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NGC's proJakter "Modellering af forbrcendingsprocesser" og "Reburning". 

Der fokuseres 1 disse år på mulighederne for at reducere 

emissionen af kv~lstofoxider, NOx fra forbr~ndingsprocesser. , 
Naturgas, der er et meget rent br~ndsel, kan generelt for-

brrendes med lav emission af forurenende stoffer, men dog 

ikke uden dannelse af en vis mrengde kvrelstofilter. 

Nordisk Gasteknisk Center gennemf0rer med start primo 1989 

og slutning ultimo 1990 to projekter, der skal lede til en 

bedre forståelse af dannelsen af NOx og dermed skabe bedre 

muligheder for at nedbringe emissionen af NOx fra forbrren­

dingsprocesser. De to projekters titler er 

Modellering af forbr~ndingsprocesser 

og 

Reburnfng. 

1. Modellering af forbrcendingsprocesser. 

Projektet "Modellering af forbrrendingsprocesser" har til 

formål at udvikle en EDB-model, der ved integration af flow­

og forbrrendingsmodeller samt en detaljeret beskrivelse af 

de reaktioner, der leder til dannelse af kvrelstofilter, kan 

anvendes til udvikling af forbrrendingsprocesser med lav NOx­

emission. Programmet skal i detaljer muligg0re studier af 

for eksempel brrenderudformning, forbrrendingsrummets st0rrel­

se og udformning samt driftsforhold. Projektet afsluttes med 

et antal scenarier, hvor mulighederne for at opnå lavere 

NOx-emssion vurderes. 



Projektet udf0res af 

2. Reburning. 

Sintef, Trondheim 

Avdeling for Varmeteknikk 

Danmarks Tekniske H0jskole, Lyngby 

Laboratoriet for varme- og Klirnateknik 

Åbo Akademi, Åbo 

Kemisk Tekniska Fakulteten. 

Reburning er en proces, hvor naturgas arrvendes som et addi­

tiv, der ved tils~tning til r0ggas fra for eksempel forbrren­

ding af kul, reducerer r0ggassens indhold af kv~lstofilter. 

Naturgas injiceres efter den prim~re forbr~ndingszone, hvor­

ved der skabes en zone med reducerende forhold, den såkaldte 

reburningszone. Her nedbrydes kv~lstofilterne af reaktions­

villige kulbrinteradikaler. Efter reburningszonen tilledes 

luft, sådan at uforbramdt naturgas oxideres f0r r0ggassen 

går til kedlens konvektionspart. 

Ved laboratorie- og pilotskalafors0g er det vist, at reduk­

tion af kv~lstofilteemissionen på over 50% er mulig med pro­

cessen, men betydningen af procesparametre som primoort og 

sekundrert luftoverskud, temperaturforhold, opholdstid og 

tilsat mrengde naturgas er endnu ikke fuldstoondigt beskrevet. 

Disse faktorer unders0ges i dette projekt. Under anvendelse 

af det evenfor beskrevne beregningsvrerkt0j, der modificeres 

til også at beskrive reburningsforhold er det formålet at op­

timere reburningprocessen, blandt arrdet under inddragelse af 



resultater fra afsluttede og igangvrerende demonstationspro­

jekter i anden regi. 

Projektet udf0res af 

Sintef, Trondheim 

Avdeling for Varmeteknik 

Danmarks Tekniske H0jskole, Lyngby 

Laboratoriet for varme- og Klirnateknik 

Äbo Akademi, Äbo 

Kemisk Tekniska Fakulteten 

Kungliga Tekniska Högskolan 

Institutionen för Värme- och Ugnsteknik. 

3. Publicering af projektresultater. 

Resultaterne fra de to projekter beskrives i en rrekke rappor­

ter, som udarbejdes af de enkelte projektdeltagere, efterhån­

den som arbejdet skrider frem. Disse rapporter tjener flere 

formål, blandt andet skal de sikre formidlingen af resulta­

ter mellem de enkelte deltagere. Da rapporterne vil indehol­

de den nyeste viden på området, og da Nordisk Gasteknisk 

Center 0nsker at udbrede kendskabet til nye anvendelsesområ­

der for naturgassen, offentligg0res projektrapporterne ef­

terhånden som de udfrerdiges. 

Det skal bemrerkes, at rapporterne udgives af NGC, men optryk­

kes urendret, som de er udarbejdet af de enkelte konsulenter. 

Rapporterne giver altså ikke n0dvendigvis udtryk for hold­

ninger, der kan tillregges NGC. Det er vort håb, at der må 

vrere interesse for disse udgivelser. 





Resume 

Denne statusrapport beskriver de igangv~rende bestrrebelser på at opstille 
en pålidelig kemisk kinetisk rnadel for forbr~nding af naturgas, herunder 
dannelse og nedbrydning af u0nskede forbrrendingsprodukter såsom NOx. 
Projektet er et delprojekt under NGC-projektet Modellering og kemisk reak­
tion. 

Delprojektet indeholder f!<Slgende faser: l) opbygning af en reaktionskinetisk 
databasefor forbramding af naturgas, 2) opstilling af kemisk kinetisk model 
på grundlag af databasen, og 3) verifikation og revision af mode} og delmeka­
nismer gennem test mod udvalgte eksperimentelle data. 

Omfang og format for databasen diskuteres, og en prelimin<er udgave af 
databasen gengives i appendiks A. Der g!llres status for den kemisk kinetiske 
model og vises eksempler på sammenligninger mellem modelberegninger og 
eksperimentelle data. En forel!<Sbig anbefalet reaktionsmekanisme til beskriv­
else af kv<elstofkemien ved naturgasfyring, f.eks. i forbindelse med simulering 
af reburning, er listet i appendiks B. Dele af den kinetiske model, der kr<ever 
yderligere forskningsindsats, identificeres. 



Abstract 

This status report describes the ongoing efforts to develope a reliable chem­
ica.l k.inetic model for combustion of natural gas, including formation and 
destruction of pollutanta such as NO z. The project is part of the NGC~ 
project Modelling of Chemirolly Reactive Turbulent Flow. 

This part of the project contains the following phases: l) collection of a 
chemical k.inetic databasefor 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 againat 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 mode! og exaroples of comparison between predietians 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 huther research are identi-fied. 
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l INDLEDNING 

Denne rapport er en statusrapport for en af delaktiviteterne i NGC-projektet 
Modellering og kemisk reaktion: ud vi kling og verifikation af en kemisk kine­
tisk model, der kan beskrive gasfasekemien ved forbrcending af naturgas, 
herunder dannelse og nedbrydning af U!llnskede forbnendingsprodukter så­
som NOz. 

Delprojektet indeholder f0lgende faser: 

• Opbygning af en reaktionskinetisk database for forbrrending af natur­

g"'. 

• Opstilling af kemisk kinetisk rnadel på grundlag af databasen. 

• Verifikation og revision af rnadel og delmekanismer gennem test mod 
udvalgte eksperimentelle data. 

Disse tre faser gennemf(bres ikke kronologisk; snarere brer de sidel(6bende 
hen gennem projektet. Dette er beskrevet i afsnit 1.2. 

1.1 Baggrund 

I de komroende år vil der bli ve stillet stadig stj'!rre milj!Zim<essige krav til for­
bramdingsprocesser. For at im!Zidekomme disse krav bliver det n!Zidvendigt at 
optimere forbrtendingsprocesserne med henblik på at minimere emissionen 
af u!Zinskede forbrtendingsprodukter. Detteer baggrunden for, at der g0res 
en stor indsats for at udvikle modeller til beskrivelse af forbr..endingspro­
cessen. Ved hj..elp af disse modeller vil det bli ve muligt at få et overblik over, 
hvorledes forskellige forbr..endingsparametre påvirker sammensretningen af 
forbr..endingsprodukterne, herunder indholdet af NOx og andre u0nskede 
emittanter. 

For kvantitativt at kunne beregne sammensretningen af forbrtendingspro­
dukterne er det n0dvendigt at beskrive selve forbrcendingsprocessen på ele­
mentrett reaktionsniveau. Dette sker med en kemisk kinetisk model. Kemisk 
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kinetisk modellering hrenger som forskningsområde t<et sammen med for­
brrending. Forskningen indenfor området blev sa.t iga.ng af usredvanlige for­
brrendingsfamomener såsom eksplosionsgr;:enser, a.ntrendingsforsinkelse og 
inhibering. Disse f<enomener kan kun forklares udfra samspillet mellem de 
elementrere gasreaktioner, som gradvist er blevet identificeret gennem mange 
års forskning. 

Anvendelsen af kemisk kinetisk modellering er et relativt nyt frenomen i 
de nordiske lande. Det er også f~rst i dis se år, at forskningen har nået et 
niveau, der medf~rer praktiske anvendelsesmuligheder. At man er kommet 
så langt skyldes bl.a. udviklingen af kraftige computere og uj:lviklingen af 
bedre måleteknikker baseret på laserteknologi. Den kinetiske modellering 
har isrer vist sig nyttig indenfor energiomdannelsessystemer, men begynder 
også at få anvendelse indenfor vurdering af sikkerhedsfaktorer ved opla­
gring, transport og brug af flyden de og gasformige brrendsler. Indenfor 
forskning i forbrrendingsmotorer bruges denne type modellering bl.a, til at 
analysere årsagerne til bankning (knock) og til at vurdere effekten af po­
tentielle antiknock-tilsretningsstoffer. lndenfor udvikling af stationrere for­
br<endingssystemer anvendes kinetisk modellering bl.a. til at analysere da.n­
nelsen af u~nskede kemiske komponenter, såsom NOx, PAR, klorinerede 
kulbrinter og sod. Det vigtigste anvendelsesområde bar denne type model­
lering måske haft i forbindelse med ud viklingen og brugen af selektive ikke-­
katalytiske N Ox-reduktionsteknikker, såsom termisk de-N O x (traditionel 
SNR med ammoniak) og rapre-NO x (SNR med cyanursyre). 

I ~jeblikket sker der en orofattende anvendelse af kinetiske modeller i forbin­
delse med udvikling og optimering af lav-NOx-teknikken reburning. Dette 
stiller imidlertid rueget store krav til den kinetiske model. Reburning er 
kemisk en rueget kompliceret proces, idet den er styret af dannelse og ned­
brydning af kulbrinte- og kvcelstofradikaler, som er rueget reaktive og kun 
tilstede i sporkoncentrationer. Gennem dette arbejde fors~ger vi at udvikle 
en kinetisk model, der opfylder dlsse krav. 

1.2 strategi for opstilling af kinetisk mode! 

Opdelingen af overordnede processer i en rrekke af elemen trere reaktioner 
medf~ref en rrekke vanskeligbeder. Under processen dannes og nedbrydes 

2 



en rrekke intermedirere komponenter, hvoraf mange er srerdeles reaktive, kun 
tilstede i sporkoncentrationer og med en kort levetid-og alligevel med stor 
indflydelse på forbrrendingsprocessen og forbrrendingsprodukterne. Dette 
kan gfl)re det til en srerdeles vanskelig opgave at opnå en detaljeret forståelse 
af et sådant system. 

Opgaven kan imidlertid simplificeres betydeligt ved at opdele systemet i 
delsystemer, som kan analyseres på et simplere niveau. Kemisk kinetiske 
reaktionsmekanismer er strengt hierarkisk ap bygget, idet mekanismerne for 
forbrrending af mere komplekse brrendslet indeholder delmekanismer for sim~ 
plere brrendselsmolekyler. Således indeholder mekanismen for oxidation af 
GO i fugtig luft som et delsystem kinetikken for H2/02-systemet. Den re~ 
sulterende GO f H2/0:l~mekanisme er en del af kinetikken for oxidation af 
GH20, som igen er en delmekanisme ved GH4-forbrrending. 

Denne hierarkiske proces kan viderefillres til de st0rre kulbrinter, hvor hver 
ny mekanisme bygger på mekanismer for simplere molekyler. En reaktions~ 
mekaniarue kan derfor udvikles systematisk, ved at begynde med de sim~ 
pleste komponenter og reaktioner, og derefter gradvist at indarbejde mere 
komplekse specier. På hvert n.iveau er det kun den sidst tilf0jede del af 
mekanismen, der krrever en grundig unders\ligelse. 

Opbygningen af en reaktionsmekanisme for et givet system sker så vidt 
muligt udfra eksperimentelle resultatet. Man kan skelne imellem to typer 
kemisk kinetiske eksperimenter. Den f!i!rste type kan betegnes reaktions­
specifik og består af eksperimenter, som er designet til at isolere og måle 
hastighedskoefficienter for bestern te elementrere kemiske reaktioner. Den 
anden type, ikke-reaktions-specijik, kan kun give oplysninger om besterute 
blandinger af brrendsel og oxidant. Fortolkning af sidstnrevnte type eksper­
i men ter, f.eks. kompositionsprofiler for lavtryksflammer, flammehastigheder 
eller induktionstider ved shock-tube eksperimenter, krrever normalt en kom­
pleks kemisk kinetisk rnadeL Metoden til at opstille en reaktionsmekanisme 
for et giver system er at fortolke en rrekke ikke-reaktions-specifikke eksperi­
men ter udfra alle til rådighed vrerende reaktionsspecifikke data. 

Databasen, der opbygges i projektet, indeholder så vidt muligt den tilgren­
gelige reaktionsspecifikke information. På grundlag af databasen opstilles 
en kinetisk model. Modellen testes mod udvalgte ikke-reaktions-specifikke 
eksperimentelle data. F0lsomhedsanalyse og rate-of-productian analyse 
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viser hvilke reaktioner og delmekanismer, der har st0rst betydning. Viser 
databasen, at der er stor usikkerhed på de pågceldende reaktionshastigheder, 
stl!ges yderligere reaktionsspecifikt materiale for disse reaktioner samtidig 
med, at pågreldende delmekanismer testes mod egnede eksperimentelle data. 
På 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 forbrrending af naturgas, herunder 
dannelse og nedbrydning af u~nsked.e forbrrendingsprodukter såsom NOz. 

[litteraturen findes allerede adskillige databaser, som indeholder omfattende 
samlinger af elementrere hastighedskoefficienter. H vorfor opbygge endnu 
een? Detteskyldes to forhold: 

• De publicerede databaser er utilstrt.ekkelige. I litteraturen findes data­
baser for reaktioner i C f H /O-systemet og N f H /O-systemet. lmid­
lertid dcekker ingen publicerede databaser hele H /C/ N /O-systemet 
inkl. reaktioner mellem kulbrioter og kvrelstofforbindelser og oxidation 
af cyanidforbindelser, Disse reaktioner er n0dvendige for at kunne 
beskrive dannelse og nedbrydning af NO ved forbrrending af naturgas. 

• De publicerede databaser må ajourf{lres. Vidensopbygn.ingen inden­
for dette område sker så hurtigt, at en database forCEides i lt21bet af 
ganske kort tid, ofte 1-2 år. Kun få elementrere reaktionshastigheder 
er bestemt eksperimentelt med så stor sikkerhed, at det overfl0digg111r 
nye data. For langt hovedparten af reaktionerne indenfor H/G/N/O­
systemet er der stadig betydelige usikkerheder med hensyn til reak­
tionshastighed og i nogle tilf<elde tillige produktkanaler. Det er der­
for vigtigt fortlt21bende at opdatere databaser og derudfra de kinetiske 
modeller. 
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2.1 Organisation og omfang 

Skulle databasen drekke alle aspekter af forbrcendingskemien ved natur· 
gasfyring, ville den komme til at omfatte over hundrede komponenter og 
over tusind elementcere reaktioner. Dette ligger klart udenfor rammerne a.f 
ncervcerellde projekt. Det har vceret n~dvendigt at foretage en afgrcensning. 
I f0rste omgang har vi valgt at afgrcense omfanget af databasen på f0lgende 
måde: 

• Databasen dcekker kun reaktioner og komponenter, der har betydning 
ved forbrcending af naturgas. 

• Databasen daokker fortrinsvis C t- og C2-kulbrinter og kvcelstofuoldige 
komponenter. For at kunne beskrive underst!l1kiometrisk forbrcending 
tilfredsstillende er der dog medtaget enkel te specier indeholdende mere 
end to kulstofatomer. 

• Databasen dcekker fortrinsvis reaktioner af betydning i temperatur· 
området 130D--2500K. 

Der er således lagt vaogt på at dcekke forbrcendingskemien for de kom· 
ponenter, der har betydDing for selve forbrcendingsprocessen, samt kvcel· 
stofkemien, der ha.r interesse af milj0mcessige grunde. Dannelse af tungere 
kulbrioter, herunder P AH, dcekkes ikke af databasenidens nuvcerende form. 

Med disse begrcensninger omfatter databasen f0lgende delsystemer og kom· 
ponenter: 

C f H /0-,ystemet: 

• H2/02--systemet: 

- H, O, OH, H2, 02, H20, H02, H202 

• COjH2/02-systemet: avenstående plus 

-ca, ca, 
• CH4/02-systemet: avenstående plus 
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- CH,, CH3 , CH30, CH20H, CH,O, HCO 
CH2 , CH2(s), CH, C 

• CzH6/0r-systemet: avenstående plus 

• reaktioner for udvalgte C3~ og C4-specier: 

H /G/N/O-systemet: 

• N H3 /0,rsystemet: Hz/O:r-systemet plus 

- NH3, NH2, NR, N, 
N2 H4 , NzHJ, NzHz, N N H, N2 
NO, HNO, N02 , N20 

• HG N/02-systemet: N H3/02-systemet og CO /H2/02-systemet plus 

HCN, CN, NCO, HCNO, HOCN, HNCO, 
H2CN, C2 N2 , NGN 

• reaktioner mellem kulbrinter og kvrelstofforbindelser 

• samt resten af H/C/O-systemet 

Databasen er organiseret efter ovenn<Evnte struktur. Hastighedskoefficienter 
prcesenteres f!llrst for R 2 /02-systemet, dermest for reaktioner med CO og 
C02 og så kulbrintereaktioner ordnet efter st!llrrelse fra C 1 til C4 • Demrest 
f!lllger reaktionshastigheder fra N J H jO-systemet, reaktioner med cyanider 
og til slut reaktioner mellem kulbrinte- og kvcelstofspecier, organiseret efter 
kulbrinterne. 

Hastighedskoefficienter er givet som Arrhenius-udtryk på formen 

k= AT~exp(-E/RT), (l) 
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Den temperaturuafhrengige del, A, af den prreeksponentielle faktor er givet 
i enheden (cm3/mol)n-ls-1 , som er afhrengig af reaktionsordenen n. Ek­
sponenten {J er dimensionsl0s, og aktiveringsenergien E er givet i enheden 
calfmol. I tilfrelde af, at en reaktionshastighed kun er målt ved een tem­
peratur eller er ua.fhrengig af temperatur, grelder A= k. Enheder og form 
er valgt i overensstemrnelse med det krrevede input til det amerikanske pro­
grambibliotek CHEMKIN (Kee et al. 1980). CHEMKIN kan betragtes som 
et h0jniveau computersprog till0sning af kemisk kinetiske probierner. 

For de trykafb.rengige reaktioner er det målet at medtage hastighedsudtryk 
for både h0jtryksgrrensen og lavtryksgrrensen i det omfang, de er tilgren­
gelige. Ved lavtryksgrrensen, 

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

beskrives reaktionen ved hastighedsudtrykket 

ko = A0TP• exp( -E0 / RT), (3) 

mens der ved h0jtryksgrrensen, 

A+B~ AB, (4) 

g<Elder udtrykket 

(5) 

I mellem h~jtryks- og lavtryksgramsen, i fall--off området, g:EJ.der ingen af de 
to hastighedsudtryk. Detteer illustreret på figur l, hvor ko og k00 er tegnet 
ind på et logaritmisk plot. Den fuldt optrukne kurve viser den observerede 
fall--off opf~rsel. 

En måde at beskrive trykafhrengigheden på matematisk er at benytte et 6-
parameterudtryk afLindemann-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 heregnet udfra en 6-parameter-tiln<Ermelse (Lin­
demann), mens den fuldt optrukne kurve viser den observerede fall-off­
opf0rsel. (Gardiner & Troe 1984). 

Her er a givet ved 

og [M] beregnes af 

k= koo 
(l+ a/[M]) 

p 
[M]= RT' 

(6) 

(7) 

(8) 

På figur l er vist en sammenligning mellem den observerede fall-off kurve 
(fuldt optrukken) og fall-off kurven heregnet ved Lindemann-udtrykket 
(punkteret ). For små molekyler giver Lindemann-udtrykket normalt en 
tilstrcekkelig god beskrivelse af trykafluengigheden. Her vii afvigelsen typisk 
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vrere mindre end 30%. For st~rre molekyler bliver den beregnede hastighed 
imidlertid ofte uacceptabelt h~j i fall-off-området og her kan det vrere n!lld­
vendigt med en bedre tilnrermelse. 

For de reaktioner, hvor Lindemann-udtrykket ikke er tilstrrekkeligt n~­
jagtigt, er det muligt at anvende et 9-parameterudtryk til at beskrive reak­
tionshastigheden i fall-off området. Udtryk af denne type er opstillet af 
hhv. Troe (1977, 1979, 1983) og SR! International (Stewart et al. 1988). I 
denne tilnrermelse antager man, at den unimolekylrere reaktionshastighed 
kan reprresenteres som funktion af tryk og temperatur ved et udtryk, hvori 
indgår ko, k00 og en "centerkorrektionsparameter", Fe. Fe er et mål for 
afvigelsen af den beregnede eller eksperimentelt besterute hastighedskon­
stant fra den vrerdi, der forudsiges udfra Lindemann-udtrykket ved centrum 
af fall-off kurven, dvs. ved det tryk, hvor ko = k00 • I SRI's version finder 
man, at 

k= k ko/koo pX 
00 1+ko/koo c' 

(9) 

h vor 

x- l 
- l+ log2(ko/k00 ) • 

(10) 

Fe udtrykkes som funktion af temperaturen som 

F,= aexp( -b/T)+ exp( -T fe). (11) 

Beklageligv:is kan h verken 6- eller 9-parameterudtrykkene bruges som input 
i standardversionen af CHEMKIN, kun det traditionelle Arrhenius ud try k. 
For de reaktioner, der er i fall-off området under de aktuelle temperatur­
og tryklorhold er man således D!lldt til at opst.ille et tilnrermet Arrhenius 
ud try k. 

For en rrekke af de trykafurengige reaktioner i lavtryksområdet er der rap­
porteret kollisionseffektiviteter (third body effektiviteter). Disseangives i 
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databasen i det omfang, de er tilgrengelige. H vor intet er anfS!Irt, grelder 
reaktionshastigheden for en inert third body (Ar eller N2). 

De i databasen citerede reaktionshastigheder kan vrere fremkommet ud­
fra reaktionsspecifikke eksperimenter eller udfra teoretiske analyser såsom 
RRKM. De kan endvidere v<ere estimeret (f.eks. -udfra analogi med andre 
reaktioner) eller afledt af ikke-reaktionsspecifikke eksperimenter. For <i.t give 
et indtryk af pålideligheden af de refererede data er det tanken, at tabellerne 
skal indeholde oplysninger om, hvordan reaktionshastigheden er fremkom­
met. Er den eksperimentelt bestemt skal der vrere en kort beskrivelse af 
den anvendte eksperimentelle teknik, dvs. reaktortype, kilde til de reaktive 
komponenter, og analysemetode til produkterfreaktionshastighed. F0Igende 
forkortetser vil her blive anvendt: 

REACTOR TYPE 

SR statisk reaktor 

ST shock tube 

FR fiow reaktor 

FL flarnrue 

RADIKAL PRODUKTION 

TH termisk 

DI discharge 

PH photolysis 

FP flash photolysis 

HG H g 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 fl.uorescence 

LF laserinduceret fl.uorescence 

P tryk roåling 

MS masse spektrometri 

LS laser schlieren 

ES elektron spin resonans 

LM laser magnetisk resonans 

se mc:etningsstri'Sm (saturation current) 

CP katalytisk probe 

CL chemiluminescence 

2.2 Kilder 

Den foreliggende database er ap bygget på grundlag primrert af tilgc:engelige 
samlinger af elementrere hastighedskoefficienterer i litteraturen. Disse ind~ 
befatter: 

• Baulch, D.L., Drysdale, D.D., Horne, D.G., & Lloyd, A.C., Evaluated 
Kinetic Data for High Temperature Reactions, Vol. 1, CRC Press, 
Cleveland, 1973 

• 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 
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• Ba.ulch, D.L., Drysda.le, D.D., Duxbury, J., & Grant, S.J., Evaluated 
Kinetic Data for High Temperature Reactions, Vol. 3, Butterworth, 
London, 1976 

• Cohen, N., & Westberg, K., "ChemicaJ Kinetic Data Sheets for High 
Temperature Chemical Reactions", J.Pbys.Chem.Ref.Data. 12, 531, 
1983 

• Warnatz, J., "Ra.te Coefficients in the C/H/0 System", Gombustian 
Chemistry (W.C. Gardiner, Jr., ed.), Springer~ Verlag, New York, 1984 

• Hanson, R.K., & Salimian, S., "Survey of Ra.te Constants in the 
N/ H /0 System", Gombustian Chemistry (W.C. Gardiner, Jr., ed.), 
Springer-Verlag, New York, 1984 

• CODATA: "Evaluated Kinetic a.nd PhotochemJcaJ Data for Atmo­
spheric Chemistry: Supplement ll. CODATA Task Group on Gas 
Phase Chemical Kinetics", J.Pbys.Chem.Ref.Data. 13, 1259, 1984 

• Tsang, W., & Hampson, R.F., "Chemical Kinetic DataBasefor Com­
bustion Chemistry. Part l. Methane and Related Compounds", J.­
Phys.Chem.Ref.Da.ta., 15, 3, 1087, 1986 

• Herron, J.T., "Evaluated Chemical Kinetic Data for the Reactions of 
Atomic Oxygen 0(3 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 gennerngang af hele litteraturen ligger udenfor rammerne af 
dette projekt. Istedet udv.elges en r<ekke relevante kilder, fortrinsvis tids­
skrifter for fysisk kemi. Imidlertid vil også. orga.ner, som prim<ert beska!ftiger 
sig med forbr<ending, kunne indeholde hastighedsdata for kemiske reak­
tioner. Tidsskrifter og konferenceproceedings, der offentligg!Zir denne type 
data, inkluderer: 

• ACS Symposium Series 

• Bunsengeschellschaft fiir Physikalische Chemie, Berichte 

• Chemical Physics 
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• Gbemical Pbysics Letters 

• Gombustian & Flame 

• Gombustian Science and Tecbnology 

• International Journal of Chemical Kinetics 

• Journal of Chemica.l Pbysics 

• Journal of Physical Gbemistry 

• Journal of Physical and Cbemical Reference Data 

• Journal of the American Cbemical Society 

• Journal of the Chemical Society Faraday Transactions 

• Progress in Energy and Combustion Science 

• Review of Ghemical In termediates 

• Symposium (International) on Gombustian 

• Symposium on Sbock Tubes and Waves 

2.3 status 

En prelimincer udgave af databasen er gengivet i appendiks A. Format og 
indhold skal defineres ncermere af projektdeltagerne og NGC. Dette må 
naturligvis ske under hensyntagen til, at der kun er afsat begrcensede res­
sourcer til arbejdet med databasen. 

Databasen i sin nuvrerende form er ufuldstcendig. Således er kilder kun 
angivet med forfatter/år; de n0jagtige referencer er endnu ikke lagt ind. 
Det valgte (forel0bige) format er ikke gennemf0rt konsekvent endnu. Trads 
sine mangler indeholder databasen imidlertid allerede nu vigtig information, 
hvilket har vreret baggrunden for at inkludere den i hele sin udstrcekning i 
denne statusrapport. 

Der er ikke i databasen givet anbefa.linger for de enkelte reaktioner, men i 
appendiks B gives en prelimincer liste med anbefalede hastighedskoefficienter 
for en rrekke vigtige reaktioner (se nceste sektion). 
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3 DEN KEMISK KINETISKE MODEL 

En preliminrer version af den kemisk kinetiske model er listet i appendiks B. 
Denne rnadel tager primrert sigte på at kunne beskrive kvrelstofkemien ved 
NOr-reduktion gennem reburning med naturgas. Modellen er hovedsaglig 
baseret på mekanismen af Glarborg et al. (1986). Iroidlertid er modellen 
blevet revideret udfra arbejdet med databasen. Endvidere er inkorporeret 
en del rendringer foreslået af Miller & Bowman (1989) ideres nylige review 
af kvrelstofkemien ved forbramding. 

De eksperimentelle data, der forthsbende anvendes til at teste den kinetiske 
mode} indbefatter: 

• Koncentrationsprofiler fra lavtryks-, laminare fiaromer 

• Data fra shock tu be fors0g 

• Data fra fl.ow reaktor fors0g 

• Data fra mixed-flow reaktor forsfl!g 

Således er H/C/0-rea.ktionsmekanismen blevettestet mod bl.a. koncentra­
tionsprofiler for C Hi-komponenter og fri radikaler i flarnmer (se CH4/02/ Ar­
flammen vist på figur 2} og H- og 0-atomprofiler fra shock-tube eksperi­
menter med forskellige blandinger inkl. CH4 jAr, C2H6/Ar, C H4/02/Ar og 
C2H6 j02 j Ar. Beregning af koncentrationsprofiler for radikaler og kulbrinte­
fragmenter er en langt mere krcevende test end modellering af profilerue for 
de mere stabile komponenter såsom CH4, 0 2 , CO, etc. ilaminare flammer. 

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

På grundlag bl.a. af disse beregninger har det vceret muligt at udpege nogle 
delarnråder af den kinetiske model, der skal forbedres. Disse indbefatter: 

• H/C/O-systemet: 

Under brcendselsrige forhold (Iuftoverskudstal < 0.80} 
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Figure 2: Sammenligning mellem målte (Hennesey et al. 1986) og bereg­
nede (kurver) koncentrationsprofiler for en lavtryks-, bramder-stabiliseret 
CH4./02/Ar flamme. 

- I middeltemperaturområdet (1200-lSOOK) 

• C Hi-reaktioner 

• Kulbrinte+kv<elstof reaktioner 

• H/N/O-systemet, specielt H NO-reaktioner 

4 Referencer 

• Gardiner, W.C., Jr., & Troe, J., (1984); "Rate Coeffidents of ThermaJ 
Dissociation, Isomerization and Recombination Reactions" 1 Combus­
tion Chemistry (W.C. Gardiner, Jr. 1 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); "CHEMKIN: A 
General Purpose, Problem-Independent, Transportabel FORTRAN 
Chemical Kinetics Code Package", Sandia Report SAND80~8003, 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., Rotb~m, T., & Golden, D.M., (1988); 22. Symp. (In t.) 
Comb., under udgivelse 

• Troe, J., (1977); J.Chem.Phys. 66, 4758 

• Troe, J., (1979); J.Phys.Chem. 83, 114 

• Troe, J., (1983); Ber.Bunsenges.Pbys.Chem. 87, 161 
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REACTION 
source method Arrhenius eXpresslon temp. est.max. 

(K) rel.dev. 

H+H+~ "' H2+M 
Tsang & Rampson 1985 

plm Dixon-Lewis 1981 

plm Dixon-Lewis 1981 
plm Dixon-Lewis 1981 
plm Dixon-Lewis 1981 
H2+M "' H+H+M 

review 
FL TH 

FL TH 
FL TH 
FL TH 

N2 5. 40El8 
l..OOEl.S 

H2,H20,C02/0/ 
H2 9.20E16 
H20 6.00E19 
C02 5.50E20 

-l. 3 
-1.0 

-0.6 
-1.25 
-2.00 

o 
o 

o 
o 
o 

7?-2000 

Tsang & Rampson 1985 review 
Baulch ea 1972 review 

N2 4.60E19 -]..~ 104430 300-2500 
2.20El4 o 96000 2500-5000 

H+O+M "' OH+M H20/5/ 
m Dixon-Lewis 1986 

Tsang & Rampson 1985 
Westbrook & Dryer 84 

H+OH+M "' H20+M 
m Dixon-Lewis 1986 

Tsang & Rampson 1985 
pl Miller & Kee 1977 

Baulch 1972 
H20+M :. H+OH+M 

Tsang & Rampson 1985 

H+02 "' OH+O 
Fujii ea 1988 

FL TH 
review 
review 

6.20El6 
4.70El8 
1. OOE16 

-0.6 
-l. O 

o 

FL TH 1.60E22 -2.0 o 
H20\5\ 

300-2500 

review 2. 20E22 -2. O O 300-3000 
review 7. 50E2J -2.6 o 
review 1. 40E22 -2. O o 1000-3000 

review 3. 50El5 O 105100 2000-6000 

ST TH 
review 
FL TH 

0.0 
0.0 

-0.46 

' 

' 

1.5 

l Glarborg 1987 
Dixon-Lewis 1986 
Frank & Just 1985 ST Tl:l RA tot 
Cohe:r: & Westberg 1983 review 
Miller ea 1981 review 
Chiang & Skinner 1979 ST TB 

B. BOE14 
l. 40E14 
<:. 20E15 
2. 44E14 
1. 69El7 
5.10El6 
l .10E14 
6. OOE14 
1.20E17 
2. 20EH 

o 
-0.9 

23890 
16240 
16790 
17270 
17386 
16510 

1700-2500 
300-1250 2.0-1.3 

Bowman 1975 ST TH 
Schott 1973 ST TH 
Baulch ea 1972 revieo·; 

OH+O "' H+02 
m Miller 

Cobos ea 1985 
Warnatz 1984 
Cohen & Westberg 
Brune ea 1983 
Baulch ea 1972 

H+02+M E H02+M 

thejrev 
review 

1983 review 
FR 
review 

-0.82 

o 
-0.91 

o 

4.00El4 -0.5 
1. 70E13 o 
1.80El3 0.0 
c 52El4 -o. 5 
1.90El3 
2. 30El3 

m Dixon-Lewis 1986 FL TH Ar J.6lE17 -0.72 

16l00 
16790 
16550 
16790 

o 
o 
o 

60 

o 

925-1825 
1875-2240 
1250-2500 

700-2500 

300-2500 
300-2500 
200-2500 1.4 

'" 000 

Tsang & Rampson 
Tsang & Hampson 
warnatz 1984 

1985 
1985 

H20/18.6/ C02/4.2/ H2j2.86/ 
review 02 6. 40El8 -1. o 
review N2 6.40El8 -1.0 
review Ar 7.00E17 -0.8 

CH4/18.6/ H20/18.6/ C02j4.2/ 

C0/2.1l/ N2j1.26/ 
o J00-2500 
o J00-2500 
o 300-2000 

H2/2.86/ C0/2.11/ N2/ 
o p l 

p l 
p l 

Slack 1977 

Slack 1977 
Slack 1977 
Baulch ea 1972 

O+O+M "" 02+M 

02,N2/0/ 
o' 
N' 

review Ar 

m Tsang & Rampson 1985 review 
02+M "' O+O+M 

Tsang & Rampson 1985 review 

2 .10E18 -1. O 

6.70E19 -1.42 
6.70E19 -1.42 
1.50E15 O 

l.B9E13 

o 
o 

-1000 300-2000 

-1788 200-4000 

1.80El8 -1.0 118000 J00-2500 

1.3 

' 
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warnatz 1964 review 1.20EH o 108000 2000-10000 
p l Miller 1981 review 1. 90Ell o. 5 95560 

Baulch ea 1976 rev1-ew 1.80E18 -l. o 118000 3000-18000 

O+OH+M = H02+M 
Westbrook ' Dryer " review Ar 1.00El.7 o o 

O+H2 = OH+H 
Dixon-Lewis 1986 FL TH l. 80E05 2.5 6560 
Sutherland •• 1986 ST FP l..86EH o. o 13620 880-2495 
sutherland •• 1986 SR FP RF 4.32El3 o.o 10430 504- 923 

ml SUtherland ea 1986 review 5.QOE04 2.67 6290 297-2495 
Frank ' Just 1985 ST TH RA l. 85E14 0.0 1385C 1700-2500 
Warnatz 1984 review l. SDEQi '.o 7550 300-2500 
Cohen ' westberg 1983 rev i et.' l. 08E04 '"' 592l 400-1600 ]..6-2.0 

p Baulch •• 1972 review l. B DElO LO 8900 400-2000 

OH+Oll ~ H20+0 
Harding ' Wagner 1988 thejrev l. 23E04 2.62 1880 300-2500 
C o hen ' westberg 1983 review 2.11E08 l.' -400 300-2000 ' Plm Cohen ' westberg 1979 review 6.00E08 1.3 o 
Baulch .. 1972 review 6. 30E12 o 1100 300-2000 

DH+H2 . H20+H 
Frank ' Just: 1985 ST TH RA 4.74E13 ' 6090 1700-2500 
Warnatz 1984 review l.OOEOS l.& 3300 300-2500 
Cohen ' Westberg review 6.38ED6 2.0 2961 240-2400 1.4-3.0 

p lm Dixon-Lewis 1977,1986 FL TH 1.10E09 l. 3 3630 
Baulch .. B72 review 2.20El3 o 5130 300-2500 

H2+02 = DH+OH 
plm Miller ' Kee 1977 review l. 70El3 o 47780 

H02+H = {a): H2+02 
{b): OH+OH 
(c): H2C+O 

m Dixon-Lewis 1986 FL TH • l. 20El3 o o 
Tsang ' Rampson 1985 review • 6.62El3 o 2126 298- 773 ' Warnat2 1984 revJ.eW • 2.50El3 o 700 300-1000 

p l Lloyd 1974 review • 2. 50El3 o 300 
Baulch 1972 review • 2.50E13 o 700 300- '" • Dixon-Lewis 1986 FL b l.40El4 o 1073 
Warnatz 198.t; review b 1.50El4 o 1000 300-1000 

p l Lloyd 1974 review b 2. 50El4 o 1900 
Baulch •• 1972 review b 2. 50E14 o 1890 JOO- 800 
Westbrook ' Dryer " review c S.OOE13 o 1000 

H02+0 = OH+02 

• Dixon-Lewis 1986 FL TH l. 40E14 o 1073 
CODATA 1984 review 1. 75E13 o -397 200- '" 1.25 
warnat~ 1984 review 2. O O El J o o 300-1000 
Brune •• 1983 FR 3 .lOElJ 300 
Baulch ea 1976 review 6.30E13 o 700 JOO- so o 

p l Lloyd 1974 review 4.80E13 o 1000 

H02+0B ., H20+02 
m Dixon-Lewis 1986 FL TH 6.50E12 o o 

Tsang ' Kampson 1985 revfest l. 44E16 -LO 1000 2 
Warnatz 1984 review 2.00El3 o o 300-2000 

p l Lloyd 1974 review 5. OOE13 o 1000 

H02+H02 = 8202+02 
Tsang ' Rampson 1985 review 1.80E12 o o J 
warnat~ 1984 review 2. OOE12 o o 300-1200 
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Baulch •• 1972 review 2. 00El2 o o '" • Troe 1969 ST 2. OOE12 o o 1200 

H202+M ~ OH+OH+M 
Cole •• 1989 review L 29E33 -4.86 53200 
Tsang ' Rampson 1985 review l. 30E33 -4..86 53200 500-2500 ' • Baulch •• 1972 review 1.20El7 o 45500 700-1500 

H202+H = (a): H02+H2 . (b): H20+0H 
Tsang ' Rampson 1985 revfest a 4.B2E13 o 794.8 300-1000 l-2-5.0 

• Baulch ea 1972 review a l. 70El2 o 3750 300- aoo 
Tsang ' Rampson 1985 revfest b 2.41El3 o 3974 300-1000 l. 2-5. o 
Westbrook ' Dr y er " review b 3.20El4 o 8900 

H202+0 = H02+0H 
Tsang ' Rampson 1985 review 9.63E06 2. o 3974 3 

H202+0H =- H20+H02 
Tsang ' Rampson 1985 review 1.75E12 o m 460-2500 l.25-3.0 

a Baulch e a 1972 review l. OOE13 o 1800 300- 800 



21 

REACTION 
souroe method Arrhenius expresslon temp. es<:..max. 

(K) rel. dev. 

CO+O+M "" C02+M 
Cole ea ~989 review 2. 36E15 o 4340 

pl Hardy ea 1979 ST TH J.20E13 o -4200 l.J00-2200 
m Taang & Hampaon 1985 review H2 6.l.OE14 o 3000 300-2500 2.5 

CO+OH "" C02+H 
Cole ea 1989 review 5.47EOO J .14. -4970 
Warnatz 1984 review 4.40E06 L5 -740 Joo-:woo 

plm Baulch ea 1976 review 1.50E07 u -760 250-3000 

C0+02 - C02+0 
p l Baulch •• 1976 review 2.50E12 o 47700 1500-3000 2 
m Brabbs ea H7l ST TH J..60E13 o 41000 

CO+H02 "' C02+0H 
Vandoaren ea 1986 FL TH J.50E12 o 8250 
Westbrook & Dryer 84 review l. 50E14 o 23600 
Atri ea J.977 SR l.90E07 m 

p lm Atri ea 1977 review? 5. 80E13 o 22930 700- 900 u 

CH4+M = CHJ+H+M 
Tabayashi&Bauer 1979 ST TH J..OOE17 o 85700 1950-2770 
Heffinqton ea 1977 ST TH 2,2QEl7 o 90000 2000-2800 
Bowman ~975 ST TH 2.00E17 o 88400 1875-2240 

l Roth ~ Just 1975 ST TH 4.70E17 o 93100 1700-2300 
p Hartig ea 1971 ST TH 1.00E17 o 87900 1850-2500 
CH4 .. CH3+H 

Tsang & Rampson 1985 review 3.70E~5 o ~03800 300-2500 1.5 
Chen & Back 1976 SR 2.80E16 o ~07700 995-1103 
Hartig ea 1.971 ST TH 1:30E15 o 104000 1850-2500 

CH3+H+M = CH4+M 

• Ste.,;art ee. 198e 6.00E1E -1.0 o 
low: B.OE26/-3.0/0.0 SRI: 0.45/797/979 
H2\2.0\, C0\2.0\, C02\3.0\, H20\5.0\ 

CH4+H -= CH3+H2 
Tsang & Rampson 1985 review 2.20E04 '.o 8750 300-2500 l. 3-3. o 

• Clark & Dove 1973 review 2. 20EO~ 0.0 8750 300-1800 
Roth & Just 1975 ST TH 7. 20E14 o 15050 1700-2300 

CH3+H2 = CH4+H 
Moller ea 1986 ST TH 2.00E13 o 14300 1000-2300 

CH4+0 = CHJ+OH 
Herron 1988 review 6.90E08 l. 56 8484 400-2500 l. 3 

l Glarborg 1987 review 3. 70E07 l. 85 7430 
Tsang & Rampson 1985 review l.OOE09 1.5 8600 300-2500 1.25 
Roth & Just 1977 ST TH 4 .10El4 o 14000 

p Roth & Just 1977 review 1.20E07 2 .l 7620 1500-2250 

CH4+0H = CH3+H20 
Zabielsky & Seery 8B FL 9.80E05 2.l 2530 1100-2200 
Madronich & Felder 84 SR FP 1.60E07 l. 83 2770 300-1500 
Cohen & westberg 1983 review l. 93E05 2. 4 2110 240-2000 1.4 

m Tully&Ravishankara so SR FP 1.60E06 2.1 2460 300-1020 
lp Zellner&Steinert 1976 SR FP 3.50E03 3.08 2000 JOO- 900 

CH4+02 = CH3+H02 
Tsang & Rampson 1985 review 4.00E13 o 56910 5 

m Westbrook & Dryer 84 review 7.90E13 0.0 56000 
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CH4+H02 ~ CH3+H202 

• Tsang Ii. Rampson 1985 e• t l. BOEll o 18700 
Westbrook & Dryer " review 2.00E13 o 18000 

CH4+CH2 ~ CHJ+CHJ 
l Glarborg .1987 revfest 8. 70E07 2. o 11000 

Bahland ea 1985 FR to t 4. 30El2 o 10030 413- 707 
p Oobe ea 1985 SR FP to t l. 30El3 o 9540 296- 705 

Laufer 1981 review to t <2. OOEOS 100 

CH4+CH2(s} ~ CH3+CH3 
m Tsang & Rampson 1985 review 4. JOEl J o o 
l Langford ea 1983 SR 4.20El3 100 

CH4+CH ~ C2H4+H 
plm Butler ea 1981 SR FP tot 6. OOE13 100 

CH4+C ~ CHJ+CH 
p l Glarborg ea .1986 ••t 5.00E13 o 24000 

CH3+M "' CH2+H+M 
l Glarborg 1987 rev/inf 9.00E15 o 88000 

Bhaskaran ea 1979 ST TH 6.10El5 o 89200 1700-2300 
p Roth ea 1979 ST TH 1. 90El6 o 91600 2150-2850 
CH3+M :. CH+H2+M 

Frank ea 1986 ST TH 3. OOE16 o 96430 

CH3+H ~ (a): CH2+H2 
(b}: CH2(s)+H2 

pm .Just 1981 ST TH to t 9. OOE13 o 15100 
Bhaskaran ea 1979 ST TH to t 1. SOE14 o 15050 1700-2300 
Olson&Gardiner 1978 ST TH to t 7. 20E14 o 15000 1800-2700 

l Benson ea 1975 •• t to t l. 50E13 o 11540 
CH2+H2 "' CHJ+H 

Wolff & Wagner 1988 rev/est 5·.ooE12 o 10000 
Lao:;fer 1981 reviell.' <3.0E09 100 
Benson ea 1975 -.t 3. OOE12 o 7000 

CH2(s}+H2 : CHJ+H 
m Tsang & Hampson 1985 review 7.20El3 o o LO 
l Langford ea 1983 SR 8.80E13 o o 

CH3+0 "" (a): CH20+H 
(b): CH2+0H 

Herron 1988 review ' 8.40El3 o o 300-2000 '"' Slagle ea 1987 FR • 8.40E13 o o 294- 900 
warnatz 1984 review • 7.00E13 o o 300-2500 

• Bhaskaran ea 1979 ST TH • 8. OOE13 o o 1700-2300 
pl Olson&Gardiner 1978 ST TH ' 6.80E13 o o 1.800-2700 

Tsuboi l976 ST TH • 6. OOE13 o o lS00-2200 
p l Glarborg ea 1986 est b 5.00E13 o 12000 

CHJ+OH .. (a): CH30H 
(b): CH J O+ H 
(c): CH20H+H 
(d): CH2+H20 
(e): CH2(S)+H20 
(f}: CH20+H2 

sworski ea 1980 to t 5.60El3 100 
Cole ea 1989 review b+O 5.40El3 o o 
Woods & Haynes 1988 FL TH b+ O 2.20E1J 1840 
Roth & Just 1984 ST TH b+O 9 .OOE14 o 15400 
Bhaskaran ea 1979 ST TH b+O 2. OOE16 o 27470 1700-2300 

p l Glarborg ea 1986 -.t d l. 50E13 o 5000 

• Miller est d 7.50E07 2. o 5000 



Woods & Haynes 
pl Glarborg ea 1986 
CHJD+H ,. CHJ+OH 
111 Miller 
CH20H+H ,. CH3+0H 
111 Miller 
CH2(s)+H20 ,. CHJ+OB 

Hack,Wagner,ea 1988 

CH3+02 c (a): CH3D+O 
{b) : CH2D+OH 

m Tsang & Rampson 1985 
Saito ea 1986 
Hsu ea 1983 

p Bhaskaran ea 1979 
l Brabbs & Brokaw 1975 
l Saito ea 1986 
p Bhaskaran ea 1979 

Tsuboi 1976 

CH3+H02 : CH3D+OH 

FL TH 
en 

eet 

eet 

SR LP 

review 
ST TH 
ST TH 
ST TH 
ST 'l'H 
ST TH 
ST TH 
ST TH 

Tsang & Rampson 1985 review 
Westbrook & Oryer 84 review 

CH3+CH3: (a): C2H6 
(b): C2H5+H 

: (c): C2H4+H2 
p see Miller ea 1984 

Baulch&Duxbury 1980 review 
m see Miller&Bowman 88 (+M) 

f 
f 

-b 

-c 

-e 

• • 
e 

• 
e 
b 
b 
b 

e 
e 

L20E13 
1. OOE12 

l.OOE14 

1.00El4 

6.50ED 

2.05E18 
2.20E14 
l.OOE14 
7.00E12 
2.40E13 
3.20Ell 
5.20E13 
8.90E11 

2. OOE13 
2.00E13 

o 

o 

o 

-1.57 
o 
o 
o 
o 
o 
o 
o 

o 
o 

23 

1840 
o 

o 

o 

JOO 

29229 
33700 1430-2150 
30800 1150-1560 
25600 1700-2300 
28660 1200-1800 

9000 1430-2150 
34600 1700-2300 
11940 

o 1035-1115 
5000 

1.60E13 O -306 
2.40E13 o O 250- 420 

3 

low: 3.18E41/-7.03/2762 
9.03E16 -1.18 654 

Troe: 0.604/6927/32 
b 1. OOE12 O 11270 
b 1. 40E13 o 1~250 

b 7.80E~1 o 13040 
b 1.50E11 

l Glarborg 1987 review 
Frank & Braun-u. 1986 sT TH 
Kiefer&Budach 1984 review 
Chiang&Skinner 1981 ST TH 
Just 1981 ST TR 
Roth & Just 1979 ST TH 
Saito ea 1986 ST Tll. 
Just 1981 ST TH 
Roth & Just 1979 ST TH 

CH3+CH3+M ,. C2H6+M 
Cole ea 1989 

C2H6 "" CR3+CH3 
l saito ea 1986 

Tsang & Rampson 1985 
Chiang & Skinner 1981 
Bau1ch&Duxbury 1980 
Bhaskaran ea 1979 

C2H5+H ~ CR3+CR3 
Tsang & Rampson 1985 

p warnatz 1984 
111 Miller 

CR3+CH20 ,. CH4+HCO 

review 

ST TH 
review 
ST TH 
review 
ST TH 

review 
review 
est 

Tsang & Rampson 1985 review 
Westbrook & Dryer 84 review 

CR3+HCO • (a): CR4+CO 
Baggott ea 1987 SR FP 
Tsang & Rampson 1985 review 

CH3+CH2 c C2H4+H 
Tsang & Rampson 1985 review 
Warnatz 1984 review 

b S.OOEH o 
b 8.00E14 o 
c 6.30El5 o 
c 2.10El4 o 
c 1.00E16 o 

1.87E32 -4.74 

5.80E13 O 

-b 
-b 
-b 

3.20E22 
2.80El5 
2.40EH 
8.00E~2 

3. 60E13 
4. OOE13 
1. OOE14 

-l. 79 
o 
o 
o 

o 
o 
o 

26630 
26630 
43000 
19250 
32000 

o 

75000 
91000 
84240 
87400 
70340 

o 
o 
o 

1350-2300 

1700 

1650-2~00 

1650-2100 

800-2500 
2-3 bar 
700-1500 
2000, lbar 

300- 800 
300-1500 

1.5 

3 

5.50E03 2.81 5860 300-2500 2-3 
l.OOElO 0.60 6000 

tot 7 .80E13 
l. 20E14 

4.20E13 
4. OOE13 

o 

o 
o 

JOO 
o 300- 500 2 

o , 
o 300-2500 
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Laufer 1981 review 4. 20E13 000 
Bhaskaran ea 1979 ST TH 2.00El3 o o 1700-2200 

l Laufer ea 1975 'R FP 6.00El3 000 
pm Pilling&Robertson " 'R FP J.OOE13 000 

CHJ+CH2(s) '"' C2H4+H 
Wolff & Wagner 1988 est L SOE14 o o 1850-2150 
Tsang & Rampson 1985 est 2. OOE13 o o o 

CHJ+CH = C2HJ+H 
plm Glarborg ea 1986 est 3.00E13 o o 

CHJ+C = C2H2+H 
p l Glarborg ea 1986 est 5. OOE13 o o 

CHJO+M = CH20+H+M 
plm Warnatz 1984 review 1. OOE14 o 25000 1000-2200 

CHJO+H ~ CH20+H2 
Tsang & Rampson 1985 review 2.DOE13 o o 300-2500 ' plm Royarmann 1981 FR 2. OOE13 o o 298 

CHJO+O = CH20+0H 
Herron 1988 review 2. OOElJ o o 300-:2000 ' Tsang & Rampson 1985 est 6. OOE12 o o 300-2500 5 

plm Miller ea 1982 est l. OOE13 o o 
Royarmann 1981 FR <5.00El2 "' 

CHJD+OH ~ CH20+H20 
Tsang & Rampson 1985 est 2.00E13 o o 5 

plm Miller ea 1982 est l.OOE13 o o 

CH30+02 ~ CH2D+H02 
Tsang & Rampson 1985 review 6.60El0 o 2600 5 
Warnatz 1984 review 1- OOE13 o 7200 _,_ 
Gutman ea !982 6.30El0 o 2600 298- 630 , .. 

CH30+H02 "" CH20+H202 
Tsang & Rampson 1985 e. t 3. OOEll o o lO 

CH20H+N = CH20+H+M 
m Warnat:z l984 review 1. OOE14 o 25000 1000-2200 

CH20H+H = CH20+H2 
m Hoyermann ea 1981 FR 3.00E13 '" Warnatz 1984 review 3. OOE13 o o 300-2500 

CH20H+O = CH20+0H 
Herron 1988 review 5. OOE13 o o 300-2000 5 

CH20H+OH "" CH20+H20 
m Miller ea 1982 est 1. OOE13 o o 

CH20H+02 ., CH20+H02 
CODA TA 1984 review 1. 20E12 000 

m Miller & Bowman 1989 revfest 1. 4BE13 o 1500 

CH20+M "' (a): HCO+H+M 
(b): CO+H2+M 

l Glarborg 1987 review • 1. OOE16 o 80270 
saito ea 1985 ST TH • 3.20E15 o 75000 2200-2650 
warnatz 1984 review • 5.00E16 o 76400 1000-3000 
Forst 1983 thejrev • 3.40E16 o 81400 
Rimpel & Just 1980 ST TH • l.80E16 o 80270 



25 

P• De w •• ).980 ST TH e 3.30E16 o 81000 1600-3000 
Bhaskaran e e H79 ST TH e l.JOE16 o 70700 1700-2300 
Vandaoren e a 1.986 FL TH b 2. 50E14 o 28500 
Saito ea 1985 ST TH b <3. 20El5 o 75000 2200-2650 
Forst 1983 thejrev b 7.80E15 o 71200 

l Rimpel ' Juat 1980 ST TH b 8.30El5 o 69550 

CH20+H .. HCD+H2 
Dixon-Lewis 1986 FL TH l. OOE04 '.o 1390 
Vandoaren ea 1986 FL TH l.OQE14 o 4950 

pm Tsang ' Hampson 1985 review 2.2QEOB l. 77 3000 ' Saito e e 1985 ST TH 9 .10E13 o 7900 
Warnatz 1984 review 2.50E13 o 4000 300-2500 

l Ho U e e 1983 thejrev 2.SOE09 1.27 2630 

De w ••• 1980 ST TH 3.30El<l o 10500 1600-3000 
Kleliiiil 1979 SR FP 2.00El3 o 3700 250- ooo 
Dean •• 1979 ST TH 2. SOE13 o 3800 1700-2710 

CH20+0 "' (a): HCO+OH (pm) 
(b): C02+H+H 

Herron 1988 review to t 1.80El3 o 306(, 250- so o )..5 
Herron 1988 review to t 3.30E07 L 94 1040 800-2000 '·' Vandoaren ea 1986 FL TH to t 6.00E13 o 3800 
Warnatz 1984 review to t 3. 50El3 o 3500 300-2500 

pm KletlUll ea :1.980 FR to c l. 80E13 o 3080 250- '" l Ho u e e 1983 thejrev a 1.70E06 2. 32 1480 
l Hsu ea 1983 thejrev b 3.50E05 2. 42 1360 

CH20+0H "' HCO+H20 
Dixon-Lewis 1986 FL TH 3.00E13 o. o 1190 
Vandaoren •• 1986 FL TH :J.,80E13 o 4<0 

pm Tsang ' Rampson 1985 review 3.40E09 1-18 -447 298-1600 ' Temps •• 1984 FR 4.90E12 "' Warnatz 1984 review J.OOElJ o 1200 300-2500 
l Hsu e e 1983 thejrev 6.90E04 2. 65 -1910 

Atl:insor. ' Pitts 1978 SR FP 7.50E12 o };Q 29~- 4l& 

CH20+H02 . HCO+-H20 
Westbrook ' Dr y er " review l.OOE12 o 8000 
Walker 1975 review 2. 00E12 o 11"10 ' 

CH20+CH2(S) . CH3+HCO 
Tsang ' Rampson 1985 est 4.00E13 o o 3 

CH20+CH " CH2CO+H 
l• Zabarnick •• 1986 SR LP 9. 50El3 o -517 297- 000 

HCO+M = CO+H+M 
Miller ' BoWI!Ian 1988? 2.50E14 o 16802 

CH4j2.8j, COjl- 9j, C02f3.0j, H2/1-9/, H20/5. Oj 

H C O+ H . CO+H2 
Timonen •• 1987 PR to t ·=· as Harding ' Wagner 

m Barding ' Wagner 1986 thejrev 1.19E13 0.25 o 
Dixon-Lewis 1986 FL TH 2.20E14 o o 
T sang ' Rampson 1985 review 1.20E14 o o ' Warnatz 1984 review 2.00E14 o o 300-2500 

p l nixon-Lewis 1981 FL TH 4.00E13 o o 

HCO+O "' (a): CO+OH 
(b): C02+H 

Herron 1988 review to t 6.00E13 o o 300-2000 3 
Dixon-Lewis 1986 FL TH e 5.00E13 o o 
T sang ' Rampson l985 s st e 3.00E13 o o ' 
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Warnatz 1984 review ' 3. OOE13 o o Joo-:woo 
pml Brolflle e e 1969 FL TH ' 3 .OOElJ o o 1000-1700 

Taang ' Rampson 1985 e .t b 3. OOElJ o o 3 
pml Warnatz 1984 review b J.OOElJ o o 300-2000 

HCO+OH = CO+H20 
nixon-Lewis 1986 FL TH l..OOE14 o o 
Tsang & Rampson 1985 e .t 3.00El3 o o 

m Temps •• 1984 FR Ll0El4 300 
pl nixon-Lewis 1981 FL TH 5.00E12 o o 

HCD+02 = CO+H02 
Timonen .. 1988 FR 7. 60El2 o '" 295- 311 
Vandocren .. 1986 FL TH 2. 70El3 o 1200 
Tsang ' Rampson 1985 review 5.10E13 o 1700 300-1500 l.S-5.0 
Temps ' Wagner 1984 FR 3.J.OE12 300 
Warnatz 1984 review J. OOE12 o o 300-2000 

p lm Veyret ' Lesclaux " SR FP J. JOEl J -0.4 o 296- '"3 

HCO+H02 . OH+H+C02 
Tsang ' Rampson 1985 e et 3.00E13 o o , 

HCO+HCO = CH20+CO 
Tsang ' Rampson 1985 review l. BOE13 o o L5 

l Temps & Wagner 1984 fr 2.70E13 JOO 

HCO+CH2 = CHJ+CO 
Tsang ' Ha:mpson 1985 eet 2.00El3 o o 3 

HCD+CH2(s) . CHJ+CO 
Tsang & Hawpson l985 est 2.00EJ.3 o o 3 

CH2+H = CH+H2 
Cole ee 1989 review 6 .19E17 -l. 45 o 

m Miller ' Bowman 1988 revjinf l.OOElB -l. 56 o 
l Glarborg ee 1987 rev,tinf B.JOEl'i -1.5 o 
p Glarborg .. 1986 revjinf 7.30El7 -l. 56 o 

Zabarnick ee 1986 {reverse) 2. BOEH o 735 372- m 
Zabarnick ea 1986 RRXM J.B4E09 l. 54 -854 300-2500 

Bobland •• 1986 (ref .z.) 1.10El4 300 
Frank ea 1986 ST TH <B. OOE12 c o 21oo-;noo 
Frank .. 1984 ST TH <7.00El2 o o 1650-2500 
Bo hl and ea 1984 FR DI l. 60El4 JOO 
Homann&SchweinfurthBl FR 6. 50El3 o 155 295-1000 
Grebe ' Romann 1982 FR S.OOE13 300 

Lo hr ' Roth 1981 '" TH 3. OOElJ o o 
CH+H2 "' products 

Be eker •• 1988 FR LP 1.20E12 m 
Bobland .. 1987 FR DI 1.10El4 300 
Zabarnick ee 1986 SR LP l. 40E14 o 3500 372- 675 

Bu t ler ee 1981 SR FP l. 60El3 "' Bosnali ' Perner 1971 ST TH l. OOElJ "' 
CH2+0 .. (a): CO+H+H 

(b): CD+H2 
(c): CH+OH 

Herron 1988 review to t B.OOE13 o o 300-2000 ' Bobland ea 1984 fr to t 8 .10El3 JOO 
Laufer 1981 review to t 1.14E13 JOO 

m Miller ' Bowman review ' 5. OOElJ o o 
l Glarborg ea 1987 review a 7.60E13 o o 

Frank •• 1986 ST TH a 8. OOElJ o o 1500-2500 
p Frank ea B84 ST TH ' 3. OOE13 o o 

Homann&Schweinturt81 FR a 5. OOE13 o o 295-1000 
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Lohr & Roth 1981 ST TH • low 
Vinckier&Debruyn " FR • 7. BOE13 o o 295- 600 

m Miller & Bowman 1988 review b J.OOE13 o o 
Frank ea 1986 ST TH b 4. OOE13 o o 1500-2500 

p Frank ea 1984 ST TH b 5. OOE13 o o 
Lohr & Roth 1981 ST TH b 9. 00El.3 o o 
Glarborg 1987 revfest c 6. OOE13 o 1500 

p Glarborg ea 1986 e .t c 5. OOE13 o 12000 
Grebe & Romann 1982 FR c low JOO 
Bradley & Tse 1968 FR c 6% of tot JOO 

CH2+0ll "' (a): CH2D+H 
(b): CH+H20 

p l~ Glarborg ea 1986 e s: t a 3.00El3 o o 
p l Glarborg ea 1986 est b 4.50El3 o 3000 
m Miller & Bowman 1988 e et b 1.1JE07 2. o 3000 

CH2+02 = (a): CH20+0 
(b): C02+H+H 
{c): C02+H2 
(d): CO+H20 
(e): CO+O.H+H 
(f): HCO+OH 

Bahland ea 1984 FR to t 2.00E12 JOO 
Laufer l981 review to t 8.40E12 JOO 
Vinckier&Debruyn " FR to t l. 20E13 o 1500 295- 000 

m Miller & Bow:man 88 est • 5.00E13 o 9000 
l Glarborg 1987 est • 4. 50El3 o 6000 
p Glarborg ea 1986 est • 2.00El3 o 9000 

Frank ea 1984 ST TH • 5.0-8.0El2 1650-2800 
Frank ea 1984 ST TH b 4.0-7.0E12 1650-2800 

p lm Miller ea 1982 revfest b l. 60E12 o 1000 
plm Miller ea 1982 rev;est c 6. 90Ell o ,00 

Cole ea 1989 review d 3.90E12 o 1400 
Tsang & HaJlipson 1985 review d 2.50E11 o o 

plm Miller ea 198<' rev j est d l. 90El0 o -1000 
Cole ea 1989 review e 9 .10E12 o 1400 
Tsang & Rampson 1985 review e 5. 90Ell o o 

p lm Miller ea 1982 revjest e 8.60E10 o -500 
p lm Miller ea 1982 revfest f 4.30El0 o -500 

CH2+CO ~ products 
Laufer 1981 review <6.00EOB "' 

CH2+C02 ~ CO+CH20 
Laufer 1981 revieo; to t 2.30El0 "' pm l Glarborg ea 1986 rev fest ' 1.10Ell o 1000 

CH2+CH2 ~ (a): C2H2+H+H 
(b): C2H2+H2 (pm) 
(c): C2H3+H 

Laufer 1981 review to t 3. 20E13 JOO 
pm Br~~oun ea 1970 SR FP to t 3.20El3 JOO 
1 Frank ea 1986 ST TH a l. OOE14 o o 2100-2700 

Frey & Walsh 1985 SR FP a 3.20E13 JOO 
Frank ea 1984 ST TH • 8.DOE13 o o 2100-2700 
Westbrook & Oryer 84 review c 5.00El2 o o 

CH2+CH "" C2H2+H 
pm1 Braun ea 1970 4. OOE13 o o 

CH2+C "' C2H+H 
plm G1arborg ea 1986 est 5. OOE13 o o 
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CH2(s)+M ~ CH2+M {a): M "' N2 
(b): M • H 

Bahland ea 1985 FR DI to t 4.00El3 >00 
l Langford ea 1983 SR tot 5.SOE12 >00 

• Miller & Bowman 1988 revjadj • l. OOElJ o o 
Tsang & Rampson 1985 review • 6. OOE12 o o 

• Miller & BoWlllan 1988 est b 2, OOE14 o o 

CH2(s)+H = CH+H2 
Tsang & Rampson 1985 e. t 3.00El3 o o 

CH2(S)+O = (a): C0+2H 
(b): CD+H2 

Tsang & Rampson 1985 .,t • 3.00E23 o o ' Tsang & Rampson 1985 est b J.OOE13 o o ' 
CH2(s)+OH"" CH20+H 

Tsang ' Rampson 1985 est 3. OOE13 o o ' 
CH2(s)+02 "' CO+OH+H 

• Tsang ' Rampson 1985 review 3.10E13 o o 
l Langford ea 1983 SR to t 4.40El3 >00 

CH2(s)+H02 ~ CH20+0H 
Tsang & Rampson 1985 e <t 3. OOElJ o o 

CH2(s)+C02 ~ CH20+CO 
Tsang & Rampson 1985 ••t J.OOE12 o o ' 

CH2(s)+CH2(s) = C2H2+2H 
Wolff & Wagner 1988 e et 5. 60E14 1850-2150 
Tsang & Rampson 1985 eet J.OOE1.3 o o 

CH+H ~ C+H2 
Becker ea 1988 FR LP B. 40El2 "' p lm Glarborg ea 1966 e<t L50El4 o o 
Homann&Schweinf.Sl FR 3.00E13 o o 295-1000 
Grebe&Homann 1982 FR 3.00E13 300 

CH+O = CO+H 
Scofield 1989 review 3.30E12 o. 5 o 1500-2500 
Herron 1988 review 6.00E13 o o 30(·-2000 ' l Frank ea 1986 ST TH l.OOE14 o o 1500-2500 
Romann&Schwenf.B1 FR 2. OOE13 o o 295-1000 

pm Messing ea 1981 FR 5. 70El3 300 

CH+OP. "' HCO+H 
plm Glarhorg ea 1986 e et 3.00E13 o o 

CH+02 ~ HCO+O 
Schofield 1989 review to t 2.40El3 o o 297- 676 
Becker ea 1988 FR LP to t 2.80El3 "' Seeker 1985 review tot 2.00E13 o o 
Warnatz 1984 review tot 2.00E13 o o 

pml Berman ea 1981,82 SR FP to t 3.25E13 o o 298- 673 
Hutler ea 1981 SR FP to t 3.60El3 >00 
Messing ea 1979 SR FP tot 2.00E13 300 

CH+H20 = CH20+H 
Schofield&Steinberg88 est L 50E13 o.o 17000 

l Zabarnick ea 1986 lp 5.70E12 o -755 297- 670 

• Miller & Bowman 88 r;e 1.17El5 -0.75 o 

CH+CO = products 
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Schafield&Steinberg88 est l. 50El3 o.' 26000 
Berman ea 1981,82 SR FP 2.77E11 o 1713 298- 67:! 
Butler ea 1981 SR FP l. 30E13 '" 

CH+C02 =' HCO+CO 
pllll Berman ea 1981,82 SR FP to t 3.43El2 o 686 298- 673 

Butler ea 1981 SR FP tot Ll0El2 '" 
C+OH "' CO+H 
pm1 Glarborg ea 1986 e .t 5.00El3 o o 

C+02 "" CO+O 
Becker ea 1988 FR LP 2.80E13 "' p1 Husain &. Newton 82 review l. 57E13 '" ,, Braun ea 1969 2.00El.3 300 

C+C02 = CO+CO 
p l Husain & Newton 82 review <6. OOEOS '" 
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REACTION 
source method Arrhenlus expression temp. est.max. 

(K) rel.dev. 
(K) JOOK 10001< 

C2H6 . C2H5+H 
l Chiang & Skinner 1981 ST TK l.OOE15 o 104000 

C2H6+H .. C2H5+H2 
plm Clark ' Dove 1973 review 5.40E02 '-' 5200 300-1800 ' 
C2H6+0 = C2H5+0H 

Herron 1988 review 1.10El4 o 7850 400-1100 ,., 
Herron 1988 review 2.70E06 '"' 5840 1100-2000 '-' 
Cohen ' Westberg 1984 review 1.20El2 0.6 7310 2 

m Warnatz 1984 review J.OOE07 2.0 5115 
p l Herron ' Hu i e ].973 2. 50El3 o 6360 

Hu i e ' Herron 1975 review J.OOE13 o 5800 

C2H6+0H =- C2H5+H20 
pml Tull y e e 1984 8.70E09 1. 05 1810 297- 800 ' Warnatz 1984 review 6.JOE06 2.0 650 300-2000 

C2H6+02 . C2HS+HD2 
Tsang ' Rampson 1985 revfest 4.00El3 o 50870 5 
West.brook ' Dryer .. review l. OOE13 o 51000 

C2H6+H02 . C2HS+H202 
Walker 1976 review J.OOEl.l o 14940 ' 

C2H6+C2H = C2H2+CZH5 
Tsang ' Rampson 1985 review 3.90E12 o o 300-2500 l. 3-3. o 

C2H6+CH3 . CH4+C2H5 
Moller ea 1987 ST TK 2.00E13 o 13500 1100-1400 
Tsang ' Rampson 1985 review 5.50E-01 '"' 8280 300-2500 1.3-3.0 

pml Clark ' Dove 1973 review 5.50E-Ol 4.0 8280 300-1800 

C2H6+CH2 . products 
Bahland e a 1985 FR 6.50E12 o 7900 413- 70-:-

p l Do be e a 1985 FR 2.20El3 o 8660 296- 705 

C2H6+CH2 (s) . CH3+C2H5 
m Tsang ' Rampson 1985 review 1.10EH o o ' 
C2H6+CH . p 
p l Butler .. 1981 SR FP 2.40El4 "' 
C2H5+M =- C2H4+H+M 

Cole •• 1989 review 4.11E39 -7.05 39700 
Warnatz 1984 review l. OOE17 o 31000 

C2H4+H(+M) C2H5(+M) 
Miller ' Bowman 1988 2. 21El.3 o 2066 

low: 6.37E27j-2.6/-54 H2/2/ C0/2/ C02/3/ H20/5/ 

C2HS+O "' (a}: CH3CHO 
(b): CH20+CH3 

Herron 1988 review tot 1.30EH o o 300-2000 1.5 
T~>ang ' Hamp~>on 1985 review ' 8.00E13 o o 2 
Tsang ' Rampson 1985 review b 1.60E13 o o 2 
Westbrook ' Dryer 84 review b 5.00E13 o o 

C2H5+0H = (a}: C2H4+H20 
(b): CH3+CH20+H 
(c): C2H501J 
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Tsang & Rampson :!.985 est o 2. 40El3 o o ' Tsang & Rampson 1.985 e" b 2. 40E13 o o ' 
C2H5+02 = C2H4+H02 
m Tsang & Rampson 1985 review IL43Ell o 3875 

Warnatz 1984 review 2.00E12 o 5000 
p l Cooke&Williams 1971 ST TH 3.20El2 o 5020 1700-2400 

C2H5+H02 ~ C2H4+H202 
Tsang & Rampson 1985 e et J.OOEll o o 2 

C2H5+CH3 ~ (a): C3H8 
(b): CH4+C2H4 

Tsang & Rampson 1985 review 4. 90El4 -0.5 o 
Tsang & Rampson 1985 review l.lOE12 o o 

C2H5+HCO ~ products 
Baggott ea 1987 srjfp 4.30E13 "o 
Tsang & Rampson 1985 est l. 20E14 o o ' 

C2H5+CH2 (s) ~ (a): CH3+C2H4 
(b): CJH6+H 

Tsang ' Rampson 1985 est o 2. OOE13 o o 2 
T sang ' Rampson 1985 est b 2.00El3 o o 2 

C2H5+C2H3 (a): l-C4H8 
(b): C3H5+CH3 
(c): C2H4+C2H4 
(d): C2H2+C2H6 

Tsang ' RaJIJpson 1985 review c 4. SOEll o o ' Tsang ' Rampson 1985 review d 4.80Ell o o 3 

C2H5+C2R = (a): C2H2+C2H4 
(b); C3H3+CH3 

Tsang & Ha~pson ~985 ·" • 2. OOE12 o o 3 
Tsang & Rampson :!.985 est b 2.00El3 o o 3 

C2H4+M ~ C2H2+H2+M 
lm Kiefer ea 1983 ST TH 1.50E15 o 55440 2300-3200 

Tanzawa&Gardiner " ST TH 3. OOE17 o 81200 2000-2540 
p Just ea 197'7 ST TH 2. 60E17 o 79350 1700-2200 
C2H4+M ~ C2H3+H+M 

"' Kiefer ea 1983 ST TH l. 40El6 o 81820 2300-3200 
Tanzawa&Gardiner " ST TH 3.10E17 o 95500 2000-2540 

p Just ea 1977 ST TH 2.60E17 o 96600 1700-2200 

C2H4+H " C2H3+H2 
Tsang & Ha:mpson ~985 review 1.30E06 2. 53 12240 1700-2000 1.5 
lriarnatz 1984 review 1.50E14 o 10200 700-2000 
Just ea 1977 ST TH 7.60E15 o 24840 1700-2000 

pml Peeters&Mahnen 1973 FL TH 1.10El4 o 8500 1200-1700 

C2H4+0 "' (a): C2H30 
(b): CHJ+HCO 
(c): CH2+CH20 

Bley,Wagner,ea 1988 • 50% "o 
Bley,Wagner,ea 1988 b "' "o 
Bley,Wagner,ea 1988 ' " 300 
Tsang & Rampson 1985 review to t l.JOE08 1.55 "' 230- 940 1.2 

p Warnatz 1984 review 1.60E09 1.2 "' 300-2000 
Westbrook & Dryer 84 review c 2.50E1J o 5000 

C2H4+0H "' (a): CH20+CH3 
(b): C2H3+H20 
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Klemm ea 1988 ST FP a 5.60El2 o 1500 
warnatz 1984 review a 3.00E13 o 3000 500-2000 

P l ~estbrook ea 1982 FR a 2.00El2 o '" Klemm ea 1988 ST FP b 9 .OOED o 6860 
m Tully 1.987 (see m) b 2.02El3 o 5955 

Tsang & Rampson 1985 review b l. 56E04 2-75 4170 10 
p l Westbrook ea 1982 FR b 4.BOE12 o 1230 

C2H4+02 ~ C2H3+H02 
Tsang & Rampson 1985 e <t 4.20El3 o 58000 lO 

C2H4+CH3 ~ C2H3+CH4 
Tsang & Rampson 1985 review 6.60EOO 1.7 9500 350- 650 

l Kiefer & Budacb 1984 ST TH 4.40E-4 '.o 8300 

C2H4+CH2 ~ products 
Laufer 1981 review <l.BOElO 300 

C2H4+CH2 (s) "" C3H6 
Tsang & Rampson 1985 review 9.00E13 o o ' l Langford ea 1983 or 9. OOE13 300 

C2H4+CH = products 
p l Butler ea 1.981 SR FP l. 30El4 300 

C2H4+C2H3 C4H6+H 
T sang ' Rampson 1985 review S.OOEll o 7300 lO 

C2H4+C2H = C4H4+H 
Tsang & Rampson 1985 est 1. 20El3 o o l 

C2H4+C2 = products 
l Reisler ea 1979 SR LP ;l..OOEU 100 

C2H4+C2{t) = products 
l Rll!isl!'r ea 1980 SR LP B. 64E13 100 
l Reisler ea 1979 SR LP l. OOE14 100 

C2H3+H ~ C2H2.+H+H 
Cole ea 1989 review 3. 06E44 -8.25 49600 
Warnatz 1984 review 3.00El5 o 32000 500-2.500 
Kiefer ea 1983 ST TH 7. 60Ell o 5000 2300-3200 

p l Benson&Haugen 1967 ST TH S.OOEH o 31550 1200-1700 
C2H2+H(+M) C2H3{+M) 
m Miller ~ Bowman 1988 5.50E12 o 2.410 

low: 2. 67E27/-3. 5/2.410 H2/2./ C0/2/ C02/3/ H20/5/ 

C2H3+H = C2H2+H2. 
Tsang & Rampson 1985 est 9.60E13 o o '-' 
Warnatz 1984 review 2.00E13 o o 300-2500 

p lm Hoyermann 1981 4.00ED o o 

C2H3+0 = (a): CH2CO+H 
(b): CH2+CO+H 

Tsang & Rampson 1985 est • 9.60E13 o o l 
p lm Hoyermann 1981 fr • 3.30El3 "' Hom~mn&Wellmann 1983 fr b 2. OOE13 o o 295-1000 

C2HJ+OH = C2H2+H20 
Tsang & Rampson 1985 est 3. OOE13 o o l 

plm Miller ea 1982 est 5.00E12 o o 

C2H3+02 = C2H2+H02 
Tsang & Rampson 1985 e et 1.20Ell o o 5 
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plm Slagle aa 1984 <:.OOE12 ' -250 
Westbrook & Dryer " review l.OOE12 o 10000 

C2H3+CH3 "" (a): C2H2+CH4 
(b): C3H5+H 

Tsang & Rampson 1985 est • 3.90Ell o o 3 

C2H3+HCO "' C2H4+CO 
Tsang & Rampson 1985 e•t 9.00El3 o o 3 

C2H3+CH2 "' C2H2+CH3 
pml Miller ea 1982 est 3.00EJ.3 o o 

C2H3+CH2 (s) "' CH3+C2H2 
Tsang & Rampson 1985 est 2.00E13 o o 3 

C2HJ+CH "' C2H2+CH2 
m Miller & Bowman 1989 e <t 5.00El3 o o 

C2H3+C2H3 (a): C4H6 
(b): C2H4+C2H2 
(c): C4H5+H 

Tsang & Rampson 1985 review b l.00El2 o o 

C2H3+C2H "' C2H2+C2H2 
plm Miller ea 1982 est J.OOED o o 

C2H2+M ~ C2H+H+M 
Frank & Just 1980 ST TB 3.60E16 o 106500 1850-3000 

plm Tanzawa&Gardiner 1980 ST TB 4.20E16 o 107000 1700-3400 

C2H2+H - C2H+H2 
warnatz 1984 review 6.00E13 o 23650 
Frank & Just 1980 ST TB 7. 70El4 o 26000 

C2H+H2 "' C2H2+H 
S~ephens ea 1987 SE FP 2. 90E1.1 JOO 
Kiefer ea 1983 7.40El2 o o 

p lm Harding ea 1982 thejrev ~.10E05 2. 39 860 
Koike&Morinaga 1981 ST TH 7.50E12 o o 1800-2500 
Lauter & Bass 1979 SR 9.10E10 "' Lange & Wagner 1975 FR l.OOEll 320 

C2H2+0 =- (a): CH2+CO 
(b): HCCO+H 
(c): C2H+OH 

Mahl!loud & Fontijn 87 SR FP tot 6.60E04 2.6 660 290-1300 
MahlnouO & Pontijn 87 review tot 2.20E04 z. B 500 290-2600 

m Miller ~ Bowroan 1988 rev • 1.02E07 2.0 1900 
l G1arborg 1987 review • 1.70E08 1.6 2210 

Frank ea 1986 ST TH • l. 60E14 o. o 9885 1500-2500 
Harding & Wagner 1986 the • JO% 
Warnatz 1984 review • 4.10E08 1.5 1700 300-2500 

p Miller ea 1982 rev;est • 2.20E10 1.0 2580 
Roth & Lohr 1981 ST TH • l. 20E14 o 6560 1500-2750 
Blumenberg ea 1977 FR • '" JOO 
Bradley & Tse 1968 FR • 1.10Ell JOO 

m Miller & Bowman 1988 review b l. 02E07 2.00 1900 
l Glarborg 1987 review b 2.50E08 l. 60 2210 

Frank ea 1986 ST TH b 4.00El4 o. o 10660 1500-2500 
Harding&Wagner 1986 the b 70% 
Peeters ea 1986 FR b 59-64!1; 287- 535 

p Miller ea 1982 rev;est b 3.60E04 2.7 1390 
Roth & Lohr 1981 ST TB b 4.JOE14 o 12120 1500-2570 

pm Brown e ea 1969 ' 3.20E15 -o. 60 15000 
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C2H2+0H (a): CH2CO+H 
(b): C2H+H20 
(c): HCCOH+H 
(d): CH3+CO 

m Miller ( 22.) thejrev • 2.18E-4 '·' -1000 
Woods & Haynes 1988 FL TH a 7..20E12 1840 

p l Vandooren&Tiggelen 77 • 3. 20Ell o 200 
m Miller (22.) thejrev b 3.37E07 2.0 14000 
p l Browne ea 1969 b 6.00E12 o 7000 
m Miller ( 22. l thejrev o 5. 04E05 2.' 13500 
m Miller ( 22. ) thejrev d 4. BJE-4 4.0 -2000 

C2H2+02 "' (a): HCCO+DH 
(b): C2H+H02 

m Miller ea 1982 ••t • 2.0QE08 u 30100 
Tsang & Rampson 1985 e .t b l..20ED o 75000 

C2H2+CH2 "' {a): C3H2+H2 
(b): CJHJ+ll (lm) 
(c): C3H4 

lm Bobland ea 1986 FR DI to t l. 20E1J o 6600 296- 700 
r.auter 1981 review to t 3.50E12 200 
Homann&Schweinf.Bl FR • l..lOE12 o J.Sl.O 295-1000 
Homann&Schweinf.Bl FR b 4.BOE12 o 590 295-1000 
Vinckier&Debruyn 79 FR b 7. BOEll 205 
Lohr & Roth 1981 " TH o 9.00E12 o o 

C2H2+CH2 (s) . <~-> = CJHJ+H 
(b): CJH4 

m Miller & Bowman 1988 e .t • 3.00E13 o o 
l Glarborg 1987 "" • 1.00E24 o o 

Hack, Wagner, ea 88 SR LP b 1.70E14 000 
Tsang & Rampson 1985 ••t b 6.00E13 o o 

C2E:2+CE = (a): c:H!2+H 
{b): C3H3 

Becke:- ea 1988 FR _/lp to t 8.40E13 295 
Butler ea 1981 SR FP to t l. 30E14 200 
Homann&Wellmann " FR • 4.60E13 o 850 295-1000 
Homann&Wellmann " FR b l. 90El3 o o 295-1000 

C2H2+C2H2 "' (a): C2H3+C2H 
{b): C4H3+H 

Tsang & Rampson 1985 review • 1.00El3 o 85000 
Tan~awa&Gardiner 80 ST TH b 2.00El2 o 45900 

C2H+C2H3 = C2H2+C2H2 
Tsang & Rampson 1985 ••t -a l. OOE12 o o ' 

C2H2+HCCO ~ CJHJ+CO 
l Homann&Wellmann 1983 FR 1. 00E10 o o 295-1000 

C2H2+C2B ~ C4H2+H 
stephens ea 1987 SR FP 9.00E13 200 
Frank & Just 1980 ST TH 4.00E13 o o 2300-2700 
Laufer & Bass 1979 SR PH l. 90E13 298 

l Tan~awa&Gardiner 79 ST TH 4. 00E13 o o 1700-3400 
m Lange & Wagner 1975 FR 3. 00E13 no 

C2H2+C2 = products 
l Reisler ea 1980 SR LP 2.60E14 200 

C2H2+C2(t} = products 
l Reisler ea 1980 SR LP 5. 80El3 000 



HCCOH+H = CH2CO+H 
~ Miller & Bowman 1989 est 

CH2CO+M c (a): CH2+CO+M 
()J): HCCO+H+M 

l Frank ea ~986 s~ TH 
p Wagner & Zabel 1971 ST TB 
l Glarbarg ~987 rev j est 

Frank ea 1986 ST TH 
Frank ea 1984 sT TH 

CH2CO(+M) (a}: CHZ+CO{+H) 
m jam 

low: 3.6E15/0/59270 

CH2CO+H ~ (a): CHJ+CO 
(b): HCCO+H2 

l Glar)Jorg 1987 
Frank ea 1986 
Warnatz 1984 

pm Michael ea 1979 
plm Miller ea 1982 

CH2CO+O ~ (a): CH2+C02 
(b): CH20+CO 
(c): HCCO+H 

Bahland ea 1989 
Warnatz 1984 

ml Washide ea 1983 
Washide ea 1.983 

p Miller ea 1982 
pm Miller ea 1982 

CHZCO+OH = (a): CHZO+HCO 
(b) : HCCO+HZO 

se Hack ea 1988 

review 
ST TH 
review 
SR FP 

FR Dl 
review 
SR PR 
SR PR 
est 

'" 

pl Vandooren&Tiggelen 77 FL TH 
plm Miller ea 1982 est 

CH2CO+CH2 ~ C2H4+CO 
Frank ea 1986 
Laufer 1981 

CH2CO+CH2(S) = C2H4+CO 
Hack,.,Wagner 1988 

l Langtord ea 1983 

CH2CO+CH (a): C2H2+H+CO 
(b): C2HJ+CO 

ST TH 
review 

SR LP 
SR 

Frey & Wa1sb 1985 SR FP 
Frey & Walsh 1985 SR FP 

HCCO+M = CH+CO+M 
l Frank ea 1986 

HCCO+H ~ CH2(s)+C0 
l Frank ea 1986 
pm Vinckier ea 1985 

Rotb " Lohr 1981 
CHZ(S)+CO ~ products 

Tsang & Rampson 1985 

HCCO+O CO+CO+H 

ST TH 

ST TH 
FR 
ST TH 

review 

LOOE13 

a 2.30El5 
a 3.60El5 
b l. OOE15 
b 4.00E08 
b 5.10El6 

a 3.QOE14 

o 

o 
o 
o 

o 

' ' 
' 
' b 

z.ooEo7 1.9 
1.2-2.50E13 
7.00El2 O 
l.l0El3 o 
5.00El3 o 

Il. 75% 
a 2.00E13 
a 1.50El2 
b 2.50Ell 
b 2.00E13 
c l.OOE13 

tot 1.40El2 
a 2.80E13 
b 7.50E12 

<l. OOE12 
6.00E07 

tot 1. 60El4 
2.70El4 

a l.lOE14 
b 2.00E13 

6.00E15 

1.50E14 
L 40El4 
3.00El3 

3.10E13 

o 
o 
o 
o 
o 

o 
o 

o 

o 
o 
o 

o 
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57600 1650-H50 
59300 1300-2000 
65000 

2200 
78490 

70980 

1990 300-2000 
1650-1850 

3000 
3430 300- 500 
8000 

2300 
1350 230- 449 
1350 230- 449 

o 
8000 

300 
o 480-1000 

3000 

2200 

''" 

58820 1500-2500 

o 1500-2500 
o 300- 600 
o 

o "' 
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Frank ea 1986 'T TH l. OOE14 o o 1500-2500 
p lm Vinckier e e 1985 FR 1.10E14 o o 300- 600 

HCCO+OH ~ HCO+CO+H 
p l Miller ea 1982 review l. OOE13 o o 

HCC0+02 "'" CO+CO+OH 
lm Paaters ea 1986 l. 60El2 o "' p Miller ea 1982 review 1. 50El2 o 2500 

HCCO+CH2 = (a): C2H+CH20 
(b): C2liJ+CO 

p l Miller e e 1982 est l. 00El3 o 2000 
plm Miller ea 1982 est 3.0DE13 o o 

HCCO+CH "' C2H2+CO 
m Miller & Bowman 1988 est 5. ODE! J o o 

HCCO+HCCD ~ C2H2+CO+CO 
plm Miller ea 1982 eet l.OOE13 o o 

C2H+M "' C2+li+M 
Dean, • , aowman 1988 e s te l-.OOEl-4 o 50000 

l Mitchell 1981 4.7DE16 o 124000 
Frank & Just 1980 'T TE 4.50E15 o ll3800 

C2H+O "' CH+CO 
Tsang & Rampson 1985 e<t to t 2. OOE13 o o ' Homann&Wellmann 1983 fr l.ODE13 o o 295-1000 

p lm Browne ea 1969 5.00E13 o o 

C2H+H = C2+H2 
Dean, •• , Bowman 1988 est 5. OOEH o 12000 
Colket 1986 ST TH l.OOE12 o 2300C 
Tsang & Rampson 1985 est 3.60El3 o 28300 10 

C2+H2 "' C2H+H 
Schofield 1989 review to t l.lOE14 o 2920 JOO- 500 
Reisler eB 1980 SR LP to t B.40E11 "' C2(t)+H2 = C2H+H 
Reisler ea 1980 SR LP tot<3.00E09 '" 

C2H+OH = HCCO+H 
Tsang & Hampson 1985 e s~ to t 2.00E13 o o 10 

plm Miller ea 1982 est 2. OOE13 o o 

C2H+02 = (a): HCCO+O 
(b): HCO+CO (m) 
(C): CH+C02 
(d): C20+0H 

Stephens ea 1987 SR FP to t 2.50E13 000 
m Warnatz 1984 review to t 5.00E13 o 1500 

Lange & Wagner 1975 SR FP to t 3. 30E12 m 
p l Laufer&Lechleider 84 • 6. OOEll o o l. 3-10 
pl Laufer&Lechleider 84 b 2.40E12 o o 1.3-10 

C2H+CH4 "' C2H2+CH3 
Tsang & Rampson 1985 review 7. 20Ell o o 300-2500 1.3-10 

C2H+CH3 .., CJHJ+H 
Tsang & Hampson 1985 e•t 2. 4DE13 o o ' 

C2H+HCO '"' CO+C2H2 
Tsang & Hampson 1985 .,, 6.0DE13 o o ' 
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C2H+CH2 ~ CH+C2H2 
Tsang & Rampson 1985 .. t 2,00:ElJ o o ' 

C2H+CH2 (s) "' CH+C2H2 
Tsang & Rampson 1985 est 2.00E13 o o ' 

C2H+C2H .. (a): C4H2 
(b): C4H+H 
(c): C2H2+C2 

Toang & Rampson 1985 est 2.00El2 o o ' 
C2+0H - CH+CO 

Schofield&SteinbergBB est l. 50E13 ,_, o 
l Bulewicz ea 1970 FL Tll 4.80E12 2200 

C2+02 ~ products (equilibrated C2(s) and C2(t)) 
l Mangir ea 1980 SR LP 1.80El2 '" 
C2+H20 "' products 

Reisler ea 1980 SR LP <2. OOEl.O "o 

C2+C02 = products 
Reisler ea 1980 SR LP <2. OOEl.O 000 

C2+CH4 = products 
l Reisler ea 1980 SR LP l.l.OED '" 
C2(t)+02 = C2+02 (intersystem crossing) 

Mangir ea 1980 SR LP 1.60El3 '" 
C2(t)+H20 ~ products 

Re is ler ea 1980 SR LP <2.00El.O '" 
C2(t)+C02 = products 

Reisler ea 1980 SR LP <2.00El.O '" 
C2(t)+CH4 "' products 
l Reisler ea 1980 SR LP <6.00E07 "o 
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REACTION 
source method Arrhenius e):pression temp. est.max. 

(K) rel.dev. 

C4HJ+M ~ C4H2+H+M 
m1 Tanzawa&Gardiner 1980 5T TH l.OOE16 o 59700 
C4H2+H "' C4H3 

warnatz 1984 review 6.50El2 o 1000 ::>300 
Kiefer ea 1983 5T TH 2. OOE13 o o 

C4}12 =- C4H+H 
l Kiefer •• 1983 5T TH 7. 80El4 o 120000 

Frank ' .Just 1980 ST TH 2. 20E14 o 116600 1850-3000 

C4H2+0 = C3H2+CO 
l Warnatz 1984 review 2. 70E13 o 1700 300-1000 
m Miller •• 1982 review J.. OOE12 o o 

C4H2+0H = (a): C3H2+HCO 
Warnatz 1984 review to t 3. OOE13 o o 300-2000 

C4H2+CH2 = products 
Bobland •• 1986 FR Dl J.. 50 ED o 4400 296- 7o0 

CJHJ+H =- C3H4 
Romann ' We 11mann " FR 2.0DE13 o o (fall off) 

CJH4+H ~ CJH5 
Warnatz 19a4 revie"'' 2.00El3 o 2400 300- 5o o 
Warnatz 1-984 review 1.20E13 o 2100 JOO- 500 

CJH4+0 = products 
warnatz 1984 review 1.50El3 o 2100 300-2000 

CJH4+0H = products 
Warnat.z l9B~ re.-ie"' 5.00El2 c 1300 >300 
Warnatz 1984 review 2. 70El1 "' 

C3H4 ( allenej + C2 products 
l Reisler ea 1980 SR LP 2.80El4 300 

C3H4 (allene)+C2{t) products 
l Re is ler •• 1980 SR LP l.60E14 JOC 

C3H3+0 "' CH20+C2H 
m jam "" 2. ooE:_J c o 

C3HJ+OH ~ CJH2+H20 
m j= Böt 2.00E:!.3 c o 

C3H3+02 = CH2CD+HCO 
m GUtlilan n. 3. OOElO o 2868 
l Miller •• 1982 3. 60E12 o 11200 

CJH2+H .. C3HJ 
Homann.liWellmann 1983 FR 6.00E12 o o 295-1000 

CJH2+0 ., C2H+CO+H 
Homann&Wellmann 1983 FR 6.80E1J o o 295-1000 

CJH2+02 ~ HCCD+HCO 
lm Miller ea 1982 eot l. OOE13 o o 
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REACTION 
source method Arrhenlus expresslon temp. est.max. 

(K) rel.dev. 

NHJ+M = (a): NH2+H+M 
(b): NH+H2+M 

Lyon 1987 reN/inf • 4.80El6 o 93900 
Hanson & Salimian .. review • 2.50El6 o 93800 

p l Miller ea 1981 review • J...40El6 o 90600 
Roose 1980 ST TH a 2.50El6 o 93800 2200-3450 
Hanson & Salimian .. review b 6.30El4 o 93400 

NHJ+H =- NH2+H2 
Marshall&Pontijn 1986 SR 3.30El4 o 17170 660-1140 
Michael ea 1986 SR FP l. B2E:J.4 o 16030 750-1777 

plm Michael ea 1985 review 6.36E05 2.39 10171 
Hanson&Salimian 1.984 review l.JOE14 o 21500 1500-2500 

NHJ+O "' NH2+0H 
Lyan 1987 revjinf 3.30El2 o 2100 

p lm Perry 1984 SR FP 2 .lOEl.J o 9000 448- 841 
Salimian ea 1984 ST TH 2.20El3 o 8880 1750-2060 
Hanson&Salimian l984 review 2.20El3 o 8880 1000-2).00 

NHJ+OH = NH2+H20 
Jetfries & Smith 1986 SR LP 9.57E06 L' "o 840-1425 

plm Salimian ea 1984 review 2.04E06 2.04 S66 
Sali~an ea 1984 B.l0El3 o 8375 1750-2060 
Hanson&Salimian 1984 review 5.SOE13 o 8060 900-2100 

NH2+H20 ~ NHJ+OH 
Batz, .• ,Wagner 1988 FR Dl 6.00E09 1000 

NH3+H02 ~ NH2+H202 
Hanson & Salimian " est 2.50El2 o 24000 

1Ul3+llH2 "' N2RJ+H2 
Dove & Nip 1979 est S.OOEll 0.5 21560 

NH2+M = NH+H+M 
Hanson & Salimian " est 3.20E23 -2.0 91400 

NH+H+M = NH2+M 
Miller ea 1981 2.00El6 -0.5 o 

NH2+H =- NH+H2 
Hanson&Salimian 1984 review 1.90El3 o o 2450-3020 

plm Miller ea 1983 review 6.90El3 o 3650 

NH2+0 = (a): HNO+H 
(b): NH+OH 

p lm Glarborg ea 1986 review a 7. 90El4 -0.5 o 
DransfelO ea 1984 FR Dl a 4.60E13 296 
Temps ea 1982 FR Dl a 6. 63E14 -0.5 o 
Lyon 1987 revjinf b L 70EU o 1000 

p lm Dransfelå ea 1984 FR Dl b 7.00E12 296 
Temps ea 1982 FR Dl b 6.75El2 o o 

NH2+0H "' NH+H20 
m Miller & Bowman 1988 review 4,00E06 2.0 1000 

Lyon 1987 rev;inf 5.50E10 0.7 1300 
Hanson & Salimian " est S.OOEll 0.5 2000 

p l Branch ea 1982 4.50E12 o 2200 

NH2+02 • (a): NH2o+O 
(b): NO+H20 
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{c): HNO+OH 
(Q): NH202 
(e): NH+H02 

Hack ea J.9B5 FR tot low 286- 543 
Fuj!i ea H81 ST Tll to t l.SOE12 o 15000 1550-1800 
Bozzelli & Dean 1988 the • deminating for T>l350 
Bozzell.i & Dean 1988 the b deminating for BOO<T<l.JSO 
Lyan l.987 rev;inf c 5 .l.OE13 o 30000 
Hanson & Salimian •• review c 1.80El2 o 15000 
De;m ea 1981 FR c? 5.00E08 1300 
Hanson & Salimian •• eat e l.OOE14 o 50000 

NH2+H02 = (a): NH20+0H 
(b): NH3+02 
(c): NH+H202 

Bozzelli & Dean 1988 the a 2.30El4 -o. n "' 200-1900 
Cheskis&Sarsikov 1979 ? b 1.50El.J o o 
Hanson & SaJ.imian 84 est c l.OOE13 o 2000 

NH2+NH2 = (a) : NHJ+NH 
(b): N2H2+H2 

Dransfeld ea 1984 FR a <2.00E09 '" Miller ea 1981 review a 5.00E12 o 10000 
Silver & Kolb 1980 ? a 1. 70EJ.l 0.6) 3000 
Michel 1965 • 6. 30El2 o 10000 

l Khe ea 1977 ? b S.OOEU o o 
Michel 1965 b 4.00E13 o 12000 

NH2+NH ~ N2H2+H 
l Dransfeld ea 1984 FR to t S.OOEJ.J '" p Miller ea 1983 eat 5.00E13 o o 

NH2+N "' N2+H+H 
p l Whyte & Phillips 83,84 7.20E13 o o 

NH+M ~ N+H+M 
Mertens,Bowman,ea " ST Tll 2.65E14 o 75500 
Hanson & Salimian " e" 3.20E21 -2.0 84000 

NH+H ,., N+H2 
Miller & Bowman 1988 review 1.00E14 o o 
Hanson&Sa1imian 1984 r je 5.00E13 o 2000 

p l Morley 1981 review 3.00E13 o o 

NH+O "" (a): NO> H 
(b): N+OH 

p l Miller e a 1983 est ' 2.00El3 o o 
Benson ea 1975 est a 6.30E11 o.s o 

l Miller ea 1981 eat b l. OOE12 0.5 100 
Benson e a 1975 e at b 6.JOE11 o.s 4000 

NH+OH = (a}: liN<» H 
(b): N+H20 

Haruion&Salimian 1984 est • LOOE12 o.s 2000 
plm Miller ea 1983 eat • 2.00E13 o o 

Hanson&sa1imian 1984 eat b S.OOEll o.s 2000 
plm Miller ea 1981 e et b 5.00Ell o.s 2000 

NH+02 "' {a): IINO+O 
{b): NO+ OH 

p lm Miller ea 1983 review • 1. OOElJ o 12000 
m Hack ea 1985 FR b 7.60El0 o 1530 286- 543 
pl Miller ea 1983 review b 1.40E11 o 2000 
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NH+HO~ "' N+H202 
Hanson ' Salimian " est l. OOElJ o 2000 

NH+NH . (a): NNH+H 
(bl: NH2+N 

Mertens,Bowman,ea " ST Tl! to t (..50E13 o o 2070-2730 
Seeker •• 1985 review • J .60Ell 0.6 1900 
Hanson ' Salimian 84 est e 8, OOE11 0.5 1000 

l ?Kajimoto e• 1979 • 2. 54E13 o o 
Hanson ' Salimian 84 e .t b 2. OOEll o .5 2000 

NH+N ~ N2+H 
plm Miller .. 1983 est J. OOE13 o o 

Senson es 1975 est 6.30Ell o. 5 o 

N+OH ., NO+ R 
plm Miller ea 1983 review 3. BO El J o o 

Brune .. 1983 FR 2.50El3 o o 
NO+ H =- N+OH 

Hanson ' Salimian 84 review l. 70El4 o 48800 

N+02 . NO+ O 
plm Baulch ea 1973 review 6.40E09 l. O 6280 
NO+O . N+02 

Hanson ' Salimian " review 3.BOE09 l. O 41400 1500-5000 

N+H02 = (a): NO+ OH 
(b): NH+02 

Brune .. 1983 FR tot l. JOElJ 300 
Hanson ' Salimian 84 est • l.OOE13 o 2000 
Hanson ' Salimian 84 est b l.OOE13 o 2000 

N2H4+M = (a); NH2+NH2 
(b): N2H3+H 

Baulch .. 1973 review a 4. OOE15 o 41000 
salimiar: ' Ha!"! son " est b 1. OOEl5 o 64000 

N2H4+fl . (a): N2HJ+H2 
(b): NHJ+Nfi2 

Baulch ea 1973 ' 1.JOE13 o 2500 
Gehring .. 1971 b 4.50E09 o 310C 

N2H4+0 = {a): N2H2+H20 
{b); N2HJ+OH 

Gehring .. 1973 • 8. 50E13 o 1200 
Hanson ' salimian " est b 2.50El2 o 1200 

N2H4+0H = N2HJ+H20 
Harris .. 1979 4. OOE13 o o 

N2H4Hl02 = N2HJ+H202 
Hanson ' Salimian 84 e. t 4. OOE13 o 2000 

N2H4+NH2 . NH3+N2H3 
Hanson ' salimian 84 est 4. OOEll 0.5 2000 
Gehring .. 1973 3.90E12 o 1500 

N2H4+NH .. NH2+N2H2 
Hanson • Salimian 84 est l.OOE12 0.5 1000 

N2H4+N2H2 = N2H3+N2H3 
Hanson ' Salimian 84 est 2.50E10 o. 5 30000 

N2H3+M =' (a): N2H2+H+M 
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(b): NH2+NH+M 
Hanaon ~ Salimian 84 est • l.OOE16 o 50000 
Roose 1981 • 3.5DE16 o 46000 
Hanson & Salimian 84 est b 1. OOE16 o 42000 

N2H3+H "" (a}: NH2+NH2 
(b}: NHJ+NB 
(c): N2H2+H2 

Gehring ea 1971 • 1.60El2 o o 
Hanson & Salimian 84 eot b l.OOEll o o 
Hanson & Salimian 84 est o l. oOE12 o 2000 

N2H3+0 =- (a): N2H2+0H 
(b): NH2+HNO 
(c): NNH+H20 

Hanson & Salimian 84 est • 3. 20Ell o. 5 o 
Miller ea 1983 est • 5.00E12 o 5000 
Miller ea 1983 e o t b 1. OOE13 o o 
Hanson & Salimian 84 est o 3. 20Ell 0.5 o 

N2HJ+OH "" {a): N2H2+H20 
(b): NHJ+HNO 

Hanson & Salimian 84 eot • l. OOE13 o 1000 
Miller ea 1983 ••t • l.OOE13 o 1000 
Miller ea 1983 est b l. OOE12 o 15000 

N2H3+H02 = N2H2+H202 
Hanson & Salimian 84 ••t l.OOE13 o 2000 

N2Hl+NH2 "' NH3+N2H2 
Hanson & Salimian 84 est l.OOE11 0.5 o 

N2H3+NH "" NH2+N2H2 
Miller ea 1983 est 2.00El3 o o 

N2F.3+N2H2 =- NNH~N2H4 
Hanson & Salimian 84 eot l. 00El3 o 10000 

N2H2+M ~ {a): NNH+H+M 
{b): NH+NH+M 

Hanson & Salimian .. est • J...OOEJ..6 o 50000 
p l Miller ea 1.983 est • 5.00EJ..6 o 50000 

Hanson & Salimian .. est b 3.20EJ..6 o 100000 

N2H2+H "" NNH+H2 
Hanson & Salimian .. est l. 00El3 o 1000 

p l Miller ea 1983 est 5. OOE1J o 1000 

N2H2+0 "' (a)~ mni+OH 
(b): NO+NH2 

Hanson & Salimian .. ••t • l. OOEll 0.5 o 
l Miller e11. 1983 eot • 2.00E13 o 1000 
l Miller ea 1983 eot • l. oOE13 o o 

N2H2+0H • mni+H20 
Hanson & Salimian .. eot l. 00El3 o 2000 

l Miller ea 1983 est 1. 00El3 o 1000 

N2H2+H02 .. NNH+H202 
Hanson & Salimian .. est l. OOE13 o 2000 

N2H2+NH2 ,. (a): NH3+NNH 
Hanson & Salimian 84 est 1. OOE13 o 4000 

l Miller ea 1983 est l.OOE13 o o 
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N2H2+NH = NH2+NNH 
Hanson ' Salimian " est l. 00El3 ' 1000 

l Miller ea 1983 est L OOE13 o o 

NNH+M "' (a): N2+H+M 
(b): NH+N+M 

Mertens,Bowman,ea est e l. OOE14 ' 3000 
Lyon 1987 estjinf a 2. OOE14 ' 30000 
Hanson ' Salimian 84 est a 2.00E14 o 20000 

p1 Branch ea 1982 est a 2.00El4 o 20000 
Hanson ' Salimian " est b L OOE15 ' 70000 

NNH = N2+H (a) 
•• Miller ' Bowman 1988 review a L OOE04 o o 

NNH+H . N2+H2 
m Miller ' Bowman 1988 est l. OOE14 o o 

Hanson ' Salimian 84 est 4. 00El.3 o ~000 

p1 Miller e a 1981 est 3.70El~ o 3000 

NNH+O "' (a): N2+0H 
(b): N20+H 

1 Miller e a 1981 e .t a 1.00El3 o 3000 
m Miller ' Bo'Wl!lan 1988 est b 1.00El4 o o 
1 Miller e a 1981 est b 1. OOE13 o 5000 

NNH+OH "' N2+H20 
Miller ' Bowman 1988 est 5.00E13 ' ' Ly on 1987 estjinf J.OOE13 o o 
Miller e e 1981 est J.OOElJ ' ' 

NNH+02 "" N2+H02 
Miller e e 1981 est 2.00El2 o 9000 

NNH+H02 "" N2+H202 
Hanson ' Salimian " est l. OOED o 2!!CO 

NNH+NH2 =- NH3+N2 
Miller .. 1981 ost l. OOE13 o o 

NNH+NB "" N2+N'H2 
m Miller ' BoWlllan 1988 est 5.00E13 o o 

Hanson ' Salimian " est 2.00Ell o. 5 2000 

NNH+N . NH+N2 
Hanson ' Salimian 84 est 3.20EJ.3 o 2000 

N2+M ~ N+N+M 
Baulch e e 1973 review 3. 70E21 -1.5 225000 

NO+M = N+O+M (M""'Ar) 
Thielen e• 1984 ST TH 9.60El4 o 150000 
Wray ' Tears 1962 4.00E20 -1.5 150000 

NO+H02 -(a): N02+0H 
(b): HN0+02 

Ly on 1987 revjinf • 3.40EJ.2 o -JOO 
Hanson ' Salimian 84 review a 2.10E12 o -480 1000-2000 

p lm Howard 1980 a 2.10El2 o -480 
Haneon ' Salimian 84 est b 2.00Ell o 2000 
Miller e• 1983 est b S.OOEll o 15000 

NO+NH2 = (a): N2+H20 
(b): NNH+OH 
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(c); N20+H2 
Hanson&Salimiar. 1984 review to t 1.20E20 -2.46 186(· 294-1200 
Silver 1981 FR to t l. 2DE20 -2.46 1860 294-1200 
Ro c se 1981 ST TH to t 4,00E1J o 15900 1560-2850 
Hack •• l-977 FR to t 2.70E17 -1.85 o 209- 505 

m Miller « Bowman 1988 review • 6.20El5 -1.25 o 
Lyan 1987 revjinf a 9.l.OE19 -2.48 1870 

p l Miller ea 1983 review • 3.8DE15 -1.25 o 
Silver ' Kol b 1980 FR • 3.50El.9 -2-46 1876 

m Miller ' Bowman 1988 review b 6.40El-5 -l- 25 o 
Lyan 1987 revjinf • 6.1DE19 -2.48 1870 

p l Miller •• ].983 review b 8,80El.5 -1.25 o 
Silver ' Kolb 1980 FR b 8.20El9 -2.46 1876 

l Roose 1981 ST Tll c 5. OOElJ o 24640 

NO+NH "" N20+H 
m Miller ' Bowman 1988 review 2.40El5 -o.s o 
p l Miller e• 1983 review 4.JDE14 -o.s o 

Hanson ' Salimian " review l.lOE12 o '" N20+H "' NH+NO 
Catt:olica e a 1982 3. 80El4 o 34500 

NO+N"" N2+0 
pllll Miller es 1984 review 3.30El2 o .o o 
O+N2 "'N+NO 

Thielen •• 1984 ST Tll l. 80E14 o 76100 
Hanson ' Salimian " review l. 80El4 o 76240 

NO+N2H2 . N2D-I-NH2 
l Gehring ea 197:1 3.00E12 o o 

NO+NNH . N2+HNO 
Ly on 1987 estjinf 9 .10Ell o o 

plm Miller .. 1981 est 5. 00El3 o o 

NO+t:2D = N2+N02 
Hanson ' Salimian " est 1. OOE14 o 50000 

HNO+M =- H+NO+M H20j10/ 02/2/ N2/2/ H2/2/ 
plm Baulch e a 1973 review 1. 80E16 o 48680 

HND+H : ND+H2 
Hanson ' Salimian " .. t l. 30El3 o 4000 

p lm Baulch .. 1973 review 5.00El2 o o 

HND+O =- ND+OH 
Hanson ' Salimian " est 5.00Ell o. 5 2000 

l Miller e a 1981 est l. OOEll o ' 
HND+OH '"' ND+H20 

Hanson ' Salimian " est l. 30El2 o.s 1000 
plm Baulcb ea 1973 review 3. 60El3 o o 

HNO+H02 = ND+H202 
HanBon • Salimian " est 3. 20Ell o.s 2000 

HNO+NH2 '" NHJ+NO 
Lyon 1987 est;inf l. 80El4 o 1000 
Hanson&Salimian 1984 est 3. OOEll 0.5 1000 

lm Miller ea 1983 est 2.00El3 o 1000 

HNO+N = NO+Nli 
Hanson ' Salimian " est l. 00El3 o 2000 



45 

ND2+M : NO+O+M 
plm Baulch ea 1973 review 1.10E16 o 66000 

N02+H "" NO+OH 
p1m Baulch ea 1973 review 3 .50E14 1500 

N02+0 ,. N0+02 
plm Baulch ea 1973 review 1.00E13 o 600 

ND2+NH2 ,. N20+H20 
Hack ea 1977 FR J..90E20 -3.0 o 209- 505 

N02+NH "' HND+NO 
Hanson <. Salimian " est l. OOEl.l 0.5 4000 

N02+N = {a): NO+ NO 
(b): N20+0 

Philips & Schiff 1965 ' 4.00E12 o o 
Philips & Schiff 1965 b 5.00El2 o o 

N02+N02 = NO+N0+02 
Baulch ea 1973 review 2.00E12 o 27000 

N2D+M : N2+0+M 
l Glarborg 1987 review 4.50E24 -2.59 70005 

Frank <. Just 1985 ST TH 9. 30E14 o 59420 
Hanson & Salimian " review 6.90E23 -2.5 65000 

pm Miller ea 1981 review l. 60E14 o 51600 
Dean ea 1977 ST TH 2.70E14 o 54100 
Baulch ea 1973 review 5.00E15 o 58000 

N20+H E N2+0H 
l Frank e~ 1986 ST TH J..90E06 2.42 13500 

Hanson & Salimian " review 7. 60E13 o 15200 700-2500 
pm Baulch ea 1973 review 7.60E13 o 15200 700-2500 

N20+0 ~ (a): NO+ NO 
(b): N2+02 

Hanson & Salimian " review • 6. 90E13 o 26600 1200-4100 
p lm Baulch ea 1973 review • l. OOE14 o 2B200 

Hanson & Salimian " review b l.OOE14 o 28200 1200-3200 
plm Baulch ea 1973 review b l. OOE14 o 28200 
NO+NO = N2D+O 

Thielen ea 1984 ST TH 9.00E12 o 69500 2400-6200 

N2D+OH : N2+H02 
Hanson & Salimian " e .t 6.30Ell o 10000 

m Miller ea 19B3 e .t l. 00E12 o 10000 

N20+NH = N2+HNO 
Hanson & Salimian " est 2.00E12 o 6000 

l Miller ea 1981 est 1.00E11 o. 5 3000 

N20+N ,. N2+NO 
Hanson & Sa1imian " est l. OOE13 o 20000 
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REACTION 
source method Arrhenius expression temp. es't.max. 

(K) rel. dev. 

HCN+M "' H+CN+M 
Roth & JUiit 1976 ST TH 5.70El6 o 1.17000 2200-2700 

CN+H2 "' }{CN+H 
Jacobs,Wolfrum,ea 88 SR LP 2 .lO El:! o 4710 295-1000 
Balla&Casleton 1988 SR LP 4. OOElJ o. o 5170 368-1333 
Juan,Veyret,ea 1987 SR LP 1.47El0 JOO 
Balla & Pasternack 87 SR LP 1.56El0 JOO 
Natarajan & Roth 1986 ST TH 1.80El4 o .o 7950 2050-2590 

p lm Wagner & Bair 1985 the.jrev J.OOEOS 2. 45 2237 250-3500 
Miller ea 1984 review 5.50Ell o. 7 4890 
Lichtin & Lin 1985 2.90E10 JOO 
Li ea 1984 9.60E09 JOO 
Schacke,Wolfrum,ea " 8.70E09 JOO 

HCN+O"' {a); NCO+H 
(b): CN+OH 
(C): NH+CO 

Perry 1984 SR FP to t 5.90E12 o 8000 540- 000 
p lm Thorne ea 1986 review • 1.40E04 2.64 4980 

Perry 1984 SR FP • 1.20E04 2.64 4980 
Roth ea 1980 ST TH • 7. 30E13 o 14800 1800-2500 

plm Perry 1984 SR FP b 2.70E09 l. 56 26600 
?Szekely ea 1964 ST TH b <6.00EH 2000-2500 

Roth ea 1960 ST TH b 0.6*(a} 1800-2500 
plm Thorne ea 1986 review c 3.50E03 2.64 4980 

Perry 1984 SR FP c 5.20E03 2. 64 4980 
?Szekely ea 1984 ST TH c 2. 20El3 o 15380 1800-2600 

HCN+OH = ( a ) : CN+H20 
(b): HOCN+H 
(c): HNCO+H 
(d): NH2+CO 

Jacobs,Wolfrum,ea 88 (-a) • 7. 70El2 o 8270 516-1027 
p lm Miller ~ Melius 1986 t;r • l. 50El3 o 10929 500-2500 

Fritz ea 1982 • 4.40El2 o 9000 500- 700 
Cole ea 1989 revjinf b 4. 60E12 o 15000 

• Miller & Bowman 1988 review b 5.85E04 '·' 12500 
p l Miller ' Melius 1986 the/rev b 9.20E12 o 15000 500-2500 

• Miller ' Bowman 1988 review c l. 98E-3 <.0 1000 
p l Miller ' Melius 1986 thejrev c 4.80Ell o 11000 500-2500 

• Miller & Bowman 1988 review d 7.8JE-4 u 4000 
CN+H20 :c HCN+OH 

Jacobs,Wolfrum,ea as SR LP -· 8.00E12 o 7450 518-1027 

CN+M = C+N+M 
Mozzhukin,.,Roth 89 ST TH 2.50El4 o 140000 4060-6060 

CN+O .. CO+N 
plm Louge ~ Hanson 1984 ST TH l. 80E13 o o 

Schmatjko&Wolfrum 77 Dl FR 1.10E13 295 

CN+OH = NCO+H 
Perry 1984 SR FP 5.00E13 o o 

plm Haynes 1977 FL Tll 6.00E13 o o 

CN+02 :c NCO+O 
Burmeister,Roth,ea 88 ST TH 7.00E12 o o 1928-3100 
Juan, •. ,Veyret 1987 SR LP 1.12E13 JOO 
Lichtin & Lin 1985 1.50El3 JOO 
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p lm Louge ' Hanson 1984 ST TH 5. 60El.2 o o 
Li ea 1984 l. 20El3 ''" Whyte & Phillips 1983 S.lOEU ''" Schmatjko&Wolfrum 78 6.60E12 000 
Bullock & Cooper 1972 6.70El2 000 

CN+NHJ "' HCN+NH2 
Juan, •. ,Veyret 1987 SR LP l..50El3 000 
Bullock ea 1972 1.26El3 000 

CN+NO = (a): N CD+ N 
(b): CO+M2 

Schacke & Schmajko 73 tot<l..OOE12 '" Ratarajan & Roth 1986 ST TH • J., 40E14 o 42100 2480-3160 
l Colket 1984 ST TH a l.. 40El4 o 42100 

?Li 1985 b 9,60El0 000 
Colket 1984 ST TH b lo w 

?Beer 1978 b 4. BOEll 1727 
Phillips 1976 b l.. 08E14 o 8030 
Mulvihill&Phillips " b 7. 30El2 1500 
Boden & Trush 1968 b 3.00Ell '" Lam •• 1966 b 2.20El0 '" setser & Trush 1965 b L 20E13 '" 

CN+N02 = NCO+NO 
plm Thorne ea 1986 est 3.00E13 o o 

CN+N20 "" NCO+N2 
plm Thorne ea 1986 est l.OOED o o 

NCO+M = N+CO+M 
Higashihara ea 1985 ST TH 6.30E13 o 37970 1680-2550 
touge & Hanson 1984 ST TH 6.30E16 -0.5 47700 2150-2400 

pml Louge & Hanson 1984 ST TH 3.10El6 -0.5 47700 

NCO+E = CO+NH 
plm Miller ea 1984 rev/est 5.00E1J o o 

Louge & Hanson 1984 ST TH 5. 40E1J 1490 
Louge & Hanson 1984 STjest 1. 05El4 o 2000 

NCO+O "' NO+CO 
m Miller & Bowman 1988 review 2. OOE13 o o 

Higashihara ea 1985 ST TH 3.20El3 o o 1680-2550 
p l Louge & Hanson 1984 ST TH 5.60E13 1450 

NCO+OH ~ NO+CO+H 
plm Miller ea 1984 ••t l.OOE13 o o 

NCO+H2 =- HNCO+H 
p lm Perry 1984 SR FP 8.60E12 o 9000 448- "' Louge & Hanson 1984 ST TH 1. 26El2 1490 

Louge & Hanson 1984 STjest 1.70E13 o 8000 

NCO+N = N2+CO 
plm Miller ea 1984 est 2. OOE13 o o 

NCO+NO "' N20+CO 
plm Perry 1984 SR FP tot l. OOE13 o -390 448- 841 

HCNO+H ~ HCN+OH 
m Miller & Bowman 1988 est 1. OOE14 o 12000 
p l Glarborg ea 1986 est 5.00E13 o 12000 

HOCN+H = HNCO+H 
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plm Glarborg ea 1986 est l. OOElJ o o 

HNCO+M = (a): NH+CO+M, M= Ar 
(b) : NCO+H+M 

Mertens,Bowman,ea " ST TH • 9.84El5 o 85400 1830-3340 
Mertens,Bo~,ea " est b 5.00E15 o 120000 

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

Mertens,Bowman,ea " ST TH • l..l0El4 o 12720 
plro Miller ea 1984 .. t a 2.00El.J o 3000 

Mertens,Bowman,ea " e <t b 4 .OOE13 o 36000 

HNCO+NH2 = NCD+NHJ 
Mertens,Bowman,ea " e at 6.00E12 o 7000 

HNCO+NR "" NCO+NH2 
Mertens,Bowman,ea " e <t 2.00El3 o 24000 

HNCO+O "' (a): NCO+OH 
(b): HNO+CO 

Tully ea 1988 SR LP to t 3.20El2 o 10300 

HNCO+OH = NCO+H2 
Tull y ea 1988 SR LP tot 2. 60El2 o 5540 

H2CN+M = HCN+H+M 
m Miller & Bowman 1988 e <t J,OOEH o 22000 

C2N2+M = CN+CN+M 
Szekely ea 1984 6.30El6 o 99430 
Colket 1984 ST TH 4.1DE16 o 93670 

l Fueno ea 1973 6.30El6 o 99430 

C2N2+H = CN+HCN 
Hatarajan & Roth 1986 ST TH 5 .16El3 o 3180 2050-2590 
Louge & Hanson 1984 ST TH 3 .16El4 o 8000 

HCN+CN = C2N2+H 
plm Szekely ea 1985 2.00El3 o o 

C2N2+0 = (a): CN+NCO 
(b): CO+NCN 

p1m Louge & Hanson 1984 ST TH a 4.60El2 o 8822 
l Roth ea 1986 ST TH b L40E14 o 14980 1780-2285 

C2N2+0H = HOCN+CN 
plm Phillips 1979 1.90Ell o 2900 

C2N2+N = CN+NCN 
l Rotb ea 1986 e <t 4.60E12 o 8822 

NCN+M = CN+N+M 
l Roth ea 1986 est 6.00E13 -0.5 89400 

NCN+O .. (a): CN+NO 
{b): NCO+N 

l Roth ell 1986 est • 2. 40El3 o o 
l Roth ell 1986 est b 2.40El3 o o 

NCN+N "" CN+N2 
l Roth ea 1986 est 2.40E13 o o 
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REACTION 
sourc:e method Arrhenius expression temp. est.max. 

(K) rel.dev. 

CO+N02 ,.. NO+C02 
l Milks ea 1979 ST TH 3,20El.3 o 32000 950-1500 

CO+N20 '"' C02+N2 
l Loirat ea 1986 SR 5.00E13 o 44000 1076-1228 

C02+N = NO+CO 
plm Avr!llllenko • Krasn. 67 1,90Ell o 3400 

C02+CN ,_ NCO+CO 
Jacobs,Wolfruro,ea " SR LP <l.OOE09 1000 

CH4+NH2 ,_ CHJ+NHJ 
l Rack ea 1986 FR 7.70El2 o 13760 743-1023 

CH4+N "' CHJ+Nfl 
p l Glarborg ea 1986 est l.OOEl.J o 24000 

CH4+CN = products 
Balla h Pasternack SR LP 4,70E1l 000 

HCO+NO ,.. HNO+CO 
l Veyret liO Lesclaux " SR FP 7.20El4 -0.4 o 296- 503 

HCO+N02 = products 
Timonen ea :1988 FR 1.50El3 o -430 294- 713 

CHJ+N = H2CN+H 

• Miller & Bowman 1988 est 3.00E13 o o 
p l Glarborg ea 1986 est 5.00E13 o o 

CHJ+NO = (a}: HCN+H20 
(b): H2CN+OH 

Wolff & Wagner 1988 ST TH to t 2. OOEl.O 1900 
Wolff liO Wagner 1988 STjest to t J.. 30E12 o 20300 

m Miller & Bowman 1988 e;t ' l. OOEll o 15000 
m Miller & Bowman 1988 est b l.OOEll o 1.5000 

CH2+NH "' H2CN+H 
Glarborg ea 1986 est 3.00E13 o o 

CH2+N : HCN+H 
plm Glarborg ea 1986 e .t 5.00E13 o o 

CH2+N2 "' (a): HCN+NH 
(b): H2CN+N 
(c): CH2N2 

Laufer 1981 rev tot<6.00E07 300 
p lm Gl~borg ea 1986 est • l, OOE13 o 74000 

Benson ea 1975 e; t • l.OOE14 o 60000 
H2CN+N E< CH2+N2 
m Miller & Bowman 1988 e;t -b 2.00E13 o o 

CH2+NO "" (a): HCNO+B (plm) 
(b): HCN+OH 

Laufer 1981 review to t 7.80El2 300 
p lm Vinckier & Debruyn 79 FR to t l.40El2 o -1100 295- 600 

Cole ea 1989 revfinf • 4.96El2 o -1100 
se Wolff & Wagner BB b 2.30El3 o o 
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CH2(s)+NO ~ HCN+OH 

• Miller & Bowman 1988 est 2.00El3 ' ' Langford ea 1988 SR l.OOE14 100 

CH+NHJ ~ products (insertion) 
l Zabarnick ea 1986 SR LP 4.SOE13 o -460 298- 671 

CH+NH2 "' H2CN+H 
p l Glarborg ea 1986 est 3.00E13 o o 

CH+NH c HCN+H 
p l Glarborg eo 1986 est 5.00El3 o o 

CH+N "' CN+H 
plm Messing ea 1981 FR 1.26El3 100 

CH+N2 "' HCN+N 
Cole ea 1989 revjinf 1.49El2 o 13600 
Dean, .• , Bowman 1988 ST TH 2 .10E12 ' 16700 2700-3700 
Beckar ea 1988 FR LP 4.80El0 "' l> Glarborg 1987 estjinf 3. OOEll ' 13600 
Glarborg ea 1986 est/inf l. 90Ell o 13600 
Matsui & Yuuki 1985 FL TH l. 20El2 o 13600 
Matsui&Nomaguchi 1978 FL TH 4.00EH o 13600 
Blauwens ea 1976 FL TH B. OOEll o 11000 

CH+NO "' {a): HCN+O (plm) 
(b): H CD+ N 

Lichtin ea 1984 SR FP to t 1.50E14 "' p lm Berman ea 1982 SR FP to t 1.14El4 o o 298- 673 
Butler ea 1981 SR FP to t l. 75E14 100 
Cole ea 1989 revjinf • l. OOE14 ' o 
Shaub & Bauer 1978 • 1.00El3 <2500 
Co1e ea 1989 rev;inf b l.OOE14 o ' Shaub & Bauer 1978 b l.OOE14 <2500 

CH+N20 ~ products 
Becker ea 1988 FR LP 4.lOE12 295 

C+N2 ~ CN+N 
l Glarborg 1987 review l. 40E14 o 46140 
CN+N "' C+N2 

Mozzhukin,.,Roth 89 STjest 2.20E13 o 9000 4000-6000 
m Miller & Bowman 1988 review l. 04El5 -0.5 o 

Natarajan&Roth 1986 ST TH <4 .40EH ' 9000 2480-3160 
Whyte & Phillips 83 6.00E13 100 
Slack 1976 ST TH 4.40E14 ' 9000 

C+NO "" CN+O 
Beck er e s 1988 FR LP 9.60El2 m 
Husain & Young 1975 2. 90E13 ,00 
Husain & Kirsch 1971 4.40E13 100 

pliD Braun ea 1969 6. 60El3 100 

C+N20 "' CN+NO 
pl Husain & Newton 1982 review l.OOElJ 100 

Husain & Young 1975 7. 80E12 100 
Husain & Kirsch 1971 l.SOElJ 300 

C+CN = C2+N 
Slack 1976 ST TH J. OOE14 o 36000 

C2H5+NO "' (a): C2H5NO 
(b): C2H4+HNO 
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Esse r ' Laidler 1970 " :!.40E09 "' Esse r ' l.aidle::- 1970 b 2.50EOS >DO 

C2HJ+N . HCN+CH2 
m Miller ' BoWlllan 1988 est 2.00El3 o o 

C2H2+NH2 products 
Hack •• 1977 FR l. 40El6 -2.7 o 209-505 

HCCO+N "' HCN+CO 
plm Thorne e s 1986 e <t 5.00El3 o o 

HCCO+NO . HCNO+CO 
m Miller ' BoWl!lan 1988 est ;.OOEl:; o o 

C2H+NO = products 
stephans •• 1987 SR FP 2.l.OE13 ,00 

C2+N2 . products 
Re is ler •• 1980 <6.00E09 '00 

CN+CN ~ C2+N2 
Mozzhukin,.,Roth 89 st; est 6. JOEll o o 4000-6000 

C2+NO = products 
Reisler ss 1980 l.26E14 "' 

C2(t)+N2 ~ products 
Reisler •• 1980 <6.00E09 ,00 

C2(t)+NO .. products 
Reisler •• 1979 4. 50El:l :wo 

CJHJ+N . HCN+C2H2 
m Miller ' BoWll\an 1988 e <t l. OOE14 o o 
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Appendiks B: Kemisk kinetisk mode! 



Reaction A Eo Kilde 

l. H+H+M:;::H2+Ma l.OEIB -1.00 o Glarborg et al. 1986 
2. H +H +H2 :;:: H2+H'l 9.2El6 -0.60 o Glarborg et al. 1986 
3. H +H +H'lO-;:H2 +H20 6.0E19 -1.25 o Glarborg et al. 1986 
4. H +H +C02:;:: H2+C02 5.5E20 -2.00 o Glarborg et al. 1986 
5. H +OH +M-;;: H20+Mb 7.5E23 -2.60 o Glarborg et al. 1986 
6. O+OH .=H +0, 4.5E14 -0.50 60 Cohen & Westberg 1983 
7. H +02 +M<== H02 +Me 7.0E17 -0.80 o Warnatz 1984 
8. O+O+M-;::02+M 1.9E13 0.00 -1788 Tsang & Ba.mpson 1985 
9. O+H, +0 r= H +OH 5.0E04 2.67 6290 Sutherla.nd et al. 1986 

10. OH +OH r= H20+0 2.1E08 1.40 -400 Cohen &: Westberg 1983 
Il. OH+ H2 -;:: H20 +H 6.4E06 2.00 2961 Cohen & Westberg 1983 
12. H2+0'l-;::OH+OH 1.7E13 0.00 47780 Gla.rborg et al. 1986 
13. H02 +H-.= H2 + 02 2.5E13 0.00 700 Glarborg et al. 1986 
14. H02+H-;::0H+OH 2.5E14 0.00 1900 Glarborg et al. 1986 
15. H02+0-;:: OH +H2 4.8E13 0.00 1000 Glarborg et al. 1986 
16. H02 +OH-;:: H20 + 02 5.0E13 0.00 1000 Glarborg et al. 1986 
17. H02 + H02-;:: Il202 + 02 2.0E12 0.00 o Glarborg et al. 1986 
18. H20 2 +M-;:: OH +OH+ M 1.2E17 0.00 45500 Glarborg d al. 1986 
19. H202 +H:;::: H02 + H2 1.7E12 0.00 3750 Glarborg et al. 1986 
20. H202 +O-;:: H02 +OH 9.6E06 2.00 3974 Tsang & Bampson 1985 
21. H202 +OH:;::: H20 + H02 l.OE13 0.00 1800 Glarborg et al. 1986 
22. GO+ O+ M;::::::!; C02+M 6.2E14 0.00 3000 Tsang & Bampson 1985 
23. GO+ OH r= COo+ H 1.5E07 1.30 -760 Glarborg et al. 1986 
24. C0+02-.::=C02+0 2.5E12 0.00 47700 Glarborg et al. 1986 
25. GO+ H02-.= C02 +OH 5.8E13 0.00 22930 Glarborg et al. 1986 
26. CH,+ H(+M) r= CH4(+M)' 6.0E16 -1.00 o Miller &: Bowman 1989 
27. CH4+Jl;:::::!;CH3+H2 2.2E04 3.00 8750 Glarborg et al. 1986 
28. CH4+0-;::CHa+OH l.OE09 1.50 8600 Tsang & Bampson 1985 
29. CH4 +OH-;:: CH a+ H20 1.9E05 2.40 2110 Cohen &: Westberg 1983 
30. CH4 + 02-;:: CH3 + H02 4.0E13 0.00 56910 Tsang & Bampson 1985 
31. CH4 + H02 ;:= CH3 + Jl20 2 !.BEll 0.00 18700 Tsang & Bampson 1985 
32. CH4 + CH2-;;: CH3 + CH3 4.3E12 0.00 10030 Böhla.nd et al. 1985 
33. Cll4 + CH2(s)-;:: CH3 +CH a 4.3E13 0.00 o Tsang & Bampson 1985 
34. CH4 +CH;::::::!; C2H4 +H 6.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
35. CH3+M;:::::!;CH2+H+M 1.9E16 0.00 91600 Glarborg et al. 1986 
36. CH2+H2 ;:::=CH3 +H 5.0E12 0.00 10000 Wolff & Wagner 1988 eat 
37. CH2(•) +H,.= CH3 +H 7.2E13 0.00 o Tsang & Bampson 1985 
38. CH,+ O r= CH,O +H 8.4El3 0.00 o Slagle et al. 1987 
39. CH3+ OH;:::= CH2+ H20 7.5E07 2.00 5000 Miller & Bowma.n 1989 eat 
40. CH a+ OH r= CH,(•) + H,O 2.0E13 0.00 o Back et al. 1988, est 

53 



Reaction A f3 Eo Kil de 

41. CH a+ 02;::: CHaO +0 2.1E18 -1.57 29229 Tsang & Dampson 1985 
42. CH3 + H02 <== CH30 +OH 2.0E13 0.00 o Tsang & Hampson 1985 
43. CHa+CHa(+M) .=c,H,(+M)' 9.0E16 -1.18 654 Miller & Bowman 1989 
44. C2H6 +H<== CH a+ CH3 2.3E12 0.50 o review 
45. CH3 + CH20 <== CH4 + HCO 5.5E03 2.81 5860 Tsang & Hampson 1985 
46. CH3 +HCO~CH4 +C0 1~E14 0.00 o Tsang & Rampson 1985 est 
47. CHa+CH2~C2H4+H 4.2E13 0.00 o Tsang & Rampson 1985 
48. CHs+CH<=C2Ha+H 3.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
49. CH3 +C<=C2H2+H 5.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 est 
50. CH30+M ;:=!;QH20+H+M LOE14 0.00 25000 Glarborg et al. 1986 
51. CH30+H;:::::CH20+H2 2.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
52. CHaO+O~CH20+0H J.OE13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
53. CHaO +OH;::::: CH20 + H20 J.OE13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
54. CH sO+ 02;::::!; CH20 + H02 6.3El0 0.00 2600 Glarborg et al. 1986 
55. CH20H +M ;:=!;CH20+H +M J.OE14 0.00 25000 Warnatz 1984 
56. CH20H+H~CH20+H2 3.0E13 0.00 o Warnatz 1984 
57. CH20H +O;::::: CH20 +OH l.OE13 0.00 o "' 58. CH20H +OH<= CH20 + H20 LOE13 0.00 o "'' 59. CH20H + 02 ~ CH20 + H02 J.5E13 0.00 1500 Miller & Bowman 1989 
60. CH,O +M.= HCO+ H+ M l.OE16 0.00 80270 Rimpel & Just 1980, adj. 
61. CH20+M;:=!;CQ+H2+M 8.3E15 0.00 69550 Rimpel & Just 1980 
62. CH20+H;:=!;HCO+H2 2.2E08 1.77 3000 Glarborg et al. 1986 
63. CH,O +O.= HCO +OH 1.7E06 2.32 1480 Hsu et al. 1983 
64. CH20+0 <= C02 +H+ H 3.5E05 2.42 1360 Hsu et al. 1983 
65. CH20+0H;:=!;HCO+H20 3.4E09 1.18 -447 Glarborg et al. 1986 
66. CH20+CH;:=!;CH2CO+H 9.5E13 0.00 -517 Zabarnick et al. 1986 
67. HCO +M..,.,_ GO+ H+ Mi 2.5E14 0.00 16802 Miller & Bowman 1989 
68. HCO+H;:::CO+H2 1.2E13 0.25 o Harding & Wagner 1986 
69. HCO +O.= GO+ OH 3.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
70. HCO+O;:=!;CQ2+H 3.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
71. HCO +OH.= GO+ H,O 1.1E14 0.00 o Temps et al. 1984 
72. HC0+02;=CO+H02 3.3E13 -0.40 o Glarborg et al. 1986 
73. HCO +CH,..,.,_ CH,+ GO 2.0E13 0.00 o Tsang & Bampson 1985 est 
74. CH2+H;:=!;CH+H2 l.OE17 -1.20 o rev1ew 
75. CH.+ O;= GO+ H+ H 1.7E13 0.20 o rev1ew 
76. CH2+0<=C0+H2 9.0E12 0.20 o review 
77. CH.+OH<=CH,O+H 3.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
78. CH2+0H;:=!;CH+H20 1.1E07 2.00 3000 Miller & Bowman 1989 est 
79. CH2 + 0 2 ;::: CH20 +O 5.0E13 0.00 9000 Glarborg et al. 1986 
so. CH2 + 02 <= C02 +H+ H 1.6E12 0.00 1000 Glarborg et al. 1986 
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81. CH2+02;:::::C02+H2 6.9E11 0.00 500 Glarborg et al. 1986 
82. CH2 +02;::::::: CO + H20 1.9E10 0.00 -1000 Glarborg et al. 1986 
83. CH,+ o,.= GO+ OH+ H 8.6E10 0.00 -500 Glarborg et al. 1986 
84. CH2 + 02 .= HCO +OH 4.3E10 0.00 -500 Glarborg et al. 1986 
85. CH2 + C02 .= CO+CH20 l.IE11 0.00 1000 Glarborg et al. 1986 
86. CH2+CH2;:::::C2H2+2H l.OE12 0.60 o review 
87. CH2+CH:;:=l;C2H2+1l 4.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
88. CH2 +C;::::::: C2H +H 5.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 est 
89. CH2(s) +M:;:::::!; CH2 +Mg l.OE13 0.00 o Miller & Bowman 1989 
90. CH2 (•) +H.= CH,+ H 2.0E14 0.00 o Miller & Bowman 1989 
91. CH2 (•) +O,.= GO+ OH+ H 3.1E13 0.00 o Tsa.ng & Rampson 1985 
92. CH+H:;:=l;C+H2 l.5E14 0.00 o Glarborg et al. 1986 est 
93. CH+O.=CO+H l.OE13 0.30 o review 
94. CH +OH.= HCO+H 5.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986, adj. 
95. CH+02 .=HCO+O 3.3E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
96. CH+ H20;::::::: CH20 +H 5.7E12 0.00 -755 Zaba.rnick et al. 1986 
97. CH+ GO,.= HCO +GO 3.4E12 0.00 686 Gla.rborg et al. 1986 
98. C+ OH.= GO+ H 5.0E13 0.00 o Gla.rborg et al. 1986 
99. C+O, .=CO+O 2.0E13 0.00 o Braun el al. 1969 

100. C2H6 +H;::::::: C2Hs+ H2 5.4E02 3.50 5200 Glarborg d al. 1986 
101. C2H6 +0:;:::::!; C2H5 +OH l.2E12 0.60 7310 Cohen & Westberg 1983 
102. C2H6 +OH;::::::: C2H5 + H20 8.7E09 1.05 1810 Gla.rborg d al. 1986 
103. C2H6 + CH3:;:::::!; C2Hs + CH4 5.5E-01 4.00 8280 Gla.rborg et al. 1986 
104. C,H, + H(+M) .= C,H,(+M)' 2.2E13 0.00 2066 Miller & Bowman 1989 
105. C2H5 + 02;::::::: C2H4 + H02 8.4E11 0.00 3875 Tsang & Rampson 1985 
106. C2H4 +M;::::: C2H2 + H2 +M 1.5E15 0.00 55440 Kiefer et al. 1983 
107. C2H4 +M ;::::: C2H3 +H+ M 1.4E16 0.00 81280 Kiefer d al. 1983 
108. C2H4 +H;::::: C2H3+ H2 !.3E06 2.53 12240 Tsa.ng & Rampson 1985 
109. C2H4 +OH;::::::: CH20 +CH a 5.6E12 0.00 1500 Klemm et al. 1988 
110. C2H4 +OH;::::::: C2Ha + H20 9.0E13 0.00 6860 Klerrun et al. 1988 
111. C2H4 +CH a;::::::: C2Hs + CH4 6.6EOO 3.70 9500 Tsang & Rampson 1985 
112. C,H, + H(+M) .= C2 H3(+M); 5.5E12 0.00 2410 Miller & Bowman 1989 
113. C2Ha +H:;:::::!; C2H2 + H2 4.0E13 0.00 o Gla.rborg et al. 1986 
114. C2Ha +0;::::::: CH2CO+ H 3.3E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
115. C2H3 +OH;::::::: C2H2 + H20 5.0E12 0.00 o Glarborg et al. 1986 
116. C2Hs + 02:;:::::!; C2H2 + H02 4.0E12 0.00 -250 Gla.rborg et al. 1986 
117. C2H2+M ;:::::C2H +H +M 4.2E16 0.00 107000 Glarborg et al. 1986 
118. C2H+H2:;:=l;C2H2+H 4.1E05 2.39 860 Glarborg et al. 1986 
119. C2H2 +0 ;:::::CH2+C0 !.7E08 1.60 2210 review 
120. C2H2+0;:::::HCCO+H 2.5E08 1.60 2210 review 
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121. CzHz +OH:;::: CHzCO+ H 2.2E-04 4.50 -1000 Miller & Bowman 1989 
122. C2H2 +OH:;::: CzH + HzO 3.4E07 2.00 14000 Miller & Bowman 1989 
123. CzH2 +CH z<= CaHa +H 1.2E13 0.00 6600 Böhland et al. 1985 
124. CzH2 + CHz(s):;::: CaHa +H 1.7E14 0.00 o Hack et al. 1988 
125. CzHz +CH:;::: CaHz +H 8.4E13 0.00 o Becker et al. 1988 
126. CzH2 + C2H :;::: C., H z+ H 4.0E13 0.00 o Frank & Just 1980 
127. CH,CO(+M) "'CH.+ CO(+M)' 3.0E14 0.00 70980 Miller & Bowman 1989 
128. CHzCO +H:;::: G Ha+ GO l.IE13 0.00 3430 Glarborg et al. l 986 
129. CHzCO +H:;::: HCCO +H z 5.0E13 0.00 8000 Miller & Bowman 1989 
130. GH2GO+O ;:=:: CH20+C0 1.5E12 0.00 1350 Wasbida et al. 1983 
131. CH,CO+O ;= HCCO+ OH l.OE13 0.00 8000 Glarborg et al. 1986 
132. CH2CO +OH:;::: HCCO + H20 7.5E12 0.00 3000 Glarborg et al. 1986 
133. HCCO +H;= CH,(•) +GO 1.4El4 0.00 o Glarborg et al. 1986 
134. HCCO+O ;=CO+CO+H l.IE14 0.00 o Glarborg et al. 1986 
135. HCCO +OH;= HCO+CO+ H l.OE13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
136. HCCO +O,;= GO+ GO+ OH 1.6E12 0.00 850 Peeters et al. 1986 
137. HCCO +CH z:;::: CzHa +GO 3.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
138. HCCO+CH:;::GzH2+GO 5.0E13 0.00 o Miller & Bowman 1989 
139. HCCO + HCCO ;= C,H, + 2CO LOE13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
140. C2H +0:;::: CH +GO 5.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
141. C2 H +OH:;::: HCCO+H 2.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
142. GzH + 02:;::: GO+ HCO 5.0E13 0.00 1500 Warnatz 1984 
143. C4H2 +O:;::: GaHz +GO 2.7E13 0.00 1700 Warnatz 1984 
144. C4H2 +OH:;::: CaHz + HCO 3.0E13 0.00 o Warnatz 1984 
145. CaHa +O:;::: CHzO + C2H 2.0E13 0.00 o Miller & Bowman 1989 
146. C3 H3 +OH:;::: CaHz + HzO 2.0E13 0.00 o Miller & Bowman 1989 
147. CaHa + Oz:;::: CHzCO + HCO 3.0E10 0.00 2868 Gutman et al. 1986 
148. CaHz + Oz:;::: HCCO + HCO !.OE13 0.00 o Miller & Bowman 1989 
149. NH3 +M r=NHz+ H +M 1.4E16 0.00 90600 Glarborg et al. 1986 
150. N Ha+ H-.=: NH2 + H2 6.4E05 2.39 10171 Gla.rborg et al. 1986 
151. NH3 +0r=NH2+0H 2.1E13 0.00 9000 Glarborg et al. 1986 
152. N Ha+ OH:;::: NHz + HzO 2.0E06 2.04 566 Glarborg et al. 1986 
153. NH2 +H;:: NH + H2 6.9E13 0.00 3650 Glarborg et al. 1986 
154. NH2+0r=HNO+H 7.9E14 -0.50 o Glarborg et al. 1986 
165. NH, +0"' NH +OH 7.0E12 0.00 o Glarborg et al. 1986 
156. NH2+0H r= NH +H20 4.0E06 2.00 1000 Miller & Howman 1989 
167. NH +H;::N +H2 l.OE14 0.00 o Miller & Bowman 1989 
158. NH+O;=NO+H 2.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
159. NH+OH;=HNO+H 2.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
160. NH+OH;=N+H,O 5.0Ell 0.50 2000 Glarborg et al. 1986 
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161. NH+02:;::HNO+O l.OE13 0.00 12000 Glarborg d al. 1986 
162. NH+02;=NO+OH 7.6EIO 0.00 1530 Hack et al. 1985 
163. N+OH.=NO+H 3.8E13 0.00 o Glarborg d al. 1986 
164. N +0, .=NO+O 6.4E09 1.00 6280 Glarborg et al. 1986 
165. NNH:;:: N2+H l.OE04 0.00 o Miller &: Bowman 1989 
166. NNH +H:;:: N2 + H2 l.OE14 0.00 o Miller &: Bowman 1989 
167. NNH +O;::= N20+ H l.OE14 0.00 o Miller &: Bowman 1989 
168. N N H+ OH ;::= N2 + H20 5.0E13 0.00 o Miller &: Bowman 1989 
169. NO+ H02 ;::= N02 +OH 2.1E12 0.00 -480 Glarborg et al. 1986 
170. NO+ NH2 ;::= N2 + H20 6.2E15 -1.25 o Miller&: Bowman 1989 
171. NO+NH2 ;:;NNH+OH 6.4E15 -1.25 o Miller &: Bowman 1989 
172. NO+NH;:;N20+H 2.4E15 -0.80 0.00 Miller &: Bowman 1989 
173. NO+N;:;O+N2 3.3E12 0.30 0.00 Glarborg et al. 1986 
174. NO+ NNH :;::= N2 + HNO 5.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
175. HNO+M.=H+NO+M' 1.5E16 0.00 48680 Glarborg et al. 1986 
176. HNO+H-==H2+NO 5.0E12 0.00 o Glarborg et al. 1986 
177. HNO+OH ;::= NO+H20 3.6E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
178. N02+M:;::NO+O+M l.IE16 0.00 66000 Glarborg et al. 1986 
179. N02+H:;::NO+OH 3.5E14 0.00 1500 Glarborg et al. 1986 
180. N02+0-==N0+02 l.OE13 0.00 600 Glarborg et al. 1986 
181. N20+ M;::::;: N2 +O+ M 9.3E14 0.00 59300 Frank et al. 1986 
182. N20+H-==N2+0H 1.9E06 2.42 13500 Frank et al. 1986 
183. N20+0.=NO+NO l.OE14 0.00 28200 Glarborg et al. 1986 
184. N20+ O;:;: N2 +02 l.OE14 0.00 28200 Glarborg et al. 1986 
185. N20 +OH;::::;: N2 + H02 2.0E12 0.00 10000 Miller &: Bowman 1989 
186. CN+H2 ;:=HCN+H 3.0E05 2.45 2237 Glarborg et al. 1986 
187. HGN +0.= NGO+ H 1.4E04 2.64 4980 Glarborg et al. 1986 
188. HGN +0 .= NH +GO 3.5E03 2.64 4980 Glarborg et al. 1986 
189. HGN +0 .=GN +OH 2.7E09 1.58 26600 Glarborg et al. 1986 
190. HGN +OH.= GN + H20 1.5E13 0.00 10929 Glarborg et al. 1986 
191. HGN +OH.= HOGN +H 5.9E04 2.40 12500 Miller & Bowman 1989 
192. HGN+OH.=HNGO+H 2.0E-03 4.00 1000 Miller &: Bowman 1989 
193. HCN+OH;::::;: NH2 +GO 7.8E-03 4.00 4000 Miller & Bowman 1989 
194. GN +O.= GO+ N 1.8E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
195. GN +OH .=NGO+ H 6.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
196. GN +02 .= NGO+O 5.6E12 0.00 o Glarborg et al. 1986 
197. NGO+M .=N +GO+M 3.1El6 -0.50 47700 Glarborg et al. 1986 
198. NGO+H .= NH +GO 5.0E13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
199. NGO+O .= NO+GO 3.2E13 0.00 o Higasbibara et al. 1985 
200. NGO+OH "'NO+GO+H l.OE13 0.00 o Glarborg et al. 1986 
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201. NCO+H2 <=HNCO+H 8.6E12 
202. NCO+N <=No+ GO 2.0E13 
203. NCO +NO<= N,O +GO l.OE13 
204. HCNO +H.= HCN +OH l.OE14 
205. HOCN +H.= HNCO+ H l.OE13 
206. HNCO+ H<= NH2 +CO l.IE14 
207. HNCO+ O<= NCO+OH 3.2E12 
208. HNCO+OH <= NCO+H2 2.6E12 
209. H2CN+M?HCN+H+M 3.0E14 
210. C02+N;:::NO+C0 1.9Ell 
211. CHa+N?H2CN+H 3.0E13 
212. CH3 +NO;::: HCN +H20 5.3Ell 
213. CHa+NO;::: H2CN +OH 5.3Ell 
214. CH,+N<=HCN+H 5.0E13 
215. CH2+N2?HCN+NH l.OE13 
216. CH,+ NO<= HCNO +H 1.4E12 
217. CH,(•) +NO<= HCN +OH l.OE14 
218. CH +N .=CN +H 1.3E13 
219. CH +N2 ?HCN +N 3.0Ell 
220. CH+NO<=HCN+O l.IE14 
221. CN+N;::::C+N2 1.9E15 
222. C+NO.=CN+O 3.7E13 
223. C2Ha +N;::;.': HCN +CH2 2.0E13 
224. HCCO +N<= HCN +GO 5.0E13 
225. HCCO +NO.= HCNO +GO 2.0E13 

a Third body effektiviteter: H2-0, H20-0, C02-0 
~ Third body effektivitet: H20=5 

Eo Kil de 

0.00 9000 Glarborg et al. 1986 
0.00 o Glarborg et al. 1986 
0.00 -390 Glarborg et al. 1986 
0.00 12000 Glarborg et al. 1986 
0.00 o Glarborg et al. 1986 
0.00 12270 Mertens et al. 1988 
0.00 10300 Thlly et al. 1988 
0.00 5540 Thlly et al. 1988 
0.00 22000 Miller & Bowman 1989 
0.00 3400 Glarborg et al. 1986 
0.00 o Miller & Bowman 1989 
0.00 15000 review 
0.00 15000 review 
0.00 o Glarborg et al. 1986 
0.00 74000 Glarborg et al. 1986 
0.00 -1100 Glarborg et al. 1986 
0.00 o Langford et al. 1988 
0.00 o Glarborg et al. 1986 
0.00 13600 Glarborg et al. 1986 
0.00 o Glarborg et al. 1986 
-0.60 o review 
0.00 o Busain & Newton 1982 
0.00 o Glarborg et al. 1986 
0.00 o Glarborg et al. 1986 
0.00 o Miller & Bowman 1989 est 

"Third body effektiviteter: H20=I8.6, C02=4.2, H2=2.86, C0=2.11, N2=1.26 
d ko=8.0E26T-3 ·0 , centerkorrektionsparametre (SRl): 0.45, 797.0, 979.0 
Third body effektiviteter: H2=2 
e k0=3.18E4lT- 7·03exp(-2762/RT), centerkorrektionsparametre (Troe): 0.604 
6927 32979.0 
1 Third body effclrtiviteter: CHo~=2.8, H20=S.O, C02=3.0, H2=1.9, CO::::l.9 
fl Third body effektivitet: H=O 
' ko=6.37E27T-'·'exp(-54/RT) 
Third body effektiviteter: H2=2, C0=2, C02=3, H20=5 
; ko=2.67E27T-3·5exp(-1410/IIT) 
Third body effektiviteter: H2 =2, C0=2, C02::;;;3, H20=5 
i ko=3.6E15exp(-59270/IIT) 
i: Third body effektiviteter: H20=10, 02::::2, H2=2, N2=2 
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