsang & Hampson 1985 review
Warnatz 1984 review
plr Gutman ez 1982

CH30+HOZ = CH20+H202
Tsang & Hampscon 1985 est

CH20H+H = CH20+BE+M
m Warnatz 1%B4 review

CH20H+H = CH2C+H2
m Hovermann ea 1981 FR
Warnatz 19B4 review

CH20H+0 = CH20+0R
Herron 1988 review

CHZOB+0H = CH20+H2C
m Miller ea 1982 est

CH2ZO0H4+02 = CH2ZO+HO2
CODATA 1984 review
m Miller & Bowman 1988 rev/est

CH20+M = (a): HCO+H+M
(b): CO+H24M

1 Glarborg 1987 review
Saito ea 1985 T TH
Warnatz 1984 review
Forst 1583 the /rev

Rimpel & Just 1980 ST TH

R

4._20E13
2.00E13
6.00E13
3.00E13

1.B0OE]4
2.00EL3

3.00E13

5.00E13

1.0D0F14

2.00EL2
2.00E13

2.0DE13
6.00E12
1.00E13
<5.00El2

2.D0E12
1.00E13

6.60E10D
1.00E13
&.30E1D

2.00E11

J.00EL4

3.00E13
3.00E13

5.00E13

1.00E13

1.20E12
1.4BE13

1.00El6
3.20E15
5.00E16
3.40E16
1.80E16

[=R =l

[=N=Ral

ooCcoc

0

25000

oo

D oo

oo

2600
7200
2600

25000

1500

80270
75000
76400
81400
80270

3on
1700-2200

300

300

1850~2150

145002200

300-2500 3
298

300-2000 3
300-2500 S

29E
5
5
298- 630
10
1000-2200
298
300-2500

300-2000 S

300

2200-2650
1000-3000



pr: Dean ea 1980 5T TH
Bhagkaran ea 197% ST TH
Vandooren ea 1986 FL TH
S5aito ea 1985 5T TH
Forst 1983 the /Tev

1 Rimpel & Jusat 1980 ST TH

CHzO+H = HCDH+H2

Dixon-Lewis 1986 FL. TH
Vandooren £a 198§ FL TH
pr Tsang & Hampson 1985 review
Saito ea 1985 ST TH
Warnatz 1984 review
1 Hsu ea 1983 the /rev
Dean ea, 1980 5T TB
Elemm 1979 SKE FP
Dean ea 1579 ET TH
CH20+0 = (a): HCO+OH {pm)
{b}: COZ+H+H
Rerron 1988 review
Herron 19BE review
Vandocren &a 1986 FL TH
Warnatz 1984 review
pn  FKlemm ea 1980 FR
1 Hsu ea 1983 the /rev
1 Hsu ea 1983 the /rav
CH2Z0+0OR = HCGHHZOD
Dixop-lewis 1986 FL TH
Yandooren ea 13986 ¥FL TH
pm  Tsang & Hampson 1985 review
Teups ea 1984 FR
Warmatz 1984 review
1 Hsu ea 1983 the /rev

Atkinsor & Pitte 1978 SR FP

CH20+HO? = HCO+H20
Westbrook & Dryer 84 review
Walker 1975 review

CHz0+CH2(s) = CH3+HCO
Tsang & Hampson 1985 est

CH20+CH = CH2CO+H
1lm %abarnick ea 1986 SR LP

HCC+M = CO+H+M
Miller & Bowman 19887

FroToUroop

tot
tot
tot
ot
tot

3.30ELl6
1.30E16
2.50E14
<3.20E15
7.80E15
8.30E15

1.00ED4
1.00EL4
2.20E08
S.10EL13
.50EL3
. 50EQ®
. 30EL14
.0DE13
.50EL3

b BF LRI B

.BDEL3
-30E07
.0DEL3
-b0E13
. 8DEL3
-70ED6
. SDEQS

W R LR LY

.DOELS
.BOE13
. 40E0S
.90EL2
.ODELD
. 90E04
.50ELZ

w1 Lk b LS L

.0OE1Z2
.0BELl2Z

LS o

4.00E13

9.50EL3

2,50E14

fn R o B e

o

1.77

]

DO O

1.94

i.le

2.65
Q

o a

it

21000
70700
28500
5000
T1200
89550

139p
4950
3000
FEO0
4000
2630
16500
3700
lano

3060
1040
3800
3500
3080
1430
1360

1190
440
-447

1200
=-1210
170

2000
1170

-517

16802

CH4/2.8/, CO/1.8/, €02/3.0/, H2/1.5/, H20/5.0/

HCOo+E = CO+H2

Timenen ea 1987 FR
m Barding & Wagner 1986 the/rev
Dixon-Lewis 1986 FL TH
Tsang & Hawmpson 1%B& review
Warnatz 1984 review
pl Dixon~Lewis 1981 FL TH
HCOo+O = (a): CO+0H
{b): CO2+H
Herron 1988 review
Dixon-Lewis 1986 FL TH

Tsang & Hampson 1985 est

25

l600-3000
1700-2300

2200-2650

300-2500
16003000

250~ BQO
1700-27310

260- BOO
BOO~-2D00

3002500
250- 75O

298-1600
Qa0
300-2500

295- 426

287- &0

tot same as Harding & Wagner

tot
a
a

1.19E12
2.20E14
1.20E14
2.00E14
4.00E13

6.00EL3
5.00E13
3.00EL3

.25

cDooo

oo

Do oc Do

===

300-2800

3p0-2000

(YR

[
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Warnatz 1984 raview a 3.00E1) 0 & 306-2000C
pml Browne ea 196% FL TH a 3.00E13 0 0 1000-170¢
Teang & Hampson 1985 est b 3.00Ei3 0 o
pml Warnatz 1984 review b 3.0CEL3 o 0  300-2000
HCOHOH = COHHZO0
Dixon-tewis 19B6 ¥L TH 1.0GE14 0 o
Tsany & Hampson 1985 est 3.00EL3 0 0
m Temps ea 1984 FR 1.1CEl4 . . 300
pl Dixon-lewis 19851 FL TH 5.00E12 o u]
HCO+GZ2 = CO+HHOZ
Timonen ea 1988 FR 7.60EL2 o 400 295~ 713
Vandooren ea 1986 FL TH 2.70EL3 4] 1200
Tsang & Hampson 19B% review 5.10E13 4] 17a0 300~1500
Tewps & Wagner 1984 FE 3.10EL1Z . . 300
Warnatz 1984 review 3.00EX2 4] 0  300-2000
plm Veyret & lesclaux Bl SR FP J.30E13 -0.4 0 296- 503
HCO+HHOZ = OH+H+CO2
Tsang & Hampscn 198% est 3.00EL13 4 o
HCO+HCO = CH20+CO
Tsang & Hampson 1985 review 1.80E13 ¢ o
1 Temps & Wagner 1984 fr 2.70E13 . . 300
HCO+CHZ = CH3+CO
Tsang & Hampson 1985 est 2,D0E1Z o 0
HCO+CH2(S) = CH3+CO
Tsang & Hampson 1985 est 2.00E13 ol o
CH2+H = CH+H2
Cole ea 1989 review 6.19E17 -1.45% o
mn Miller & Bowman 1%88 rev/inf 1.00F18 -1.56 o
k! Glarborg es 1587 rev/inf 8.30E17 -1.% o
P Glarbory ea 1986 rev/int 7.30E17 -1.56 0
Zabarnick sa 1986 {reverse) 2.80El4 0 735 372~ 675
Zabarnick ea 1986 RR¥M 3.B4EQ9 1.54 ~854 300-2500
Bohland ea 1986 (ref.Z.)} 1.10E14 - . 300
Frank ea 1986 ST TH <B.00E12 G 0 2100-2700
Frank ea 1984 5T TH <7.00E1Z o 0 1650-2500
Bohland ea 1984 FE DI 1.60E14 . . oo
Homann&SchweinfurthBl FR €.50E13 ¢ 155 289%5-1000
Grebe & Homann 1962 FR 5.00E13 . ) - 300
Lohr & Roth 1981 5T TH 3.00E13 o 0
CH+H2 = products
Becker ea 1988 FR LP 1.20E12 . . 295
Bohland ea 1987 FR DI 1.10E14 . . 300
Zabarnick ea 1986 SE LFP 1.40F14 2] anpd 372~ 67%
Butler ea 1981 SR FP 1.60E13 . . 300
Bognali & Perner 1971 ST TH 1.00E13 . - 298
CH2+0 = (a): CO+H+H
{b): CO+HZ
{c): CH+OH
Herron 1988 review tot B,00E13 0 ¢ 300-2000
Bohland ea 1984 Ir tot 8.10E13 . . 300
Laufer 1981 review tot 1.14E13 . . 300
r Miller & Bowman review a 5.00E13 0 v
1 Glarborg ea 1987 review a 7.60E13 0 [
Frank ea 1986 ST TH a B.0DE12 o ¢ 1500-2500
P Frank ea 1984 ST TB a 3.00E13 ol o
HomannkSchweinfurtgl FR a 5.00E13 0 0 295-1000



Lohr & Roth 1981 5T TH a low
VinckierkDebruyn 79 FR a 7.80El3 4] o 295- 600
m Miller & Bowman 1588 review b 3.0C0E13 0 o]
Prank ea 1988 ST TH b 4.C0Ei3 4] ¢ 1560-2500
P Frank ea 1984 8T TH b 5,.00ELl3 0 o
Lohr & Roth 19%31 ST TH b 9.CG0E13 0 o
Glarborg 1987 rev/est c 6.00E13 0 1500
P Glarborg ea 1986 est ¢ 5.00E13 0 12000
Grebe & Homann 1982 FR c low 300
Bradley & Tse 1968 FR ¢ &% of tot 300
CH2+0H = (a): CH20+H
{b}: CH+H20
plm CGlarborg es 1986 est a 3.00E13 0 0
pl Glarborg eas 1986 ast b 4.50E13 4] 3000
om Miller & Bowman 1%8B est b 1.13E07 2.0 3000
CH2+02 = (a}: CH20+0
{b): CO2+H+H
{c): CO2+H2
{d): CO+Rz2C
(e): CO+OH+H
{f): HCO+OH
Bohland sa 1984 FR tot 2.00E1Z . . 300
Laufer 1981 review tot 8.40El2 . . 3no
Vinckier&Debruyn 79 FR tot 1.20El13 o 1500 295- KO0
W Miller & Bowman 58 est a 5.00EL3 0 9000
1 Glarborg 1987 est & 4.50El13 0 6000
j+] Glarborg ea 1%B& est a 2.,00B13 [ aoo0
Frank ea 1984 ST TH a 5.0~B.GEl2 1650~2800
Frank ea 1984 5T TH b 4.0-7.DElZ 1650-2B00
plm Miller ea 1982 rev/est b 1.60E12 a 1000
plom Miller ea 1982 rev/est ©c  6.%0Ell 0 500
Cole ea 1989 review d 3.80E12 o 1400
Tsang & Hampson 1985 review d 2.50Ell ¢l 0
plm Miller ea 1982 rev/est d 1.90E1D 0 -1000
Cole ea 198BS review e 95.10E12 0 1400
Tsang & Hampson 1985 review e b5,90E1] o] 0
plm Miller ea 1982 rev/est e B6.60E1D 0 -500
plm Miller esa 1982 rev/est f 4.30E10 0 =500
CHZ+CD = products
Laufar 1981 review <6.00EQE 300
CH2+C02 = CO+CH20
Laufer 1981 review tot 2.230EXC 300
pml Glarborg ea 1986 rev/est & 1.10El12 0 1600
CH2+CHZ = (a): C2H2+H+E
(b): C2H2+HZ {pm)
(c): C2HI+H
Laufer 19B1 review tot 3.20E13 . oo
pm Braun ea 1970 SR FP tot 3.20E12 . 300
1 Frank ea 1986 ST TH a 1.CG0El4 0 6 21460-2700
Frey & Walsh 1985 SR FP a 3.20E13 . . 300
Frank ea 1984 ST TH a &,00E12 4] ¢ 2100-2700
Westbrook & Dryer 84 review c 5.00E12 o D
CH2+CH = C2H2+H
pml Braun ea 1970 4.00E13 ] 0

CHZ+C = CZH+H .
pim Glarborg ea 1986 est 5.00E13 0 0
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CH2{s}+M = CH2+M (a): M
fbi: M

Bohland ea 1985

1 Langfard ea 1983
m Miller & Bowman 1988
Tsang & Hampson 198S
m Miller & Bowman 1988

CH2(s)+H = CH+H2
Teang L Hampson 1985

CH2{s}+0 = (a): CO+2H
{b): CO+H2
Teang & Hampson 12B5
Tsang & Hampson 1985

CH2(s}+0H = CH20+H
Tsang & Hawpson 1585

CH2(8)+02 = CO+OR+H
.1 Tsang & Bampson 1985
1 Langford ea 15B3

CB2(s)+HO2 = CH20-+OH
Teang & Hampson 1985

CH2({s)+C02 = CH20+CO
Tsang & Hampson 1985

CH2{s)+CH2(s) = C2H2+2H
Wolff & Wagner 15BE
Tsang & Hampsen 1985

CH4B = C+H2
Becker ea 1988

plm Glarborg ea 1966
Homann&Schweinf .81
GrebeftHomann 1582

CH40 = CO+H
Scofield 1985
Herron 1988

1 Frank ea 1986
HomanngSchwenf .81

pm  Messing ea 1981

CH+0F = HCO+H
Plm Glarborg es 1986

CH+02 = HCO+O
Schofield 1989
Pecker ea 198B
Seecker 1985
HWarnatz 1884

pml Berman ea 1981,82
Butler ea 1981
Messing ea 1979

CH+H20 = CH20+H

est
est

est

review
SR

est

ast

est
est

FR 1P
est
FR
FR

review
review
ST TH
FR
FR

est

review
FR LP
review
review
SR FP
SR FF
8K FFP

Schofield&Steinberges est

i | Zabarnick ea 1986
R Milljer & Bowman 88

CH+CO = products

1p
r/e

tot

tot
a
a2
b

tot

tot
tot
tot
tot
tot
tot
tot

4.0G0EL3
5.BOE12
1.00E13
&6.00E12
2.00E14

oDo- -

3.00E13 0

3.00E13 0
3.00E13 ¢

3.00EL3 4]

3.10E12 o
4 .40EL3

3.006E13 ¥
3.00E12 4]

5.60E14 .
3,00E13 0

B.40E12

1.50E14 o
3.00E33 0
3.00E13 .

3.30E12 0.5
&6.00EL3
1.00E14
2.00E13
5.70E13

oQo

3.00E13 0

2.40E13
2.80E13
2.00E13
2.00E13
3.25E13
3.60E13
2.00E13

L=

LI = I~ B

1.50E13 ©.5
5.70E12 0
1.17E1% =0.75

o oo

Lo B Y

SCooo

o

LI = - 3 = B

17000
-755
o]

300
300

300

1850«2150

295

285-1000
300

15002500
30G-2000
1500-2500
295-1000
300

297~ 676
2%5

298- £73
300
300

287- 670

[P

L&



Schofield&SteinbergBf est

Barman ea 1981,82
Butier ea 1981

CR+CG2 = HCOHCO
plm Berman ea 1981,82
Butler ea 1981

C+0H = CO+H
pml Glarborg ea 1986

C+02 = CO+0

Becker ea 19B8
pi Husain & Newton 82
o Braun ea 19685

C+00Q2 = CO+CO0
pl Husain & Newton B2

SR FP
SR FP

SR FP
SR FP

est

FR LP
review

review

tot
tot

1.50E13
2.77E11
1.30E13

3.43E12
1.10E12

5.00E13

2.BOELZ
1.57E13
2.00E12

<6.00EDS

26000
1713

686

298«
300

298-
khily

295
300
300

300

29

573

673
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REACTION
source method Arrhenius expression teyp. est.max.
{K) rel.dev,
(K} 300K 1000K
C2B6 = CZH5+H
1 Chiang & Skinner 1981 ST TE 1.00F15 0 104000
C2H6+H = C2HS5+H2
plm Clark & Dove 1573 review E.40E02 3.5 5200 300-~1800 3
C2H6+0 = C2HS+DH
Herron 1982 review 1.10E14 o] 7850 400-1100 1.3
Herron 1988 review 2.70E06 2.4 5840 11006-2000 2.5
Cohen & Westberg 1984 review 1.20E12 0.6 7310 2
m Warnatz 1984 review 3.00E07 2.0 5115
pl Herror & Hujie 1973 2.50E13 o 6360
Buie & Herron 1575 review 3.00E13 4] 5800
CZH6+0H = C2Hh+HZD
prl Tully ea 1584 8,70FE09 1.05 1810 297- 800 2
Warnatz 1984 review 6.30E06 2.0 65C  300~2000
C2H6+02 = CZES5+HO2
Tsang & Hampson 1985 rev/est 4,00E13 0 50870 5
Westbrook & Dryer B4 review 1.00EL3 4] 51000
C2H6+HO2 = C2H5+H2D2
Walker 1976 review 3.00E11 o] 14940 3
C2H6+C2H = C2H2+C2HS
Tsang & Hampson 1985 review 3.90E12 0 0 300-2500 1.3-3.0
C2H6+CH3 = CH4+C2HS
Moller sa 1987 ST TH 2,00E13 0 13500 1100-1400
Tsang & Bampson 1985 review 5.50E=-01 4.0 8280 300-2500 1.3-3.0
pml Clark & Dove 1973 review 5.50E-01 4.0 8280 300-1BQO
C2H&+CHZ = products
Bohland ea 1985 FR 6.50E12 o 7a00 413- F07
pl Dobe &sa 1985 FR 2.20E13 0 B68D  296- 708
C2H&6+CH2({8) = CHJ+C2HS
m Tsang & Hampson 1585 review 1.10E14 0 o 2
C2He+CH = P
pl Butler ea 19B1 SR FF 2.40E14 . . kv
C2HS+M = C2H4+H+M
Cole sa 1989 reviaw 4.11E3% ~7.05 39700
Warnatz 1984 reviaw 1.00E17 0 31000
C2ZH4+H{+M} = C2HS(+HM)
Miller & Bowman 1988 2.21E13 4] 2066
low: 6.37E27/-2.6/-54 H2/2/ CO/2/ CO2/3; H20/5/
C2HS+0 = (a}: CH3CHO
(b}: CH204+CH3
Berron 1588 review teot 1.30E14 4] o 300-2000 1.5
Tsang & Hampson 1985 review a 8.00ELI3 0 0 2
Teang & Bampson 1985 review b 1.60El13 o 0 2
Westbrook & Dryer B84 review b 5.00E13 c 4]

C2H5+CH = (a): C2H4+H20
(b): CH3+CH20+H
{c): C2HSOH




Tsang & Hampson 1985
Tsang & Hampson 1985

C2H5+02 = C2H4+HO2

m Tsang & Hampsonh 1985
Warnatz 1984

pl CookeiaWllliams 1971

C2H5+H02 = C2H4-+H202
Tsang & Hampson 1985

C2H5+CH3 = (a): C3H8
(b}: CH4+C2H4
Tsang & Hampson 1985
Tsang & Hampson 1985

C2H5+BCC = products
Baggott ea 1987
Tsang & Hampson 1985

ast a
est b

review
review
ET TH

est

review
review

sr/Ip
est

C2H5+CH2(8) = (a): CHI+C2H4

(b): C3HG+H
Tsang & Hampson 1985
Tsang & Hampson 19835

C2HE+C2H3 = (a): 1-C4HB
(b): C3HS+CH3
(c)y: C2H4A+C2H
{d): C2H2+C2H
Tsang & Hampson 1985
Tsang & Hampson 1985

C2H5+C2E = (a}: CR2H2+4C2H4
{b}: C3H3+CH3

Tsang & Hampson 1985
Tsang & Hempson 1980

C2ZH4+M « CZH2+H2+HM

1m Kiefer ea 1982
Tanzawa&Gardiner BO

P Just ea 1577

C2H4+¥ = C2ZH3I+H+M

1lr. Kiefer ea 1983
TanzawakGardiner 80

P Just ea 1977

C2H4+H = QRH3+H2
Tsanyg & Hampson 1985
Warnatz 1984
Just es 1977

pml Pesters&Mahnen 1573

C2H4+0 = (a): C2HIO
(p}: CH3I+BCO
(c): CH24CH2D
Bley,Wagner,ea 1988
Bley ,Wagner ,ea 1988
Bley,Wagher,ea 1988
Teang & Hanmpson 1985
P Warnatz 1984
Westbrook & Dryer 84

CHZO+CH2

C2HA+0H = (a):
(b): C2H3+HZO

est
est

Lo g+

4
&
review c
review d

est a
ect b

ST TH
ST TH
ST TH

5T TH
ST TH
ST TH

review
review
§T TH
FL TH

avw

review tot
review
review =

2.40E13
2.40E13

§.43E11
2.00E12
3.20E12

3.00E11

.90E14
.10E12

(SN

4.30E13
1.20E14

2.00E13
2.00E13

.BOE11
.BOE1l

Lo

2.00E12
2.00E313

.B0E15
.00EL7
.60E17

e B

.40E1€
.10E17
.6QELT

[ SR

.3DEp6
.50E14
.60E15
.10E14

B ad

50%

44%

6%
1.30ECcB
1.60EQ9
2-50E13

0 o
0 G
4] 3875
Q 5000
I+ 5020
0 0
-0.5 4]
0 0
0 o}
0 0
0 0
o 0
o o
[ 0
o 0
s} 55440
o 81200
o TB3IB0
0 81820
0 95500
o 96500
2.53 12240
o} 10200
o 24840
] 8500
1.55 430
1.2 746
o 5000

31

1700-2400

300

2300-3200
20042540
1700-2200

2300+3200
2000-2540
1700-2200

17006-2000

700-2000
1700-2000
1200-1700

300

ago

300
230~ 940
300-2000

[

L L)

b L
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Klemn ea 1988
Warnatz 1984
Westhrook ea 1982
Klemm ea 1988

m  Tully 1987 {8ee m)
Tsang & Hampson 1985
Westbrook sa 1982

pl

pl

C2H4402 = C2ZH3I+HO2
Tszang & Hampson 1985

C2H4+CH3 = C2H3+CH4
Teang & Hampson
i Kiefer & Budach

1985
1984

C2H4+CH2 = products
Laufer 1981

C2H4+CH2(B}) = C3IHE
Tsang & Hampson 1985
1 Langford ea 1983

C2B4+CH = products
pl Butler ea 1981

C2H4+C2H2 = C4H6+H
Tsang & Hawmpson 198%

C2HA4A+C2H = C4H4+H
Tsang & HampsEon 1985

C2H4+C2Z = products
1 Rejsler ea 197¢

C2H4+C2{t} = products
1 Reigler ea 1580
1 Reisler ea 1579

C2H3+M = C2HZ+H+M
Cole ea 19B%
Warnatz 1984
Kiefer ea 1983
Pl Benson&Haugen 1867
C2H2+H({+M) = C2H3(+M)
m Miller L Bowman 1988
low:

C2H3+H = C2H2+H2
Tsang & Hampson 1985
Warnatz 1984

Pla Hoyermann 1981

C2H3+0 = (a): CH2COD+H
{b}: CH2+CO+H
Tsang & Hampson 1985
ple Hoyermann 1581
Homann&Wellmwann 19B3

C2H34+08 = C2H2+H20
Tsang & Hampson 1985
Plm Miller ea 1982

C2H3+02 = C2H2+HO2
Tsang & Hampson 1985

2.

ST FP
review
FR

5T FP

review
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est

review
ST TH

review

review
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est
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ple Slagle ea 1984
Westbrook & Dryer 84

C2H3+CH3 = (a): C2H2+CH4
{(D): C3IHS5+H
Teang & Hampson 1985

C2H3+HCO = C2H4+CO
Tsang & Hampson 1985

C2H3-+CH2 = C2H2+CH3
pml Miller ea 1982

C2HM+CH2(s) = CH3+C2H2
Tsany & Hampson 1985

C2H3+CH = C2H2+CH2
m Miller & Bowman 1989

C2H3+4C2H3 = (a): C4He

review

est

est

est

est

est

(b): C2H4+CZHZ2

(c): C4H5+H
Teang & Hampson 1985

C2H3+C2H = C2Hz2+C2H2
plm Miller ea 1982

C2H3+M = CZH+H+M
Frank & Just 1980
plm TanzawakGardiner 1980

C2H2+H = C2H+HZ
Warnatz 1584
Frank & Just 1980
C3H+H2 = C2H2+H
tegphens ee 1987
Kiefer ea 1983
plm Harding ea 1982
Koike&Morinaga 1981
Laufer & Bass 1879
Lange & Wagner 1975

C2H2+0 = (a}: CH2+CO
{b): HCCO+H
{c}: C2ZH+OR
Mahmoud & Fontiijn 87
Mahmoud & Fontijn 87
m Miiler & Bowman 1988
1 Glarborg 1987
Frank ea 1986
Harding & Wagner 198&
Warnatz 1984
p Miller ea 1982
Roth & Lehr 1981
Blumenberg ea 1977
Bradley & Tse 1968
m Miller & Bowman 1988
1 Glarborg 1987
Frank ea 1986
Harding&Wagner 1986
Peeters ea 1986
p Miller ea 1982
Roth & lohr 1981
pn Browne ea 1969

review

est

ST TH
T TH

review
ET TH

the/rev
5T TH
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review
rev
review
ST TH
the
review
rev/est
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C2H2+0B = (a): CH2C0+H
{b): C2H+H2OD
{c): HCCOH+H
{@): CH3+CO
mn  Miller (22.} the/rev
Woods & Haynes 1988 FL TH
pl Vandooren&Tiggelen 77

® Miller {23.) the/rev
pl Browne ea 1969

m Miller {2z2.) the /rev
m HMiller (22.) the /rev

C2H2+02 = {a}: HCCO+OH
(b): CZH+HOZ
m Miller ea 1982 est
Tsang & Hampson 1985 est

C2H2+CHZ = (a}: C3HZ+HZ

(b}: C3IH3+H {lm}
{c): C3H4
Im Bohland ea 19Bé Fr DI
Laufer 1981 review

BomanngSchweinf . g8l FR
HomanniSchweinf.sl FR
Vinckier&bebruyn 7% FR

Lohr & Roth 19B1 ST TH
C2H2+CH2(B) = (2): C3IH3+H
{b): C3H4
m Miller & Bowman 1988 est
1 Glarborg 1987 est

Hack, Wagner, e 88 SR LP
Tsang & Hampson 1985 egt

C2E2+CH = (a2): CIH2+H

{b): C3H2
Becker ga 1988 FR /lp
Butler ea 1981 SR FP

Homann&Wellmann 83 FR
Homann&Wellmann 83 FR

C2H2+C2H2 = (a): C2H3I+C2H
{b): C4H3I+H
Tsang & Hampson 1985 review
TanzawakGardiner 80 ST TH
C2B+C2H3 = C2HZ+CZHZ
Tsang & Hawmpson 1985 est

C2H24HCCO = C3IH3I+CO
1 RomanniWellmann 1983 FR

C2HZ4C2B = C4H2+H
Stephens ea 1587 SR FP
Frank & Just 1980 ST TH
laufer & Bass 197% SR PH
1 fTanzawakGardiner 79 8T TR
m Lange & Wagner 1975 FR

C2H2+C2 = products
1 Reisler ea 1980 SR LP

C2H2+C2(t} = products
1 Reisler ea 1980 SE LP
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HCCOH+H = CH2CO+H

m Miller & Bowman 1989

CH2CO+M = (a): CH2+COHM
{b): HCCO+H+M
1 Frank sa 1986
p Wagner & Zanhel 1971
1 Glarbarg 19B7
Frank ea 1986
Frank es 1984

est

ET TH
ST TH
rav/est
ST TH
ST TH

CH2¢9{+M) = (a}: CH2+CO(+M}

m jam

low: 3.6E15/0/5%27¢C

CH2CO+H = (a): CH3+CO
{b): HCCOD+HZ
1 Glarborg 1987
Frank ea 19B6
Warnatz 1984
pm  Michael es 1979
pln Miller ea 1982

CH2CO+0 = (a): CH2+CO2
{b}: CH20+CO
(c): HCCO+R
Beohland e2a 1985
Warnatz 1984
ml Washida ea 1983
Washida ea 1983
p Miller ea 1982
pn Miller ea 1962

CH2CO+0H = (a}: CH20+HCO
{b): HCCO+H20

Be Hack es 1988

pl VandooreniTiggelen 77

plm Miller ea 1982

CHZCOHCH2 = C2H4+CO
Frank ea 19B6
Laufer 1981

CH2CO+CH2(8) = CZH4+CO
Hack,.,Wagner 1988
1 Langford ea 1983

CH2CO+CH =
= (b): CZHI+CO
Frey k& Walsh 1985
Frey & Walsh 1985

HCCO+M = CH+CO+HM
1 Frank ea 1986

HCCO+H = CH2({s)+C0

1 Frank ea 19B6

pm  Vinckier ea 1985
Roth & Lohr 1981

CH2(&}+C0 = products

Tsang & Hampson 1385

HCCO+D = CO+CO+HH

review
ST TH

review
SK FP

est

FR DI
review
SE PR
SR PR
est
est
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est
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review
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Frank ea 1986 ST TH
plm Vinckier ea 15983 FR
HCCOHOH = HCO+CO+H
pl Miller ea 1982 review
HCCO+02 = CO4+CCHOH
lm Peeters ea 1986
p Miller ea 1982 review
HCCOHCHZ = (a): C2H+CH2C

(b): C2H3+CO
pl Miller ea 1982 est
plm Miller ea 1982 ast

HCCO4CH = C2H2+CO
" Miller & Bowman 1938 est

HCCCHHCCD = C2ZH2+4C0+CO

pim Miller ea 1982 est
C2H+M = C2+H+M

Dean, ., Eowman 1988 [=]:4
1 Mitchell 1981

Frank & Just 1980 5T TH
C2HE+0 = CH+CO

Tsang & Hampson 1985 est

Homann&Wellmwann 1983 f£r
plm Browhe ea 19695

C2H+H = C2+H2

Dean, ..,Powman 19EBEBE ast
Colket 1986 ST ThH
Tsang & Hampson 1985 est
Cz+H2 = C2H+H
Schofield 1589 review
Reisler es 1980 SE LP
C2(t)+H2 = CZH+R
Reisler ea 19B0 SR LP
C2H+DH = RCCO+H
Teahg & Hampson 1985 est
ple Miller ea 1982 est
C2H+0Z = (a): HCCO+O
{b): HCO+CO  (m)
{(c): CH+COC2
{d): C20+40H
Stephens ea 1987 SR FP
m Warnatz 1884 review
Lange & Wagner 1875 SR FP
pl Laufer&tlechleider B4
pl Lauferslechleider 84
C2H+CH4 = C2H2+CH3
Tsang & Rampson 1985 review
C2H+4CH3 = C3H3+H
Teang & Hampson 1985 est
C2H+HCD = CO+C2H2
Tsang & Hampson 1985 est
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C2H+CHZ = CH+C2H2

Tsang & Hampson 1985 est

C2H+CH2({5) = CH+C2H2

Tsang & Hampson 1985 est

C2H+C2H = (&): C4H2
{(b): CAH+H

{c): C2H2+C2
Tsang & Hampson 1985

C2+40H = CH+{D

SchofieldéSteinbergdB est

1 Bulewicz ea 1970

C2+02 = products
1 Mangir ea 1980

C2+H20 = products
Reisler ea 1980

C2+£02 = products
Reisler ea 1980

C2+CH4 = products
1 Reisler ea 1980

C2(t}+02 = C2402 (intersystem crossing)

Mangir ea 1980

C2(t)+H20 = preoducts
Reisler ea 19B0

c2{t)+C02 = preducts
Reisler ea 1980

C2{t)+CH4 = preducts
it Reisler ea 1980
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est 2.00E12
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REACTION
source

C4HI+M = C4H2Z+H+M
ml TanzawakGardiner 1980
C4H24H = C4H2

Warnatz 1584

Kiefer 2a 1983

C4HZ = C4H+H
1 Kiefer ea 1933
Frank & Just 19B0Q

C4H2+0 = C3IHZ+CO
1 Warnatz 1984
m Miller ea 1982

C4HZ+0H = (a): CIH2+BCO
Warnatz 1984

C4H2+CH2 = preoducts
Bohland ea 1986

C3IH3+H = C3H4
Homann & Wellwann B3

C3H4+H = C3IHS
Warnatz 1984
Warnatz 1984

C3H4+0 = products
Warnatz 1984

CIH4+0H = products
Warniatz 1984

Warnatz 1984

method

ST TH
reviaw
ST TH

5T TH
5T TH

review
review

tot

review

FR DI

FR

review
review

review

review
review

C3B4 (allene) + CZ = products

1 Reisler sa 198D

SR LP

C3H4 (allene)+C2{t} = products

1 Reisler ea 1380
CIH3+D = CHZO+C2H
n iam

CIH3I+0H = CIH2+H20
mn jam

C3IH3+02 = CH2COHHCD
m Gutman 21.
i Miller ea 1982

C3IH2+H = C3H3
HomanniWellmann 1983

CIH24D = C2H+CO+HH
Homann&Wellmanr 19B3

C3H2+02 = HCCO+HCO
lm Miller ea 1982

SE LP

est

est

FR

est

Arrhenius expression
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REACTION
source method Arrhenjus expression temp. est.max.
{K) rel.dev.

NH3+M = (a): NH2+H+M
{b)}: NH+H2+M

Lyon 1937 rev/inf a 4.80Els 1] 939400
Hanson & Salimian 84 review a 2.50Elé ] 93800
pl Miller ea 1981 review a 1.40El6 v] 90500
Roose 1980 ST TH a 2.50Ele 4} 93800 2200-3450
Hanson & Salimian 84 review b 6€.30E14 1] 93400
NH3+H = NH2+H2
Marehall&Fontijn 1986 SR 3.30El4 4] 17170 660=-1140
Michael ea 1986 Sk FFP 1.B2E14 0 16030 750-1777
plm Michae)l ea 1985 review 6.36E05  2.39 10171
Hanson&Salimian 1984 review 1.30E14 b 21500 15002500
NHE3+0 = NH2+0H
Lyon 1987 rev/inf 3.30E12 o] 2100
Flm Perry 1984 SE FP 2.10EL13 4] 9000 448- B41
Salimian ea 1984 ST TH 2.20E132 4] 8BBO 1750-2060
HansonkSalimian 1984 Teview 2.20E13 v 8880 1000-2100
NH3+0QH = NH2+H2Z0
Jeffries & Smith 1986 SR LP g.57E06 1.8 500 84D0-1425
plm Salimian ea 1984 review 2.04EG6 2.04 566
Salipmian ea 1984 B.10E13 o B375 1750-2060
Hansonk&Salimian 1984 review 5.BOEL3 o] 8060 900D-2100
NHz2+H20 = NH3+0H
Batz, .. ,Wagner 1988 FR DI &6.00EC09 . . 1000
NH3+HO2 = NH2+H202
Hanson & Salimian B4 est 2.50E12 0 24000
NH3+4HHZ = KRZHI+H2 )
Dove & Hip 1979 est B8.0CEll 0.5 21560
NH2+M = NHH+H+M
Hanson & Salimian B4 est 3,.20E23 -2.0 91400
NH+H+M = RH2+M
Miller ea 1981 2.00El6 -0.5 0
HWH2+R = NH+H2
Hanson&Salimian 1984 review 1.90E13 0 0 2450-3020
plm Miller ea 1983 review 6.90E13 o 3650
HH2+0 = (a): HNO+H
{b): KH+OE
ple Glarborg ea 19B6 review a 7.90El4 -0.5 s}
Dransfeld ea 1984 FR DI a 4.6DE13 . . 296
Temps ea 1982 FR DI a 6.63El14 -0.5 4]
Lyaon 1987 rev/inf b 1.7CEL3 o 1000
plm Dranefeld ea 1584 FR DI b 7.00ELp2 . . 296
Tempe ea 1982 ~ FR DI b 6.75El2 0 v}
NH2+0H = NH+H20D
m Millar & Bowman 1988 review 4.00EDE 2.0 1000
Lyon 1987 rev/inf 5.50F10 0.7 1300
Hanson & Salimian 84 est 5.00E11 0.5 2000
Pl Branch ea 1982 4.50E}2 0 2200

RH2+02 = (a): NH20+0
{b}: NO+H20



40

{c): HNUO+OH
(d}: NH202
(e): NH+HO2
Hack ea 1985
Pujii ea 1981
Bozzelli & Dean 1988
Bozzelli & bean 1983
Lyon 1S87
Hanson & Salimian 84
Dean ea 1981
Hanson & Salimian B84

NH2+HO2 = (a): RH20+0H
{b): NH3+02
{c): NH+H202
Bozzellli & Dsan 1988
theskis&Sarsikov 1979
Hanson & Salimian B4

NH2+NH2 = {a): NH3+NH
{b): R2H24H2

Dransfeld ea 1984
Miller ea 1981
Silver & Kolb 1980
Michel 196%&

1 Fhe ea 1977
Michel 1965

NHZ+NE = N2H2+H
1 Dransfeld sa 1984
P Miller ea 1983

KH2+N = N2+E+H

Pl Wayte & Phillips 83,84

NH+M = KN+H+M
Mertens ,Bowman,ea 88
Hanson & Salimian 84

NH+H = N+H2
Miller & Bowman 1i9EBRB
Hanson&Salimian 1954
Pl Morley 1sal

RH+0 = (a): NO+H
{(b}): N+OR
Pl Miller ea 1983
Benson ea 1975
1 Miller ea 1981
Benson ea 1975

NH+OH = (a}: HNO+H

(b): N+H20
Hanson&kSalimian 1984

ple Miller ea 1983
Hanson&Salimian 1984

Plmn Miller ea 1981

NH40Z = {a}: HND+O
(b): NO+OH
plz Miller ea 1983
o Hack ea 1985
Pl Miller ea 1981

FR

ST TH
the
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review
FR
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review
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NH+H(Q? = N+HzD2
Hanson & Salimian B4

HH+NH = (a): KKH+H
{b): RH2+N
Mertens, Bowman,ea 85
Seeker ea 1985
Hanson & Salimian 84
1 ?Rajimoto ea 1979
Hanson & Salimian 84

NH+R = N2+H
pPlm Miller ea 1983
Bensonl es 1976

N+0OH = RO+H
pim Miller ea 1%83
Brune ea }%83
NO+H = N+0H
Hanson § Salimian 84

H+0Z2 = HOHD
plm Baulch ea 1973
HO+D = N+02Z
Hanson & Salimian B4

N+HD2 = {a): RO+OE
{b): NH+O2
BErune ez 1983
Hanson & Salimian 84
Hanson & Salimian 84

H2H4+M = (a): NH2+NH2
{b}: N2H3+H
Baulch ea 1973
Salimiar £ Hanson 84

N2H4+B = (a): N2HI+H2
{b): HWH3+NH2
Baulch ea 1973
Gehring ea 1571

N2H4+0 = {a): N2HZ+H2D
{b}: N2H3+CH
Gehring ea 1973
Hanson & Salimiah B4

H2H4+0H = HN2M3I+H20
Harris ea 1979

N2ZHE4+HO2 = N2H3+H202
Hanson & Salimian 84

HZH44NH2 = NH3+N2H3
Hanson & Salimian B84
Gehring ea 1973

N2H4+NH = MH2+N2H2
Hanson & Salimian B4

NZH4+N2H2 = N2HI+N2H3
Hanson & Salimian 84

K2H3+M = (a}: N2E2+H+M

est

ST TH
raviay
est
est

est
est

reviey
FR

review

review

reviey

est
est

review
egt

est

est

est

est

est

Do O

tot

oo

Lo 0

fu gl 4

1.00E13

4.50E12
3.60E11
8,.00El1
2.54El13
2.00EL1

3.00E13
€&.30E11

3.80E13

2.30E13

1.70E14

6.40E0S

3.8QEQ0S

1.30FE13
1.00E12
1.00E12

4.00E1S
1.00E15

1.30E13
4.50E09

8.50E12
2.50EL2

4.00E13

4.00E13

4.00E11
3.90E12

1.00E12

2.50E10

0 2000
0 o]
0.6 i900
0.5 10C0
o 0
0.5 2000
0 0
c.5 0
o o
0 4]
0 48800
1.0 6280
1.0 41400
0 2000
0 2000
0 41000
o 64000
0 2500
o 31i0¢
o 1200
[ 1200
0 0
0 2000
0.5 2000
& 1500
.5 1000
0.5 30000

41

2070-2730

1500~5000

300
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(b}: HH2+NH+M

Hangoh & Salimian 84 est a 1.00El6: o 5G000
Roose 1981 a 3.50ElL& o 46000
Haneoh & Salimian 84 est B 1.00Ele fal 42000
H2H3+H = (a}: HH2+NHz
(b}: NH3+NE
[c): H2H2+H2
Gahring ea 1971 a 1.60El2 4] 0
Hansoch & Salimian 84 est b 1.00E11 1] 4]
Hanson & Salimian 84 est £ 1.00E12 0 2000
M2H3I4+0 = (a): W2H2+40H
{b): NH2+HNO
{C}: NHH+HZOD
Hanson & Salimian 84 est a 3,20E11 0.5 0
Miller ea 1983 est a &5,00E12 4] 5000
Miller ea 1982 est b 1.p0E12 c o]
Hanson & Salimian 84 est c 3.20E11 §.5 o
N2H3+0H = {a}: N2H2+H20
{b}: NH3I+HRO
Hanson & Salimian B4 est a 1.0DE13 o] 1000
Miller ea 1583 est a 1.00E13 ¢ 1000
HMiller ea 1983 est b 1.00El1Z 0 15000
H2H3+K02 = H2ZH2+H202
Hanson & Salimian 84 est 1.00E13 o 2000
N2HI+NH2 = NHI+N2H2
Hanson & Salimian B4 eet 1.00Eil 0.5 1]
H2H3+H8 = NH2+N2H2
Miller ea 1983 ast 2.00EI3 0 0
R2IHI+NIOH2 = NNHAN2ZH4
Hanson & Salimian B4 est 1.00E13 0 100600
H2H2+M = (a): NNH+H+M
{b}: NH+NH+M
Hanson & Salimian B4 est a2 1.00E1& o] 50000
pl Miller ea 1883 aest a b.00E16 o 50000
Hanson & Salimian B4 est b 3.20E1é6 0 100000
N2H2+H = NNH+H2
Hanson & Salimian 84 est 1.00E13 [l 1000
pl Miller ea 1983 est 5.Q0ELD o ic00
N2H240 = {a): NNB+OH
{b): NO+NH2
Haneon & Salimian B4 est a 1.0D0E1l ©0.5 o]
1 Miller ea 1983 est a 2.00E12 4] 1000
1 Miller ea 1983 est a 1.0D0E13 0 o
N2H2+40H = NNH+H20
Hangonh & Salimian 84 est 1.00E13 0 2000
1 Miller ea 19E3 est 1.00E13 0 1040
N2H2+HO2 = NRH+H202
Hangon & Salimian 84 est 1.00E13 0 2000
N2H2+NHE2 = (a): NH3I+NNH
Hanson & Salimian B4 est 1.00E13 D 4000
1 Miller ea 1983 est 1.00E13 0 4]



N2HZ4NH = NH2+NWH
Hanson & Salimian B84
1 Miller @«a 1983

NNH+M = (a): N2+H+M
{b): NE+N+M
Mertens , Bowman ,ea
Lycn 1987
Hansen & Salimian 84
pl EBranch ea 1582
Hanson & Salimian 84
NNH = N2+H (a)
m HMiller & Bowman 1988

HNH+H = N2+H2

o Miller & Bowman 1988
Hanson & Salimian B4

pl Miller ea 1981

HNH+O = (a): N2+0H
{b}: H20+H
1 Miller ea 1981
B Miller & Powman 1988
1 Miller ea 1981

HNH+0H = N2+H20
Miller & Bowman 1988
Lyon 1887
Miller ea 1981

NNH+02 = HN2+HOZ
Hiller ea 1981

WHH+HOZ = N2+HZ02
Hanson & Salimian 84

NNH+NHZ2 = NH3+NZ
Miller ea 19821

NNH+NH = N2+NH2
m Miller & Bowman 1988
Hanson & Salimian B84

NNH+N = HNH+HZ2
Hanson & Salimian 84

RZ+M = N+R+HM
Baulch ea 1573

HO+M = N+O+M  (M=Ar)
Thielen ea 19B4
Wray & Tears 1962

NO+HOZ = (a): HO240H
{b): HNO+D2
Lyon 1987
Hanson & Salimian 84
plm Howard 1980
Hanscn & Salimian B4
Miller ea 1983

HO+HH2 = (a): N2+H20
fo}: NNH+OH

ast
est

est
est/inf
est
est
est
review
et

est
est

est
est
est

est
est/inf
est

est

g8t

est

est
est

est

review

8T TH

rev/inf
review

est
est

Fowep

[+

oo

oTone

1.00E13
1.00QE13

1.00E14
2.00E14
2.00E14
2.00E4
1.QDE1lS

1.00GEG4

1.00E14
4.00E13
1.70E13

1.00E13
1.00E14
1.00E13

5.00EY3
3.00E13
3.00EL3

2.00E1Z

5. 00823
2.00E1L

3.20E13
3.70E21

9.60E14
4.00E20

3.40E12
2.10E12
2.10E12
2.00E11
5.00E11

oo

[N+

(== ]

oo

o000

2000
30000
20000
20000
70000

3000
000

000

5000

ooQo

3000

b
[ =]
[}
L[4}

(=]

2000

2000

-1.5 225000

0 150000
-1.5 150000

Lo B e I e B ]

=300
—480
~480
2000
150600

1040-2000

43
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{c): H20+HZ
HansonkSalimiar 1984
Silver 1981
Reose 1981
Hack ea 1577

m Miller & Bowman 198§
Lyon 1987

pl Miller ea 1983
Silver & Kolb 19BD

m Miller & Bowman 1988
Lyon 1987

pl Hiller ea 1983
Silver & Rolb 19B0

1 Roose 1981

NO+NH = N20O+H
n Miller & Bowman 1988
pl Miller ea 1982
Hanson & Salimian 84
N20+H = NH+NO
Cattolica ea 1982

NO+H = N2+0

plm Miller ea 1984

C+H2Z = N+NO
Thielen sa 1984
Hanson & Salimian 84

NO+N2H2 = NZOHNHZ
1 Gehring ea 1971

NO+NNE = N2+HNO
Lyon 1987
plm Miller ea 19B1

RO+K2C = HZ+NDo2
Hanson & Salimian B4

HNO+M = H+NO+M
plm Baulch ea 1973

HNO+E = NO+H2
Hanson & Salimian 84
plm Baulsh ea 1973

HHO+O = HO+0OH
Hanson & Salimian 84
1 Miller ea 1981

BENO+OH = NO+H2O
Haneon & Salimian B4
plm Baulch ea 1973

HNOHHOZ2 = HO+H202
Hangon & Salimian B4

HNCO+NHZ = NH3I+RO

Lyon 1987
o Hanson&kSalimian 2984
Im Miller ea 1983

HNO+N = NO+NH
Hanson & Salimian B4

review
FR

ET TH
FR
review
rev/inf
review
FR
review
rav/inf
review
FR

ST TH

review
review
review

review

ST TH
review

est/inf
est

est

review

est
review

esy
est

est
review

est

est/inf
est
est

est

tot
tot
tot
tot

oo e oy

1.20E20
1.20E20
4,00EL13
2.70E17
6.20E15
9.10E15
3.840E15
3.50E19
6.40E15
6.10E1%9
8.80E15
8.20E19
5.00E13

2.40E15
4.30F14
1.10E12

3.8B0EL4

3.30EL2

1.80El4

1.80E14

3,.00E1Z

2.10E]11
5.00EL3

1.00El4

H20/10/ 0272/ N2/27 W2/2/

1.80El16

1.30Ei3
5.00E12

5.00E11
1.00E1]

1.30Ei2
3.60E13

3.20El1

1.80E14
3,00EL1
2.00E13

1.0CE13

-2.4¢6
—-2.46
0
~1.85
~1.25
—-2.48
=-1.25
—-2.46
~1.25
«2.4B
-31.25
-2.46
o]

~-0.8
“p.5
o]

1860
1850
15900
o]

0
1870
0
1876
[+
1870
o
1876
24640

" 450

34500

T6100
76240

50000

48680

4000

2000
o

ipgo0

2000

1000
1000
lop0

2000

284-1200
2594-1200
1560-2850
209~ 505



KO2+H = HO+O+M
plm Baclch ea 1873 review 1.10E18 0 66000

NC2+H = RO+OH
pPlm Baulch ea 1973 review 3.50El4 1500

HO240 = NO+0Z
plm Baulch es 1973 review 1.00E13 ] 600

NO2+NH2 = N2G+H20
Hack ea 1977 FR 1.90E20 -3.0 0 209~ 505

NO2+4NH = HNO+RO
Hanson & Salimian 24 est 1.00E11 ©.5 4000

ROz4+N = {a}: NO+NO
(b): R20+0

Philipe & Schiff 1965 a 4.0pE1Z 0 0

Philips & Schiff 1965 b S5.00ELZ o 4]
NO2+8ND2 = NO+HN+02

Baulch ea 1873 review 2.00E12 0 27000
H20+M = N2+0+M
1 Glarborg 1987 review 4.50E24 -2.59% 70005

Frank & Just 1985 ST TH 9.30E14 o 59420

Hanson & Salimian B4 review 6.90E23 -2.5 65000
pm Miller ea 1981 review 1.60E14 ] 51600

Dean ea 1977 8T TH 2.70E14 o] 54100

Baulch ea 1973 reviaw 5.00E15 0 58000
N20+H = R2+0H
1 Frank ez 1986 5T TH 1.90E0F  2.42 13500

Hansonh & Salimian B4 review 7.60EL3 0 15200 7G0-2500
pr  Baulch ea 1973 review 7.60E13 o 15290 700-2500
N20+0 = {a): ND+KO

{b): HN2402

Hanson & Salimian 84 review a 6.90FE12 0 26600 1200-4100
Plm Baulch ea 1973 review a 1.00K14 0 28200

Hanson & Salimian B4 review b 1.00E14 4] 28200 1200~232200
plm Baulch ea 1973 review b 1.00Ei4 o 28200
NO+NO = N2O+0

Thielen ea 1984 5T TH 9,00E1Z o] 69500 2400-6200
H20+0H = NZ+HOZ

Hanson & Salimian B4 est 6.30E11 0 10000
m Miller ea 1983 est 1.00E12 0 10000
N2ZO0+NH = HN2+HNO

Hanson & Salimian 84 est 2.00EL12 D 6000
1 Miller ea 1981 ' est i1.00E11 0.5 3060

K20+H = H2+RO
Hanson & Salimian B4 ast 1.00E12 0 20000
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REACTION
source

HCN+M = H+CN+M
Roth & Just 1976

CH+H2 = HCHK+H
Jacobs ,Wolfrum,ea 88
Balla&Caeleton 1988
Juan, Veyret,ea 1987
Balla & Pasternack 87
Nataraian & Roth 1986
plm Wagner & Bair 1%B5
Milier ea 1984
Lichtin & Lin 1985
Ii ea 1984
Schacke Wolfrum,ea 77

HCN+D = (a): BCO+H
(b}: CN+OH
{C): NH+CO
Perry 1964
Ple Thorne aa 1%86
Perry 1984
Reth ea 18980
plm Perry 1984
?5zekely ea 1584
Roth ea 1980
plm Thorne ea 1986
Ferry 1984
T5zekaly ea 1984
HOR+OH = (a): CH+H20
{b}: ROCN+H
{c): ENCOHH
(d): NH2+CO
Jacobs ,Wolfrum,ea 88
plm Miller & Melius 1986
Fritz ea 1982
Cole ea 1988
m Miller & Bowman 1988
pl Miller & Melius 1986
m Miller & Bowman 1988
pl Miller & Melius 198¢
m Miller & Bowman 19BSB
CN4+H20 = HCN+DH
Jacobs ,Wolfrum,ea 88

CH+M = C+N+M
Mozzhukin, . ,Roth B%

CH+0 = CO+HN
plm lLouge & Hanson 19B4
SchmatjkotWolfrum 77

CN+OH = NCO+H
Perry 1984
plm Haynes 1977

CH+02Z = HOOHD
Burmeigter ,Roth,ea 8B
Juan, .. ,Veyret 1987
Lichtin & Lin 1985

method

5T

2

SR
SR
SR
SR
ST
the /rev
review

2EEEE

SR FF tot
review
SR FP
ST TE
SR FrP
ST TH
8T TH
review
SE FP
BT TH

noowopordp

{-aj}
t/r

rev/inf
review
the /rev
review
the /Tev
review

annoorep

SR LF —~&

ST TH

ST TH
DI FR

SR FP
FL TH

ST
SR

5 H

Arrhenius expression

5E.7QE1é

2.1GEX3
4.00EL3
1.47E10
1.56E1D
1.80E14
3.00EQS
5.50E11
2.90E10
9.60EDS
&.70BCS

5.80E12
1.40E04
1.20E04
7.30E13
2.70E0S
<6.,00E11
0.6%{a)
3.5%0E03
5. 20E03
2.20E13

7.70EL2
1.50E13
4.40E12
4.60F12
5.85E04
9.20E12
1.98E-3
4.80E11
7.B3E-4

8.00E12
2.50E14

1.80E13
1.1C0E13

5,00E13
6.00E13

7.00E12
1.12E13
1.50E12

G

G

[0 S =]
o
o

D0 oo

c

117000

4710
8170

7950
2237

4890

B270
10928
9000
15000
12500
15000
1000
11000
4000

7450

140000

temp.
(K)

2200-2700

295-14000
368-12332
3o
300
2050-2530
250-3500
300

300
Jog

540~ 900

1BO0-2500

2006-2500

1800-2500

18002800

B16-1027
5D0-2500
500~ 700

500-2500

500-32500

518-1027

4060-6060

285

1928-3100

aon
300



plm Louge & Hanson 1984
Li ea 1984
Whyte & Phillips 1983
Schmatjko&Wolfrum 78
Bullock & Cooper 1972

CH+NH3 = HOR+NH2
Juan, ..,Veyrat 1987
Bullack ea 1972

CN4+NO = (a): NCOHR
{b}: CO+N2
Schacke & Schmajko 73
Katarajan & Roth 1986
1 Colkxet 1984
?7Li 198%
Colket 1984
7Bear 1978
Phillipe 1976
Mulwihill&Pnillips 75
Beden & Trush 1968
Lam ea 1966
Setser & Trush 1965

CN+NGZ2 = NCO+RO
plm Thorne ea 1386

CH+N20 = NCO+N2
plm Tthorne ea 1986

RCOHM = N+CO+M
Higashihara ea 1985
Louge & Hanson 1984

pml Louge & Hanson 1984

HCO+R = CO+NH

plm Miller ea 1984
Louge & Hanson 1984
Louge & Hanson 1984

RCO+0 = HOHCO

r Miller & Bowman 1988
Higashihara ea 1985

pl lLouge & Hahson 1984

RCO+0OH = NO+CO+H
pln Miller ea 1984

NCO+H2 = HNCO+H

plm Perry 19B4
Louge & Hanson 1984
Louge & Eanson 19B4

NCO+N = N2+CO
plm Miller ea 1984

RCO+RO = N20+C0D
ple Perry 1984

HCRO+HH = HON+OH
m Miller & Bowman 1988
pl Glarborg ea 1986

HOCN+H = HNCO+H

ST TH

SE LP

§T TH
57 TH

5T TBH

est

rev/jest
ST TH
5T/est

reviey
ST TH
ST TH

est

SR FP
ST TH
ST/est

est

SR FP

est
est

5.60DE12
1.20E13
8.10E12
6.60E12
6.70E12

1.50E12
1.26E13

tot<}i.00EL2

cooTorooopo

tot

1.40E14
1.40814
S.60210
low
4.80E11
1.08E14
7.30E12
3.00E11
2.20E10
1.20E13

3.00E13

1.00E13

6.30EL3
£.30E1l6
3.10E16

5.00E12
5.40E13
1.05E14

2.00E13
3.20E13
5.60E13

1.00E13

8.60E12
1.26E12
1.70E13

2.00E13

1.00E13

1.00E14
5.00E13

=0.
=0,

oo

42100
42100

Bo3o

37970
47700
47700

2000

Lo B e

9000

agoo

-390

12000
12000

47

300
ago
300
300

300
k14

298
24B0-3160

ico
1727
1500
687

aop
500

1680-2550

2150-2400

1490

1680-2550
1450

448~ B4l
14980

448— B41
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plm Glarborg ea 1986

HNCO+M = (a): NH4CO+M,
(b): NCO+HHM

Mertens,Bowiman,ea 88
Mertens , Bowman,ea BS

HNCO4+H = (a): NH2+CO
(b}: NH+NCO

HMertens ,Bowman,ea 88

plm Miller ea 1934

Mertene , Bowman ,ea 88

HHNCO+NH2 = NCO+NH3

Mertens, Bowvman,ea B8

HHCCHHE = NHCO+NR2

Mertens ,Bowmah,ea 88

HNCO+O = (a): HCO+OH
(b): HHNO+CO
Tully ea 1988

HNCOHOH = NCO+H2
Tully ea 19B8

H2CN+M = HCN+H+M

‘m Miller & Bowman 1988

C2N2+M = CH+CN+M
Szekely ea 19584
Colket 1984

1 Fuenc 2a 1973

C2N2+H = CHN+HCN

Natarajan & Roth 1986

Louge & Hanson 1984
HCH+CH = C2N2+H
plm Szekely ea 1985
C2N240 = (a): CH+NCO
{b): CO+NCH
plm Louge & Hanson 1984
1 Roth ea 1986

C2N240H = HOCH+CN
plm Phillips 1979

C2N24R = CR+NCH
1 Roth ea 1986

HCH+M = CHN+N+M
1 Roth ea 1986

NCN+D = (a): CN+ND
(b): NCO+N

1 Roth ea 1986

1 Roth ea 19B6

HCN+NH = CH+H2
1 Roth ea 1986

est

M=Ar

5T TH
est

=8

ST TH
est
est

rew

est

est

SR P tot

ER LP tot

est

ST TH

sT
ST

=k

ST TH
ST TE

oo

est

est

est
est

=

est

1.00E13

9.84E15
5,00E15

1.10E34
2.0DEL3
4.00E12

8.00E12

2.C0E12

3.20E12

2.60E12

3,00E14

6.30E1é
4.10E16

6.30E16

5.16E12
3.16E14

2.00E13

4.60E12
1.40E14

1.90E11

4.60E12

c 0
] a5400
¢ 120000
4] 12720
o 3000
o] 36000
0 7000
o 24000
o} 10300
u] 8540
4] 22000
0 29430
o] 93670
c 99430
[ 318G
o] 8000
0 o]
0 8822
0 14980
Q 2900
o 8822

6.00E13 ~0.5 85400

2,40E13
2,40E13

2.40E13

] 0
4] 0
Y 0

1830-3340

1780~2285
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REACTION
source method Arrhenius expression temp. est.max.
{K) rel.dev.

CO+ND2 = No+CO2
1 Milks ea 1979 ST TH 3,.20E13 o 32000 950-1500

CO+N20 = CO2+N2
1 Loirat ea 1986 SR 5.00E13 0 44000 1076~1228

CO2+N = NO+COD

plp Avramenko & Krasn. 67 1.90E11 0 3400
CO2+CH = NCO+CO
Jacobs Molfrum,ea B2 SR LP <1.G0ED9 . . 1000
CHA+NHZ = CH3+HHZ
1 Rack ea 1986 FR 7.70E12 o0 13760 743-1022
CH4+N = CH3+K}
pl Glarborg sa 1986 est 1.00E13 o 24000
CH4+CN = products
Balla & Pasternack SR LP 4,70E11 . . 300
HOO+HO = HHOCO
1 Veyret & Lesclaux 81 SR FP 7.20E14 -0.4 0 298~ 503
HCO+NO2 = products
Timonen ea 1985 FR 1.50E13 4] —-430 284=- 713
CH3I+N = H2CH+H
m Miller & Bowman 1988 est 3,.00E13 ¢ 0
pl Glarborg ea 1586 est 5.00E13 o 0
CH34RC = {a}: HCN+H2D
(b): H2CN+CH
Wolff & wWagner loae ET TH tot 2.0CELC N . 1800
Wolff L Wagner 19ag ST /est tot 4.30E12 O 20300
m Miller & Bowman 1988 est a 1.00Ell 4] 150600
m Miller & Bowman 1988 est ‘b 1.0CEl11l O 15000
CH2+KHE = H2CN+H
Glarborg ea 1986 est 3.00E12 o o
CH2+K = HCHN+H
plr Glarborg ea 1986 ast 5.00E13 o ]
CH2+N2 = (a): HCH+NH
{b): H2CN4+N
{c): CH2N2
Laufer 1981 rev tot<é.00ED? . . ioo
pim Glarborg ea 1586 est a 1,00DE1l3 Li] 74000
Benson ea 1%75% est a 1.00E14 it 60000
H2CN+N = CH2+N2
m Miller & Bowman 1988 est =k  2.00E13 o 0
CH2+NO = (a): HCNO+H  (plm)
{b): HCN+OH
Laufer 1981 review tot 7.B80E12 . . oo
pln Vinckier & Debruyn 79 FR tot 1.40FE12 0 =1100 295- &00
Cole ea 19BS rev/inf &8 4.96E12 0 -1100
se Wolff & Wagner BB b 2.30E13 0 1]
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CH2(s }+HO = HCH+0H
m Mililer & Bowman 1988 est 2.00E13 1} 0
langford ea 1988 SR 1.C0E14 . . ne

CH+NH3 = products (insertion)
1 Zabarnick ea 1986 5R LP 4.BOE13 o] -460 298- 671

CH+NHZ = H2CN+H
pl Glarborg ea 1986 est 3,G0E13 [4] o

CH+NH = HCH+R
pl &Glarbory ea 1986 est 5.00E13 0 o

CH+N = CR+H

plm Messing ea 1981 FR 1.Z6E13 . . age
CH+HZ = HOH+N
Ceole ea 19BS rev/inf 1.49E12 [ 13600
Dean, .. ,Bowman 1988 8T TH 2.10E12 4] 16700 2700-3700
Becker ea 1588 FR LP 4.80E10 . . 295
Im Glarborg 1987 est/inf 3.00E1} o 13600
Glarbhorg ea 1986 est/inf 1.90E1] 0 i3600
Mateui & Yuuki 1985 FL TH 1.20E12 o 13600
Matsui&Nomaguchi 1978 FL TH 4.00E11 ¥ 13600
Blauwens ea 1976 FL TH B.00E11 0 11000
CH+NO = {(a): HCH+D (plm)
(b): HCO+N
Lichtin ea 1984 SR FP tot 1.50El4 . . 298
plm Berman ea 1982 SR FF tot 1.14E14 o 0  298- £73
Butler ea 1981 SR FF tot 1.75E14 - . 300
Cole ea 1989 rev/inf & 1.00El4 0 o]
Shaub & Bauer 1978 a 1.00El3 . . <2500
Cole ea 1989 rev,/inf b 1.00El4 0 0
Shaub & Bauer 1978 b 1.C0E14 . . <2500
CH+K20 = products
Becker ea 1988 FR LFP 4.10E12 ' . 205
C+N2 = CH+N
i Glarborg 1987 review 1.40E14 G 46140
CH+N = C+N2
Mozzhukin,.,Rocth 89 ST/est 2.20E13 © 9000 4000-6000
m Miller & Bowman 1988 review 1.04E15 -0.5 o
NatarajankRoth 19B6S 5T T8 <4.40E14 o Q000 24B0-3160
Whyte & Phillips 83 €.00EL3 . ; 300
Slack 1976 ST TH 4.40EX4 ol o000
CHHNDO = CH+O
Becker ea 1988 FR LF 5.60E12 . . 285
Husain & Young 1975 2.90E13 . . 300
Husajn & Kirsch 18571 4.40E13 . . 300
plm Brauh ea 1969 6.60E13 . . 300
C+N20 = CH+RO
pl Husain & Newton 1982 review 1.00E13 . . 300
Husain & Young 1875 7.BOE12 . . 300
Husain & Rirsch 1871 1.50E313 . . o0
C+CH = C2+N
Slack 1676 ST TH 3.00E14 a 36000

C2HSNO
C2H4+HNQ

C2H5+NO = (a)
(b)

.
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Ezser & laidler 1970 a 2.4CE09 . . 300
Esser & iaidler 1970 b Z.50E08 . . 300

C2H3+N = HCN+CH2
n Miller & Bowman 1988 est 2.00EL13 +] o

C2H2+NH2 = preoducts
Hack ea 1977 FR 1.49E1¢ ~2.7 o 205-505

HCCO+N = HCN+CO
plm Thorne ea 1986 est 5.00E13 o] 1]

HCCCHRO = HCONOHCOD
] Millier & Bowman 1988 est «.00E13 0 0

C2H+NCG = products

Stephens ea 1987 SE FP 2.10E13 . . 3oo
C24H2 = products

Reigler ea 1980 <6.00E0S . . 300
CR+CN = C2+HN2

Mozzhukin, . ,Roth 8¢ st /est 6.30Fi1 G 0 4000~6000

C2+NO = products
Reisler ea 19B0 i1.26E14 . . 300

C2({t)+N2 = preducts
Reisler ea 1980 <6.00EQY . . 300

C2{t N0 = products
Reisler ea 1879 4.50E123 . . 200

C3H3+N = HCN+C2H2 )
m Miller & Bowman 1988 est 1.00E14 4 o]
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Appendiks B: Kemisk kinetisk model



Reaction A 8 Ep Kilde

1. H4H+M=Hy+ M® 1.0E18 -1.00 0 Glarborg et al. 1986
2. H4H+Hy=H;+ H;y 9.2E16 -0.60 0 QGlarborg et al 1986
3. HA+H+HO# Hy 4+ HaO 6.0E19 -1.25 0 Glarborg et al 1986
4, HAH+CO=H,4+00, 5.5E20 -2.00 0 QGlarborg et al 1986
5. H+OH+M=H,0+ M} 7.5E23 -2.60 0 Glarborg ef al. 1986
6. O+O0H=H40, 45E14 -0.50 60 Cohen & Westberg 1983
7. H4+0,+ M=HO;+ M°* 7.0E17 -0.80 0 ‘Warnatz 1984
8 O+4+0+M=0:4+M 19E13 000 -1788 Tsang & Hampson 1985
9. O+H;+0=H+0H 50E04 2.67 6290 Sutherland et al 1986
10. OH+OH=H,0+0 2.1E08 1.40 -400 Cohen & Westberg 1983
1. OH+Hy=H,0+H 64E06 2.00 2961 Cohen & Westberg 1983
12. Hy+0y+=0H+0OH 1.7E13 0.00 47780 Glarborg ef al 1986
13. HO 2+ H=Ha+ 04 2.5E13  0.00 700 Glarborg et al 1986
14, HO,+ H=0H+0OH 25E14  0.00 1900 Glarborg et al 1986
15. HO; 4+ O =0OH+ H, 48E13 000 1000 Glarborg et al 1986
16. HO,+O0OH=H04 O, 5.0E13 0.00 1000 Glarborg et al 1986
17. HOo+ HO2 = HaOq + Oy 20E12 000 0 Glarborg et al 1986
18. HyO,+M=OH+OH+M 12E17 000 45500 Glarborg et al 1986
19. Hy0;+ H=HO;+ H, 1.7E12  0.00 3750 Glarborg et al 1986
20, HyO,+40=HOy+ OH 9.6E06 2.00 3974 'Tsang & Bampson 1985
21. H.:0, +OH = H;O0+ HOy 1.6E13 (.00 18060 Glarborg et al 1986
22, CO+04+M=CO+ M 62E14 0.00 3000 ‘Tsang & Hampson 1985
23. CO+OH=CO,+H 15E07 130  -760 Glarborg ef al 1986
4. CO+0,=C0,4+0 25E12 0.00 47700 Glarborg ef al 1986
25, CO4+ HOy &= CO:4+0H 58E13 0.00 22930 Glarborg et al 1986
96. CHy+ H(+M) = CH{(+M)® 60E16 -1.00 0 Miller & Bowman 1989
2. CHy+ H=CH3+ H, 22E04  3.00 8750 Glarborg et al 1986
28. CHy+0O=CHy3+0OH 1.0E08 150 8600 Tsang & Hampson 1985
9. CHy+OH=CHsz 4 Hi0 19E00 240 2110 Cohen & Westberg 1983
30, CHy+Q;=CHz+ HO4 40E13 0.00 56910 Tsang & Hampson 1985

3. CHy+HOy=CHz+ HyOp 1.8E11  0.00 18700 Tsang & Hampson 1985
3. CH4+CHy=CH3;+CH; 43E12 0.00 10030 Bohland ef al 1985

33, CHy+CHy(s) = CHs+CHz 4.3E13  0.00 0 Tsang & Hampson 1985
M. CHy+CH=CH,+H 6.0E13 0.060 0 Glarborg ef al. 1986

35. CHy+M=CH,+ H+ M 1.9E16 0.00 91600 Glarborg et al 1986

36, CHy+ H,=CHz;+ H 50E12 (.00 10000 Wolff & Wagner 1988 est
3. CHys)+ Hy=CHz;+ H 72E13  0.00 0 Teang & Hampson 1985
38. CH3;+O=CH;O0+ H 84E13 0.00 G Slagie ef al. 1987

3. CH3+OH=CH:+ H,0 75E07 200 5000 Miller & Bowman 1989 est
40. CH3+ OH = CHy(s)+ H,O 20E13 090 0 Hack et al. 1988, est

53



Reaction A 8 Eo Kilde
41. CH3y3+ Oy = CH0+0O 2.1E18 -1.57 29229 ‘Tsang & Hampson 1985
42. CHs+ HOy = CH30 + OH 20EI3 0.00 0 Teang & Hampson 1985
43. CHs+ CHs(+M) = CoHe(+M)* 9.0E16 -1.18 654 Miller & Bowman 1989
44, CoHy+ H=CH3+CH; 23E12 0.50 0 review
45. CHy+ CH,0 = CH,+HCO 55E03 2.81 5860 Tsang & Hampson 1985
48. CHa+ HCO=CH4+4CO 12E14 0.00 0 Tsang & Hampson 1985 est
47. CHz+ CHy = CoHy+ H 42E13 0.00 0 Tsang & Hampson 1985
48. CHy+CH=CyHa+ H 3.0E13 0.00 0 Glarborg et ol. 1986
49, CHy+C=CyHy+ H 5013 0.00 0 Q@Glarborg ef al. 1986 est
5., CHO+M=CH,O04+H+M 1.0E14 0.00 25000 Glarborg ef al. 1986
51. CHsO+ H = CHyO + H, 20E13 (.00 0 Glarborg et al. 1986
52. CH3Q+0=CHO4+0OH 1.0E13 0.00 0 QGlarborg ef al 1986
§3. CH30+O0OH = CH0 + H0 1.0E13 0.00 0 Glarborg et al. 1986
54, CHaO 4+ Q= CH0+ HO, 6.3E10 (.00 2600 Glarborg et al. 1986
55. CH,OH+M=CHO+H+M 10E14 000 25000 Warnatz 1984
56. CH,OH + H=CH,0+ H, 3.0E13 0.00 (0 Warnatz 1984
67. CH,O0H + 0 =CH,0 + OH 1.0E13 0.00 0 est
58. CHy0H +OH = CH,0+ H,0  1.0E13 0.00 0 est
59. CHOH+02=CH,0+ HO, 1.5E13 0.00 1500 Miller & Bowman 1989
60. CH,O+M=HCO+H+M 10E16 0.00 80270 Rimpel & Just 1980, adj.
6l. CH,O+M=C0+H,+ M 8.3E15 0.00 69550 Rimpel & Just 1980
62. CHO+H=HCO+ Hq 22E08 1.77 - 3000 Glarborg et al 1986
63. CH;O0+0O=HCO+0OH 1.7E06 2.32 1480 Hsu ef ol 1983
64, CH:040=COs4+H+H 35E00 2.42 1360 Hsu ef af 1983
65. CH,O4+OH=HCO+ H,0 3.4E09 1.18 -447 Glarborg ef al. 1986
66, CH,O+CH=CH,CO+ H 9.5E13 0.00 -517 Zabarnick ef al. 1986
67. HCO+M+=CO+ H +M! 2.5E14 0.00 16802 Miller & Bowman 1989
68, HCO+H=CO+ H, 12E13 0.26 0 Harding & Wagner 1986
69, HCO+0=CO0+0H 3.C0E13 0.00. 0 Glarborg e al. 1986
0. HCO+0=CO:+ H 3.0E13 0.00 0 Glarborg ¢f al 1986
7. HCO+OH=CO+ H,O 1.1E14 0.00 0 Temps et al. 1984
72. HCO+0;=CO+HO, 3.3E13 -0.40 ¢ Glarborg et al. 1986
3. HCO+CH,= CH3z+CO 2.0E13  0.00 0 Tsang & Hampson 1985 est
74. CH,+ H=CH+ H, 1.0E17 -1.20 0 review
75. CH;+0=CO+H+H 1.7E13  0.20 0 review
76. CHy4+0=CO+ Hy 9.0E12 0.20 0 review
77. CHy4+OH=CH,O+H 30E13 000 0 Glarborg et al 1986
78. CH3+OH=CH + H,O 1.1E07 2.00 3000 Miller & Bowman 1989 est
79, CHy 4+ 0= CH040 50E13 0.00 9000 Glarborg ef al 1986
80, CHy+ 0Oy =COz:4+H+H 16E12 0.00 1600 Glarborg et al. 1986




Reaction A B8 Ey Kilde

8. CHy+0,=C0,+ H, 69E11  0.00 500 Glarborg et al 1986

82, CH3+ Oy = CO 4 H20 19E10  0.00  -1000 Glarborg ef al 1986

83. CH;+0:=CO+0OH+H 8.6E10 0.00 <500 Glarborg ef al. 1986

84. CHy+Oy= HCO+OH 43E10 0.00 -500 Glarborg et al. 1986

85. CH; 4+ CO3=C0+CH,0 1.1E11  0.00 1000 Glarborg et al. 1986

86, CH;+CHy, = CyHy+2H 1.0E12 0.60 0 review

87. CH;+CH=CyH;+ H 4.0E13 0.00 0 Glarborg et al 1986

88, CHy+C=CyH+ H 50E13 0.00 0 Glarborg et al. 1988 est

89. CHa{s)+ M =CHy; + M? 1.0E13 0.00 0 Miller & Bowman 1989

90. CHa(8)+ H+=CHy+ H 2.0E14 0.00 0 Miller & Bowman 1989

91. CH(s)+ = CO+O0H+ H  3.1E13 000 0 Tsang & Hampson 1985

92, CH+H=C+H, 1.5E14 0.00 0 Glarborg et al. 1986 est

93. CH+O=CO+H 1.0E13  0.30 0 review

94, CH+QH=HCO+ H 5.0E13 0.00 0 Glarborg ef al 1988, adj.

95. CH+0,=HCO0+0 3.3E13  0.00 0 Glarborg et al 1986
9. CH+H,0=CH,O+H 57E12 000 -755 Zabarnick et al. 1986

97. CH+CO2=HCO+CO JA4AE12  0.00 686 Glarborg el al. 1986

98. C+0H=CO+H 5.0E13 0.00 0 Glarborg ef al 1986

99. C+0,=C0+0 2.0E13  0.00 {I Braun et al. 1969
100, CeHe+ H=CoHs+ Hy 54E02 3.50 5200 Glarborg et al 1986
101. CeHs+ O =CyHs+ OH 1.2E12 0.60 7310 Cohen & Westberg 1983
102. CoHg + OH = CoHs + H:0 87E09 1.05 1810 Glarborg et al 1986
103. ChHg+CHy= CoHs+ CH,y 5.5E-01 4.60 8280 Glarborg et al. 1986
104. CoHg+ H(+ M) = CoHs(+M)* 22E13 0.00 2066 Miller & Bowman 1989
105, CoHs +Op == CoHy+ HOq 8.4E11 0.00 3875 ‘Tsang & Hampson 1985
106. CoHs+ M =CoHy+ Ho+ M 15E15 Q.00 55440 Kiefer et al 1983
W07, CoHs+M=Cifa+ H+ M 14E16 0.00 81280 Kiefer et al 1983
108. CuH s+ H = CyoHz+ Hy 1.3E06 253 12240 'Tsang & Hampson 1985
109, CoH,+OH = CH Q0+ CH; 56K12 0.00 1500  Klemm ef al. 1988
110. CqHys+ OH = CyHz + H2O 3.0E13  0.00 6860 Klemum ef al 1088
111. CoHy4+ CHz = CoHa+ CHy 6.6EQ0 370 9500 Tsang & Hampson 1985
112.  CoHa 4+ H(+ M) = C3H3(+M)'  535E12  0.00 2410 Miller & Bowman 1989
113. CyHz+ H=CyH,+ Hyq 4.0E13 0.00 0 Glarborg el qf 1986
114, CoHa+O=CH,CO+ H 3.3E13 000 0 Glarborg et al 1986
115, CHa+ OH = CoHy + H20 5.0E12 0.00 0 Glarborg et ai. 1986
116. CoHs+ 0y =CoHy + HO, 4.0E12 0.00 -250 Glarborg et af. 1986
117. CoHa+ M =2CH+H+ M 42516 0.00 107000 Glarborg ef al. 1986
118. CoH + Hy=CyH, + H 41E65 2.39 860 Glarborg ef al 1986
119. CiH 4+ 0= CHy+CO 1.7E08  1.60 2210 review
1200 CqH: 4+ O =HCCO+ H 25E08 1.60 2210 review
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121, CoH:4+OH =CHyCO+ H 2.2E-04 450 -1000 Miller & Bowman 1989
122. Cq.H;+OH = C:H + H,0 34E07 2.00 14000 Miller & Bowman 1989
123. CaHy+ CHy#+=CyHy+ H 1.2E13 0.00 6600 Bohland ef ol 1985
124. CaH; 4+ CHy(s) = CsHs+ H 1.7E14 0.00 0 Hack ef al 1988
125. CoH3+CH =C3Hy+ H 8.4E13 0.00 0 Becker et al 1988
126, CoHa+CoH = CyH:+ H 40E13 0.00 0 TFrank & Just 1980
127. CH.,CO(+M) = CHy;+CO(+M)? 3.0E14 0.00 70980 Miller & Bowman 1989
128. CHCO+ H=CH3+CO 1.1E13 000 3430 Glarborg et ol. 1986
129. CH,CO+ H=HCCO + H, 5.0E13 0.60 8000 Miller & Bowman 1989
130, CHCO+ 0= CH 0+ CO 1.5E12 000 1350 Washida et ol. 1983
13t. CHCO+4 0= HCCO4+OH 1.6E13 0.00 8000 Glarborg et al. 1986
132. CH;CO+ OH = HCCO + H,0 7.5E12 0.00 3000 Glarborg et al. 1986
133. HCCOC+ H = CHi(s) +CO 14E14  0.00 0 Glarborg ef al. 1986
134. HCCO+O=CO+CO+ H 1L1E14 0.00 0 Glarborg et al. 1986
135. HCCO+OH =HCO+CO+ H 1.0E13 0.00 0 Glarborg et al 1986
136. HCCO+ 03 =CO0+CO+ OH 16E12 0.00 850 Peeters et al 1986
137. HCCO 4+ CHy = CoH3 + CO 30E13 0.00 0 Glarborg et al. 1986
138. HCCO 4+ CH =C3H:+ CO 5.0E13 0.00 0 Miller & Bowrnan 1989
139. HCCO 4 HCCO = CaHy +2C0 1.0E13 0.00 0 QGlarborg ef ol 1986
140. CH+O=CH+CO - 5.0E13 0.00 0 Glarborg et al. 1986
141. GGH+OH=HCCO+ H 2.0E13 0.00 0  Glarborg ef al. 1986
142. CoH+ 02 =CO+ HCO 50F13 0.060 1500 Warnatz 1984
143. CyH2+ 0= CiHy+ CO 2.7E13  0.00 1700 Warnatz 1984
144, C4Hy+ OH = CaHy + HCO 3.0E13 0.00 0 Warnatz 1984
145. CGaHz + C=CH0+CeH 2.0E13 0.00 0 Miller & Bowman 198%
146. CaHz+ OH = CyHy + H,0 2.0E13 0.00 0 Miller & Bowman 198§
147. CyH3+ 0y = CH,CO 4+ HCO J.OE10  6.00 2868 Gutman et ¢l 1986
148. CaHy+ Oy = HCCO+ HCO 1LOE13 0.00 0  Miller & Bowiman 1889
149. NH;+M=NH,+ H+ M 14E16 0.00 90600 Glarborg ef al. 1986
150. NHa+ H= NH,+ H, 64E05 239 10171 Glarborg ef al. 1986
16l. NHa+O=NH;+OH 21E13 0.00 9000 Glarborg et al. 1986
152. NHy+OH = NH, + H,0 2.0E06 2.04 566 Glarborg et ol 1986
163. NH;+H=NH+ H, 6.9E13 0.00 3650 Glarborg et al. 1988
154. NH; +O=HNO4+ H 79E14 -0.50 0 Glarborg ef al. 1986
165. NHy+O=NH+OH 7.0E12 0.00 0 Glarborg et al. 1986
156. NH+OH = NH + H,0 40E06 2.60 1000 Miler & Bowman 1989
157, NH4+H=N+H, 1.0E14 0.00 0 Miler & Bowman 1939
168. NH+O=NO+H 2.0E13 0.00 0 Glarborg et al 1986
169. NH+OH=HNQO+ H 2.0E13 0.00 0 Glarborg ef al. 1986
160. NH+OH =N+ H,O 5.0E11 (.50 2000 Glarborg et al. 1986




Reaction A B Eg Kilde

181, NH+O:=HNO+O 16E13 000 12000 Glarborg et el 1986
162. NH+0O;=NO+OH 7.6E10 0.00 1530 Hack et al. 1985

163. N+QOH=NO+H 38EI3 0.00 0 Glarborg et al. 1986
164. N4+ 0O, =NO4+0O 64E09 1.00 6280 Glarborg et al. 1986
185. NNH =N+ H 1.0E04  0.00 0 Miller & Bowman 1989
166. NNH + H = Nz + Hy 1.0E14 0.00 ¢ Miller & Bowman 1989
167. NNH+O=N,O+H 1.0E14 (.00 0 Miller & Bowman 1989
188. NNH +OH = N2 + H 0O 5.0E13 000 0 Miller & Bowman 1989
169. NO+ HO; = NO:+0OH 21E12 000 -480 Qlarborg et al. 1988
170. NO+ NHy = Nqa+ H,O 6.2K15 -1.25 ¢ Miller & Bowrman 1989
171. NO+ NH, = NNH + OH 6.4815 -1.25 0 Miller & Bowman 1989
1722 NO+NH=NO+ H 24E15 -0.80 0.00 Miller & Bowman 1989
173. NO+N=0+ N, 33E12 030 0.00 Glarborg et al. 1986
174. NO+ NNH = No+ HNO 50E13  0.00 0 Glarborg et al. 1986
175. HNO+M = H+ NO + M* 1.5E16 0.00 48680 Glarborg ef al. 1986
176. HNO+ H=H,+ NO 5.0E12 0.00 0 Glarborg et ol. 1986
177. HNO+OH = NO+ H,0 36E13 0400 0  Glarborg et al. 1986
178. NO;+M=NO+ O+ M 1.1E16 000 66000 Glarborg ef al. 1986
179. NGO+ H=NO+OH 3.5E14 (.00 1500 Glarborg et al. 1986
180. NOy+0O=NO+0, 1.0E13 .00 600 Glarborg et al. 1986
181, NyO+M=Na+O0+ M 9.3Ei14 000 59300 Frank et ol 1986

182. N0+ H=N;+0OH 1.9E06 242 13500 Frank et ol 1986

183. Ny O+0O0=NO+NO 1.0E14 000 28200 Glarborg ef al. 1986
184. N0+ 0= Na+ 0Oy 1.0E14 0.00 28200 Glarborg et al. 1986
185. N,O4+OH=Ny+ HOq 20E12 0.00 10000 Miler & Bowman 1989
186. CN+H;=HCN+H J.0EQ5 245 2237 Glarborg et al. 1986
187, HCON+O=NCO+ H 1.4E04 264 4980 Glarborg et al. 1986
188. HOCN+O=NH+CO 3.5E03 2.64 4980 Glarborg et ol 1986
8. HCN+O0=CN+OH 2.7TEQ9 158 26600 Glarborg et al. 1986
190. HCN+OH = CN + H,0 15813 000 10929 Glarborg ef al. 1986
191. HCN4+OH=HOCN+H 59E04 240 12500 Miller & Bowman 1989
192. HOCN+4+OQOH=HNCCO+ H 2.0E-83 4.00 1000 Miller & Bowman 1989
193. HON+OH=NH, +CO 7.8E-03 4.00 4000 Miller & Bowman 1989
194, CN+O=CO+N 1.8E13 000 0 Glarborg el ol. 1986
195. CN+OH=NCO+ H 6.0E13 (.00 0 Glarborg et al. 1986
196. CN+0,=NCO+0 56E12 0.00 0 Glarborg et ol. 1686
197. NCO+M=N+CO+ M 3.1E16 -0.50 47700 Glarborg et al. 1986
198. NCO+H=NH+CO 50E13 000 ¢ Glarborg et al. 1986
199. NCO+0=NO+CO 3.2E13 000 0 Higashihara et al, 1985
200 NCO+OH=NO+CO+H 10E13 0.00 0 Glarborg ef al 1986
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201. NCO+ Hy=HNCO+H 86E12 0.00 9000 Glarborg el al 1986

202. NCO+ N = N,+CO 2.0E13  0.00 0 Glarborg et al. 1986
203. NCO+NO=N,0+CO 1.0E13 0.00 -390 Glarborg et al 1986
204, HCNO+ H=HCN+OH 10E14 0.00 12000 Glarborg et al 1986
206, HOCN -+ H=HNCO+H 10E13  0.00 0 Glarborg et al. 1986
206. HNCO+ H=NH:+CO 1.1IE14 6.00 12270 Mertens et al. 1988

207. HNCO+O=NCO+0OH 3.2E12 0.00 10300 Tully ef ol 1988

2086. HNCO+OH=NCO+ H, 26E12 000 5540 'Tully e al 1988

209. HyCN+M=HCN+H+M 30E14 000 22000 Miller & Bowman 1989
210. CO,+ N=NO+CO 1.9E11 0.00 3400 Glarborg ef al 1986
2. CHa4+ N=H,CN+ H J.O0E13  0.00 0 Miller & Bowman 1989
212. CHz 4+ NO=HCN+ H,0 53E11 000 15000 review

213. CHs+ NO=H,CN +0OH 5.3E11 0.00 15000 review

914. CH,+N=HCN+H 50E13  0.00 0 Glarborg ef al. 1986
215. CHy4+ N, =HCN+NH 1.0E13  0.00 74060 Glarborg ef al 1986
216. CHy,+ NO=HCNQO+ H 14F12 0.00 -1190 Glarborg et al 1986
217. CHi(s)+ NO= HCN+ OH 1.0E14 0.00 0 Langford et ol 1988
28. CH4+N=CN+H 1.3E13 0.00 0 Glarborg et al. 1986
219. CH+N,=HCN4+N 30E11 0.00 13600 Glarborg et al. 1986
220. CH+NO=HCN4+OQ L1EM4 0.00 0 Glarborg et al. 1986
221. CNAN=C+N; 1.9E156 -0.60 0 review

222. C+NO=CN+O J.7TE13 (.00 0 Husain & Newton 1982
223. CqoHz+ N+ HCN + CH, 2.0E13 0.00 0 Glarborg et al. 1986
224. HCCO+N=HCN4+CO 50F13 0.00 0 Glarborg et al 1986
228, HCCO+NO=HCNO+CO 20E13 0.00 0 Miller & Bowman 1989 est

% Third body effektiviteter: H,=0, H,0=0, CO,=0

* Third body effektivitet: H,0=5

¢ Third body effektiviteter: H,0=18.6, CO3=4.2, H,=286, CO=2.11, N,=1.26
4 ky=8.0E26T 39, centerkorrektionsparametre (SRI): 0.45, 797.0, 979.0

Third body effektiviteter: Hq=2

¢ kg=3.18E41T~7%exp(-2762/RT), centerkorrektionsparametre (Troe): 0.604
6927 32979.0

J Third body effektiviteter: CHy=2.8, H30:=5.0, C03=3.0, Hy=1.9, CO=1.9
2 Third body effektivitet: H=0

b ke=6.37TE27T~*exp(-54/RT)

Third body effektiviteter: Ho=2 C0=2, C0,=3, H;0=5

i k9=2.67E27T~35exp(-2410/RT)

Third body effektiviteter: Hy=2, C0=2, COz=3, H40=5b

¥ ko=3.6E15exp(-5927¢/RT)

k Third body effektiviteter: Ho0=10, O3=2, Hy=2, No=2
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