N
N

N

HAL

open science

Etude expérimentale et numérique de la cinétique
d’oxydation de la fenchone, un additif a haute densité
énergétique

Lydia Boualem

» To cite this version:

Lydia Boualem. Etude expérimentale et numérique de la cinétique d’oxydation de la fenchone,
un additif a haute densité énergétique. Chimie. Université d’Orléans, 2023. Francais. NNT:

20230RLE1078 . tel-04600706

HAL Id: tel-04600706
https://theses.hal.science/tel-04600706

Submitted on 4 Jun 2024

HAL is a multi-disciplinary open access
archive for the deposit and dissemination of sci-
entific research documents, whether they are pub-
lished or not. The documents may come from
teaching and research institutions in France or
abroad, or from public or private research centers.

L’archive ouverte pluridisciplinaire HAL, est
destinée au dépot et a la diffusion de documents
scientifiques de niveau recherche, publiés ou non,
émanant des établissements d’enseignement et de
recherche francais ou étrangers, des laboratoires
publics ou privés.


https://theses.hal.science/tel-04600706
https://hal.archives-ouvertes.fr

. . 1l ‘
mg I'\I/'(gls.llJI[R::‘S U nivemé !H\,ﬁﬂ

d’ORLEANS

UNIVERSITE D’ORLEANS

ECOLE DOCTORALE
ENERGIE, MATERIAUX, SCIENCE DE LA TERRE ET L’'UNIVERS

INSTITUT de COMBUSTION, AEROTHERMIQUE,
REACTIVITE et ENVIRONNEMENT

TH ESE presentee par:
Lydia BOUALEM

soutenue le : 5 décembre 2023

pour obtenir le grade de : Docteur de I’'Université d’Orléans

Etude expérimentale et numeérique de la
cinétique d’oxydation de la fenchone, un additif
a haute densité énergeétique

Discipline/ Spécialité : Chimie physique
THESE dirigée par :

G. DAYMA Professeur, Université d’Orléans
RAPPORTEURS :
V. DIAS HDR, Maitre de recherche, Université catholique de Louvain

R. FOURNET HDR, Professeur, Université de Lorraine, Nancy

JURY :

V.DIAS HDR, Maitre de recherche, Université catholique de Louvain HDR,
R.FOURNET  Professeur, Université de Lorraine, Nancy

B.LEFORT Professeur, Université de Bourgogne, Nevers, Présidente du jury

A.NICOLLE HDR, Ingénieur de recherche, Rueil-Malmaison
Z.SERINYEL HDR, Maitre de conférence, Université d’'Orleans
G.DAYMA Professeur, Université d’Orléans

im CAPRySSES aramco &







Remerciements

Les travaux de recherche présentés dans ce manuscrit ont été réalisés a 1’ Institut de Combustion,
Aérothermique, Réactivité et Environnement (ICARE) a Orléans, cette thése a été financée par
le LABEX CAPRYSSES (Cinétique chimique et Aérothermodynamique pour des Propulsions
et des Systemes Energétiques Propres et Surs) (ANR-11-LABX-006-01) et la société Aramco
Overseas.

Mes premiers remerciements vont & mes encadrants de these : Guillaume DAYMA, Professeur
de I’Université d’Orléans, Zeynep SERINYEL, Maitre de conférences, Université d’Orléans et
André NICOLLE, Ingénieur de recherche chez la société ARAMCO. Je tiens a les
remercier pour leur soutien, leurs précieux conseils, leur disponibilité et leur sympathie. Je
leur suis également reconnaissante pour toutes les opportunités qu’ils m’ont offertes et
pour m’avoir fait bénéficier de leurs nombreuses qualités professionnelles. Je
remercie également Fabrice FOUCHER pour son accueil au laboratoire PRISME de
I’Université d’Orléans, merci de m’avoir accordé une période pour réaliser mes essais
en machine a compression rapide.

Je tiens a remercier M. Phillipe DAGAUT pour sa gentillesse, ses conseils et sa disponibilité,
je remercie également M. Roland BENOIT pour ses encouragements et pour le temps qu’il
m’accordait durant mes pauses.

Un grand merci a mes collegues : Maxence et Giorgia pour leur aide, leur patience et pour
m’avoir supporté durant les nombreuses manips.

Je souhaite également exprimer ma reconnaissance aux membres du jury Benoite
LEFORT, Professeure a 1I’université de Bourgogne, Véronique DIAS, Chargée de recherche a
I’Université Catholique de Louvain, René FOURNET, Professeur de 1’Université de
Lorraine, pour avoir accepté de juger mes travaux de recherche, je les remercie
également pour leurs questions et remarques apportées durant ma soutenance.

Un grand merci @ mes collégues et amis des différentes équipes et je remercie
également 1’ensemble du personnel d’ ICARE.

J’ai eu la chance de cotoyer des personnes exceptionnelles durant mon parcours de these
a Orléans, je cite : Hajar, Ahlem , Jean-Noél et Zahra je tiens a les remercier trés
particulierement pour leurs encouragements, leur aide, leur patience, ... leur soutien
moral et pour m’avoir supporté durant les derniers moments de soutenance, nous avons
vécu ensemble les bons et les mauvais moments, je les remercie encore d’étre a mes cotés.



Je tiens a remercier également mes amies de longue date, Tina et Djamila, pour leurs
messages d’encouragements et leur soutien moral et ce malgré la distance. Je remercie
également Zakaria pour ses conseils et ses encouragements durant les moments difficiles au
cours de ma these et de m’avoir accordé son temps pour me remonter le moral.

Et en dernier je remercie mes collégues de Lyon, ils m’ont encouragée et soutenue jusqu’au
jour de ma soutenance. Je remercie infiniment mon copain Mohcine pour son soutien, sa
disponibilité, sa patience et pour étre toujours présent a mes cotés.

Pour terminer, mes sincéeres remerciements vont & ma famille : mes parents, mon frére, ma
niéce et ma grande sceur qui n’est plus a mes c6tés mais toujours dans mon ceeur.

Un grand merci a mon pere et ma mére pour tous leurs sacrifices, sans oublier leur soutien
moral et leurs encouragements durant mon parcours.



Table des matieres

LY Aol [U Tt i o] o PRSP 1
| R O0] 0] (= (=TSP PPTTPPPPRPTOPPRR 1
2 Cadre et 0bjectifs de 1a theSe .........coviiiiiiiii e 5
Chapitre 1 : BIDHOGIraphie......c...oiiiiiieiiee e 10
1.1 Les carburants a haute densité €nergetique...........oocvovererienienieenese e 11

I O O =T 1 Tod o T PRSP SUSPPRRRTIS 11

1.1.2 Carburants pOIYCYCHQUES .........eioiiiiiiiiiee s 14
1.1.21  NOIrbornane CrH1o....uui et 15

1.1.2.2  Ethylnorbornane ... 16

1.1.2.3  Exo-tétrahydrodicyclopentadiéne (JP-10)........ccccerirriineiieniienieiieeen, 18

1.1.2.4  Les pinenes et le CampPhene...........ccceeiieiiiiiiie i, 19

1.1.25  CamMPNIe oo 19

1.2 Impact de la tension de cycle et des substituants (carbonyle, méthyle) ......... 21
1.3 CONCIUSTION ..ttt e et e et e e st e e snteeeanseeeanneeeas 22
RETErENCE dU CRAPITIE L.......eiiiiiiiie ettt 23
Chapitre 2 : disSpositifs eXPEFTMENTAUX .......cciuieeiiieeiiieeeie e et se e se e e eraeeeaeee s 28
2.1  Le reacteur parfaitement agité par JetS gazeuX .......cccvvveevveeeiiureesiieeesieeesiee e 29
2.1.1 Description du réacteur ULIHSE ..........c.eeoiieeiiieeiiire e 29
N o 1T | L USSR 30
2.1.3  Calcul du débit des reactifs...........cooueruiiiiiiiie e 31
2.1.4  Introduction des rEACHITS ..........coviiiiiiiiee e 32
2.1.5  PreIBVEMENT ..ot 32
2.1.6 Description des dispositifs d’analyse ........c.c.eeeviviiiiiiiiiiiiiiiiii e 33
2.1.7 La spectrométrie a Infrarouge a Transformée de Fourier.............cocevvveevineennnen. 33
2.1.8 La chromatographie en phase QazeUSE .........cc.eeovvveiiireiiiee e 34
2.1.9 Comparaison des résultats en utilisant les différentes méthodes......................... 36
2.1.10 Evaluation des iNCErtitUAES .........ueivieiiieiie ittt 36

2.2 Machine a Compression RAPIAE .........ecoiuvieiiiiee i 37
2.2.1 Description et principe du montage expérimental...............cccccovvveeiiieeiinnnnn 37
2.2.2 INtroduction des rEACHITS .........cc.veiiiiiie i 39
2.2.3 ACQUISITION AES AONNEES .....cvvieeeiiee e 39
REFErenCes dU ChaPITIE 2. .......oeieec et 41
Chapitre 3 : MOEIISALION..........cccuiiiiiec e e 43
3.2.1 Fichier ©“ MEcaniSmeE.IND ©......ccueeiiiieiiiieeiiie et saee e 44



Table des matieres

3.2.2 Les constantes de vitesse dépendantes de 1a pression ............cccoceeveiierneninn, 45
3.2.3 Le fichier de données thermodynamiques “ therm.dat “.............ccccoeerierennn 46
3.24 Le fichier de données de transport ““ tran.dat ““ ...........cccooveiiiiiienieeiiein, 47

3.3.1 Le modeéle de réacteur continu parfaitement agité (Perfectly Stirred Reactor) ....48
3.3.2 Le modeéle de réacteur homogene fermé (Closed Homogenous Batch Reactor)..49

331 La librairie PREMIX de flamme laminaire premélangée (Premixed Laminar
FIAME- SPEEA) ... 50
References du ChapItre 3 ... ... 51
CRAPITIE 4 ...ttt ettt ettt ettt 53
4.1 Mécanismes de combustion des hydrocarbures............cccoooiiiiiiiiiiiieienceee 54
41.1 Mécanismes de COMBUSLION ........c.cociveiie i 54
4.1.1.1 Les réactions d’oxydation a haute température ------------=---------- 54

4.1.1.2 Les réactions d’oxydation a basse température ----------------------- 55

4.2 Construction du MeécanismMe CINELIQUE .........oivierieeiiieiiiesiee et 56
42.1 Principe de fonctionnement du logiciel RMG ..........ccccoiiiiiiiiiiiiiciie, 56
4.2.2 La représentation des especes et des groupes fonctionnels ............ccccccveene. 57
4.2.3 Bases de donnBeS RMG ..........iiiiiiiiiiiiecc s 58
4.2.4 Discussion sur le mécanisme cinétique developpé .........ccccocveevieeeviieeiiiinns 59
4241 Les réactions de métathese avec H et le radical CHz .........ccocoovveiiiiiininnee, 61
4.2.4.2 Réaction de B-SCISSION .....vvveiiieeiiieeeiiiee e see e see e te et e e e e ree e 66
4.2.5 Changements apportés au meécanisme CINELIGUE .........cccveeevveeevieeesiiieeiiiinns 75
4.3 Principe de construction d’un mécanisme cinétique .....................ooceviiiiiiiinnnninnn, 77
OO0 o Tod 11 ] o] o PP RTO PRSI 78
RETFErenCes dU ChaPITIE 4 ........ooiieee et e e 79
(O gT= T o1 £ =Y TSR OPRROPRRPPRS 82
5.1 Etude en réacteur parfaitement agite ...........ccccoovveiiii e 83
5.1.1 Interprétation et diSCUSSION .......c..eeeiiieeiiieeiiie e e eaee e 83
51.2 Analyse de voies réactionnelles ...........coccoovveiiiii i 90

5.2 Etude expérimentale en machine a compression rapide .............cccccvvveeinennnn 93
5.2.1 Modélisation et simulation des délais d’auto-inflammation................c.cccceeneeen. 99
5.2.2 Analyse de sensibilité sur 1’auto-inflammation de la fenchone........................ 101

5.3 (0] 004 1] (0] o ST 103
REFErences du ChapItre 5 .......oeiiieeee e 104

CoNCIUSION 1 PEISPECLIVES ...viiiiiiiiii ettt e et e e e anees 105



Table

des matieres

Références bibliographiqUES ..o

Annexes



Listes des figures, tableaux

Listes des figures

Figure 1:Technologies de mobilité decarbonees [3]........cccvrieriiiiiieiieniieie e 1
Figure 2: Synthése des hydrocarbures a cycles tendus a partir de matiéres premieres fossiles.
............................................................................................................................................... 2
Figure 3: Synthese des hydrocarbures a cycles tendus a partir de matieéres premiéres
=TT TUAY =] Fo1 o] PSSR 3
Figure 4: Dimérisation et I’isomérisation de B-PINENE. .......ccoveiiviiiiriiiiiiii e 3
Figure 1. 1 : Structure de la L-fenchone (a gauche) et la configuration chaise (a droite). ...... 11
Figure 1.2 : Vitesse de flamme laminaire de la I-fenchone /air & 453 K et 1 atm en fonction de
18 FICNESSE 5] vttt ettt ettt ettt 13

Figure 1.3 : Positionnement de la fenchone dans I’espace des propriétés du carburant (RON
(nombre d’octane recherche, température d’ébullition a 1 atm, pouvoir calorifique, indice de

suies YSI unifié) vis-a-vis d’autres hydrocarbures cycliques [27]. ......cccoeviviiiiiiinniienieen, 14
Figure 1.4 : Structure du norbornane (bicyclo [2-2-1] heptane) (a gauche) Cs/Hi» et la
configuration Dateau (& ArOTLE). ......couee it 15
Figure 1.5 : Radicaux norbornyles obtenus par méetathese. ............ccoovveriiiiiniiie e, 16
Figure 1.6 : Radicaux produits par B-SCISSION. .........ceiuiiiiiiiiaiieiiie e 16
Figure 1.7 : Structrcture 2-ethylbicyclo [2.2.1] heptane..........ccccoviveiviie i 16
Figure 1. 8:Pyrolyse du bicyclo[2-2-1]hept-2-ene(NOrbornene). ........ccoeevvveevieeeiiie e, 17
Figure 1.9 : Structrcture de 1’exo-tétrahydrodicyclopentadiéne............ccccocvvveviveeiineesiinnennn, 18
Figure 1.10 : Structure du camphre C1oH160. ...uiiiiireiiie e 19
Figure 1. 11 : Voies photochimiques et thermiques de décomposition du camphre identifiees
Par SAt0 Bt ODASE [B3].. . eeeirieeiiiie it e e e e 20
Figure 2. 1: Réacteur auto agité utilisé dans le cadre de ce travail. 1:Réacteur auto agite utilisé
dans le cadre de Ce trAVAIL ........cooiiiiiiiii e 30
Figure 2. 2:Spectre infrarouge de la fenchone a T cellule = 145° C, P=200 mbar. ................ 34
Figure 2. 3: Comparaison des résultats obtenus pour le méthane et 1’éthyléne suivant les
différents dispositifs d’analyse pour 1000 ppm de fenchone a 10 atm, 1=0.7s et o=1. ........... 36
Figure 2. 4: Schéma de la MCR de PRISME (Université d’Orleans). ........ccccccoveevivveenivnnnne, 38
Figure 2. 5: Profil de pression d’un essai réalisé en machine a compression rapide (¢=0,5,
Tc=794 K, Pc=39,62 bar, diluent (Ar 70%-N2=3090)). .....c.coiviirerieiieiieiie e see e e 40

Figure 3. 1: L’évolution des constantes de Vvitesse selon les trois régimes liés a la pression [6].



Listes des figures, tableaux

Figure 4. 1: Différentes voies de réactions a basse température pour un alcane [85]............. 55
Figure 4. 2: Description des listes d’adjacences pour le cas du méthane. ..............cccccvernneee. 57
Figure 4. 3: Structure de la fenchone et emplacement des radicaux primaires (a), structure du
NOTDOINANE (D). ..ttt ettt 60
Figure 4. 4: Radicaux obtenus par métathéese sur la fenchone, ainsi que les énergies de liaison
menant a la formation des radicaux en Kcal.mol™ [95]. ......cccooviviviviriiereiccccee e, 60

Figure 4. 5 : Comparaison des constantes de vitesse de métathése par I’atome hydrogéne H (a
gauche) et par le radical méthyle CH3 (a droite) pour former F1l(en haut) et F2 (en bas)

proposées par le RMG avec celles qui servent de réferences. .........cocovvvvivveiieeiie e, 62
Figure 4. 6: Comparaison des constantes de vitesse des réactions d’abstraction par I’atome H
(a droite) et par le radical méthyle, CHs, (a gauche) pour former les radicaux F3 et F4. ........ 63

Figure 4. 7: Constantes de vitesse pour les réactions d’abstraction d’hydrogéne par I’atome
d’hydrogéne (a gauche) et OH (a droite). La constante de vitesse de F3 et celles de F4 sont
censées étre identiques, tandis que celle de F6 est deux fois plus élevée que celle de F5. ...... 65

Figure 4. 8 : Voies de décompositions du radical F1 ...........cccccoooiiiiiiiiniiiicic e 67
Figure 4. 9:Voies de decompositions du radical F2. ............ccccoovviiiiiiiiiiieiicece 68
Figure 4. 10: Voies de décompositions du radical F3. ...........cccooviiiiiiiiiniciice 69
Figure 4. 11: Voies de décompositions du radical F4. ...........cccccoviiiiiiiieiiiice 70
Figure 4. 12:Voies de décompositions du radical F5. ..........c.ccooiiiiiiiiiiiiiic e 71
Figure 4. 13:Voies de décompositions du radical FB. ............cccccoviiiiiniiiiiniie e 72
Figure 4. 14: Structure hiérarchique d’un mécanisme Cin€tiquE. .........ccveerrvreeriueeerieeesinnenn 77

Figure 5. 1: Evolution de la fraction molaire de la fenchone en fonction de la température selon

trois conditions de richesse différentes a p =10 atm, t = 0,7 s, Xfo = 1000 ppm.........cc0ecvne... 84
Figure 5. 2:Evolution des fractions molaires du benzene en fonction de la température pour
trois conditions de richesse (¢=0,5-1-2), ap =10 atm, T=0,7 S. ...evrrrrrrerriiriiiiriiiieeeeneeninnne 85
Figure 5. 3: Résultats obtenus en milicu pauvre ¢ = 0,5 en réacteur parfaitement agité a 10 atm,
1=0,7 s, pour 1000 ppm de feNChONE. ......cuuviiiiiiiiiiiiiiiii e 86
Figure 5. 4: Résultats obtenus en milicu steechiométrique ¢ = 1 en réacteur parfaitement agité
a 10 atm, T= 0,7 s, pour 1000 ppm de feNChONE. ........ccovvriiiiiiiiiiiiii e 87
Figure 5. 5: Résultats obtenus en milicu riche ¢ = 2 en réacteur parfaitement agité a 10 atm, t
=0,7 s, pour 1000 ppm de fENCIONE. ......vvviiiiie e 88

Figure 5. 6 : Analyse des voies d’oxydation de la fenchone a ¢ =1, p=10atm, t=0,7set T =
850 K (L'épaisseur des fleches indique l'intensité du flux de carbone au sein du réseau
réactionnel, ¢’est-a-dire la vitesse volumique molaire de conversion d’une espéce en une espece

AAJACENTE AU FESBAU). .oevveeeeiieeeeiiee ettt e e ettt e e et e e et e e et e e e st e e e s steeesteeeste e e e teaeaaseaeessaaeeanteeeanneas 90
Figure 5. 7 : Voies de formation du benzéne a p =10 atm et T=0,7S. .ccecovvrerireeiineesirnnennn, 92
Figure 5. 8: Effet de la richesse sur I’évolution des délais d’auto-inflammation.................... 94

Figure 5. 9:Comparaison entre les profils de pression expérimentaux avec ceux obtenus par
simulation pour le mélange non-réactif (fenchone/Ar 0,3 - N2 0,7), ¢ = 0,5, To= 96,5 °C et Po

T 2,059 DAF. 1ottt b e et e e e nne s 99
Figure 5. 10: Délai d’auto-inflammation des mélanges fenchone/O>/diluant a la richesse 0,5 et
L e e h ettt Rt Rt e R e e bt Rt R e Rt e Ee e te et e Rt e te e reeaeenteenee 100

Figure 5. 11: Analyse de sensibilit¢ sur OH durant I’auto-inflammation du mélange
steechiométrique fenchone/O2/diluent, Tc = 875 K, pc = 40 bar, a 20% de consommation de
L8] OSSP OPPR PP 101



Listes des figures, tableaux

Figure 5. 12 : Analyse de sensibilité sur HO2 durant I’auto-inflammation du mélange
steechiométrique fenchone/O2/diluent, Tc = 875 K, Pc = 40 bars, a 20% de consommation de

[07:1 ¢ o1 | -1 0| FRRUUTTT TP RUTURTTRRRTR 102



Listes des figures, tableaux

Listes des tableaux

Tableau 1. 1:Propriétés physico-chimiques de la fenchone C1oH160. ...coovvvveviviiieiiieiiene, 12
Tableau 2. 1:Systeme analytique utilisé dans le cadre de ce travail. ..........cccccovvvveviieinenne, 35
Tableau 2. 2:Caractéristiques de la MCR utilisées dans le cadre de cette étude. ................... 39

Tableau 4. 1:Paramétres d’ Arrhenius pour les constantes de vitesse des réactions de métathése

Vol o T O o PO TPPPR 61
Tableau 4. 2: Parametres cinétiques (unités en cm, mol, cal, s) des réactions d’abstraction par
(O T ] R - PRSP 64
Tableau 4. 3:Constantes de vitesse du meécanisme de la fenchone (A :cm3. mol-1.s-1,Ea
1CALIMOI™). 1ot 74
Tableau 4. 4:Liste des réactions les plus sensibles pour le calcul du délai d’auto-inflammation
AUX DASSES TEMPATALUIES. ... eeeieieiee ittt ettt ettt et et enrne s 76
Tableau 5. 1:Compositions des méelanges utilisés pour les expériences en RCM. ................. 93

Tableau 5. 2: Conditions initiales et de fin de compression pour ’oxydation de la fenchone en
machine a compression rapide pour ¢ = 0,5, pc = 40 bar, diluant (Ar =30%-N2=70 %),( Ar
TB0Y0-N2TA0 90). .ottt ettt nrae s 96
Tableau 5. 3:Conditions initiales et de fin de compression pour ’oxydation de la fenchone en
machine a compression rapide a ¢ = 0,5, pc = 40 bar, diluent (Ar =70%-N2=30 %),( Ar =80%-
IN2T20 20). ettt b ettt E ettt be e 97
Tableau 5. 4:Conditions initiales et de fin de compression pour ’oxydation de la fenchone en
machine a compression rapide a ¢ = 1, pc = 40 bar, diluant (Ar =30%-N2=70 %), (Ar =50%-
N2=50 %),(Ar =70%0-N2=30 90). ...cveeiiieriiieiee sttt 98
Tableau 5. 5: Composition des diluants a @ = 0,5t @ = 1....ccccccevveiviieeiiiie e 99



Abréviations et nomenclatures

FID

GC-MS

TCD

FTIR

HPLC

CP-SIL
CP-Al0s-KCl

CP-Carboplot-P7

JSR
MCR

T3 HS T

Abréviations et nomenclatures

Détecteur & ionisation de flamme

Chromatographie en phase gazeuse-Spectrometre de masse

Détecteur a conductivité thermique

Infrarouge & Transformé de Fourrier

Chromatographie liquide a haute pression

Colonne ChromPack-DimethylpolySiloxane

Colonne d'oxyde d'aluminium ChromPack désactivée par le chlorure de
potassium

Colonne tubulaire ouverte ChromPack a couche poreuse a base de
carbone

Réacteur auto-agité par jets gazeux

Machine a Compression Rapide

Pression en atm

Richesse

Température en K

Temps de passage en s

Masse de ce composé en kg

Masse molaire du composé en kg.mol*

Constante des gaz parfaits 8,314 J.K.mol*

Masse volumique du composé liquide en kg.m™

Volume du réacteur en m

Débit volumique total entrant dans le réacteur m®. s
Température ambiante en K

Pression ambiante en atm

Pression au sein du réacteur en atm
Température du réacteur.

Pression de fin de compression,

Rapport des capacités calorifiques

Capacité calorifique a pression constante
Capacité calorique a volume constant
Constante de vitesse

Facteur pré exponentiel

Température en K

L’énergie d’activation de la réaction
Constante des gaz parfaits

Facteur traduisant la déviation d’un comportement d’Arrhenius idéal
Enthalpie libre

Entropie

Enthalpie

Vitesse molaire nette de réaction de 1’espéce 1
Masse molaire de I’espéece i

Coefficient de diffusion



Introduction

Introduction



Introduction

Introduction

1 Contexte
Une voie de décarbonation des transports est I'électrification des véhicules légers. En fonction
de la décarbonation de I'électricité et des émissions liées a la production des batteries,
I’électrification peut conduire a une réduction des émissions nettes de CO2 dans le secteur des
transports [1-2]. Une autre voie de décarbonation des transports est 1’utilisation de carburants
synthétiques a faibles émissions CO> nettes [3]. La mise en ceuvre de ces nouveaux carburants

necessite une reformulation pour atteindre la qualité de carburant requise [4].

~ [ passagers l fret

-~ -
-
S

Carburants
- Synthétiques

Véhicules
électriques

Véhicules légers Camions légers  Maritime
45,9% 11,1% 12,1%

Ferroviaires 2,2 % Bus3,9% Engins12,8% Aériens12%

0% 20% 40% 60% 80% 100%
La répartition de la consommation de I'énergie dans le transport

Figure 1:Technologies de mobilité décarbonées [3].

La formulation d’additifs multifonctionnels issus des terpenes cycliques [5] est une solution
pour améliorer simultanément plusieurs propriétés des carburants automobiles. L'augmentation
de la densité énergeétique des carburants constitue un moyen potentiel de réduire les émissions
spécifiques de COz a I’échappement.

Récemment, le passage des ressources fossiles conventionnelles a la biomasse a fait I'objet
d'une attention particuliére afin de réduire les émissions de gaz a effet de serre malgré un
approvisionnement limité [6]. A la différence des biocarburants BtL composés principalement
d'alcanes linéaires ou ramifiés [7], les biocarburants a haute densité énergétique mettent en
ceuvre des alcanes multicycliques pour obtenir une densité plus élevée.

Par conséquent, une syntheése spécifique est nécessaire pour construire une telle structure
moléculaire. Dans ce domaine, de nombreux efforts ont été réalisés et certains biocarburants
synthétisés a partir de ressources dérivées de la biomasse présentent un bon potentiel en tant

que carburants liquides a haute densité énergétique [8].
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Les hydrocarbures a cycle tendus sont intéressants en tant que composants a haute densité
énergétique dans les systemes de transport pour autant qu’ils ne dégradent pas les propriétés
des carburants de fagcon rédhibitoire par rapport aux spécifications, voire conferent des
propriétés plus intéressantes. Cependant, la synthese des biocarburants polycycliques a haute
densité énergétiques est de plus en plus compliquée. Jusqu'a présent, de nombreuses molécules
plateformes dérivées de la biomasse ont été utilisées pour produire des biocarburants a haute
densité eénergétique. lls peuvent étre produits en quantités relativement abondantes a partir de
matieres premiéres fossiles [9] par cyclisation des hydrocarbures suivi d’une réaction de Diels-

Alder et une oxydation.

cyclisation Diels Alder oxydation
/ / + / s >
N

Figure 2: Synthése des hydrocarbures a fonctionnalités oléfiniques a partir de matiéres

premiéres fossiles.

Ils peuvent également étre produits a partir des terpenes qui constituent une classe importante
et diversifiée de composés organiques, produits par une grande diversité de plantes, en
particulier les coniferes [10]. Plusieurs exemples de conversion des terpenes pour la propulsion
ont été rapportés [11- 12]. La structure moléculaire polycyclique présente dans les terpénes
offre une probabilité a concevoir et fabriquer des biocarburants de haute densité énergétique.
Les terpénes tels que 'a-pinéne, le B-pinéne, le camphéne et le limonene (avec une densité de
0,841-0,859 g.mL™) sont des composants importants de la résine de pin et sont actuellement
produits a I'échelle industrielle, soit de maniere non destructive par I'entaillage des arbres
(térébenthine de gomme), soit comme sous-produit de la mise en pate du papier (térébenthine
de sulfate brute - CST) [13]. Avec une structure compacte et des fonctionnalités oléfines
réactives, I'nydrogénation directe des terpenes peut produire un carburant a haute densité
énergétique. Un exemple est présenté par la figure 3 qui montre la synthése du camphre par

isomérisation de 1’a-pinéne suivi d’une estérification du camphéne et hydrolyse [14].



Introduction

Isomérisation Estérification I O Hydrolyse |
— — »\ —
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Figure 3: Synthése des hydrocarbures a cycles tendus a partir de matiéres premiéres

renouvelables.

Meylmans et al [14] ont exploré la dimérisation de B-pinéne avec un mélange de terpénes (a-
pinéne, camphéne et le limonéne) a l'aide de catalyseurs acides hétérogenes pour produire une
distribution complexe de molécules Czo, (figure 4).

Le B-pinéne a été choisi comme point de départ en raison de la facilité de dimérisation permise
par sa double liaison exocyclique. Les structures et les quantités relatives d'isoméres présents
avant la dimérisation sont des considérations importantes pour la synthése de ces carburants a

haute densité.

H limoneneg
——
—_— Y/

p=pinene o-pinene

camphene

j”'

C,oH3, mixture

j H-/cat.

Carburants a haute densité énergétiques

Figure 4: Dimérisation et I’isomérisation de B-pinéne.
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L'utilisation potentielle de mélanges et d'additifs nécessite une connaissance approfondie de la
cinétique de combustion des composants émergents ainsi que de la nature et de la quantité de
polluants formés lors de leur oxydation et de leur décomposition thermique. lls peuvent étre
utilisés dans des mélanges conventionnels comme carburant d’appoint.

Les caractéristiques de combustion des hydrocarbures a cycles tendus ne sont pas suffisamment
étudiées. Parmi ces hydrocarbures, le JP-10 (principalement de I'endo-
tétrahydrodicyclopentadiéne), produit par hydrogénation catalytique du dicyclopentadiéne, est
probablement le plus étudié[15]. Cependant, l'impact de ces hydrocarbures sur les
caracteéristiques de la suie produite reste a déterminer [16]. La fonctionnalisation de ces additifs
a cycles tendus avec des groupes contenant de I'oxygene, tels que les alcools ou les cétones,
peut contribuer a réduire davantage la propension a la formation de suie de ces additifs [17],
mais au détriment du pouvoir calorifique des hydrocarbures a cycle tendus.

Plusieurs etudes semblent indiquer que les bicycloalcanes avec des cycles a 5 carbones,
conduisent a des suies plus amorphes que celles d’un carburant commercial, donc plus faciles
a post-oxyder. Néanmoins, 1’oxydation des polycycliques oxygénés a été beaucoup moins
explorée. Parmi ses dérivés, on retrouve notamment le camphre et la fenchone qui présentent
un potentiel intéressant, pouvant étre considérés comme des hydrocarbures a forte densité
énergétique. La présente étude se propose notamment de documenter les premiéres étapes
réactionnelles en phase gazeuse menant a la formation des suies lors de la combustion de la

fenchone.
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2 Cadre et objectifs de la these

Cette thése a été financée par le LABEX CAPRYSSES (Cinetique chimique et
Aérothermodynamique pour des Propulsions et des Systémes Energétiques Propres et Surs)
(ANR-11-LABX-006-01) et la société Aramco Overseas.

La fenchone présente une forte viscosité (1,99 mm?/s), une forte densité (0,94 a 25°C), une
faible solubilité dans I’eau (731 mg. L™ 4 25°C), un indice d’octane de I’ordre de 95, un PCI de
38 MJ/kg. Il s'agit donc d'un additif multifonctionnel potentiel avec une volatilité faible (BP
194°C, typique du BP final du naphta lourd). De plus, son potentiel de production a partir des
fractions Cs des mélanges de vapocraquage du naphta mais aussi a partir de sources naturelles
(par exemple I'huile de fenouil) est important [18-19] Les cétones bicycliques peuvent
également étre considérées comme des intermédiaires dans la combustion des
bicyclohydrocarbures, ce qui permet de mieux comprendre les mécanismes de combustion
associés [20]. La distorsion des liaisons (délocalisation de la liaison C-C, orbitales occupées
trés eétendues) implique une géne stérique pour l'isomérisation des peroxydes, et I’ouverture de
cycle, offrant un levier supplémentaire pour contrler les propriétés du carburant si ces
mécanismes sont mieux compris.

Le premier objectif de ce travail est de caractériser et quantifier la cinétiqgue de combustion en
phase gazeuse de la fenchone en fonction des conditions opératoires (température, pression et
richesse) afin de rationaliser les importances respectives des voies réactionnelles mises en jeu.
Etudier la combustion de la fenchone n’est pas seulement utile d’un point de vue industriel mais
aussi important pour la chimie fondamentale. Le deuxieme objectif de ce travail est précisément
le développement et la validation d’un schéma cinétique permettant de représenter les voies
principales de consommation de la fenchone dans des conditions de réacteur ouvert (réacteur
agité) ou a volume variable (machine a compression rapide). Ces connaissances seront
capitalisées dans des mode¢les prédictifs pour ’optimisation carburant / moteur. Ce travail
nécessite la connaissance des paramétres cinétiques de chacun des processus élémentaires du
mécanisme réactionnel ainsi que des propriétés thermodynamiques des especes impliquées dans

le modéle.
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Ce présent manuscrit sera divisé en cing parties :

Le premier chapitre consiste en une synthése bibliographique des particularités liées aux
différents combustibles liquides a haute densité énergétique et les études trouvées sur la
pyrolyse et I’oxydation du carburant préalablement choisis dans le cadre de notre travail
pour ses propriétés physicochimiques.
La description des dispositifs expérimentaux utilisés au cours de cette these se trouve dans
le deuxiéme chapitre :

= Réacteur auto-agité par jets gazeux (JSR) a ICARE.

= Machine a compression rapide (MCR) a PRISME.
Le troisieme chapitre décrit les outils numériques utilisés, afin de mener a bien ce travail,
et afin de reproduire les résultats expérimentaux obtenus.
Le chapitre quatre décrit le mécanisme cinétique développé dans le cadre de notre travail,
en s’appuyant sur un outil numérique, RMG (Reaction Mechanism Generator), permettant
de générer des données cinétiques et thermodynamiques. Egalement des corrélations de
types structure/réactivité ont été utilisées avec des hydrocarbures similaires et seront
présentées en détail.
Le chapitre cing est consacré aux résultats expérimentaux obtenus au cours de 1’étude
expérimentale lors de I’oxydation de la fenchone en réacteur a jets gazeux et en machine a
compression rapide et la confrontation du modele avec les résultats expérimentaux afin de
valider notre approche.
Le dernier chapitre cléture le travail réalisé dans le cadre de ma thése par une conclusion,

des perspectives seront également évoquées sur des travaux envisageables.
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Chapitre 1 : Bibliographie

Ce premier chapitre sera consacré a la description des carburants a haute densité énergétique,

notamment une synthése sur les carburants polycycliques terpéniques et cétoniques et des

travaux antérieurs seront évoqués concernant la pyrolyse et I’oxydation de ces COMpOSés.
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1.1 Les carburants a haute densité énergétique

Les combustibles liquides a haute densité énergétique ont attiré une grande attention de la
communauté de la combustion en raison de leur potentiel comme carburant pour les moteurs
ou comme additifs pour les carburants conventionnels. Dans la suite de ce chapitre, différentes
études de la littérature sur des especes polycycliques seront évoquées. Parmi les hydrocarbures
polycycliques les plus étudiés dans la littérature on trouve le norbornane C7Hs».

Dans ce qui suit, une bibliographie sur la pyrolyse et ’oxydation des carburants polycycliques

sera présentée.

1.1.1 Fenchone

= Potentiel de la fenchone comme carburant
La fenchone est un monoterpéne cyclique sous les dénominations chimiques : 1,3,3-trimethyl-
bicyclo [2.2.1] heptan-2-one, ou d-1,3,3-trimethyl-2-norbonanone, classée a la fois comme
monoterpéne et cétone, de formule chimique CioH160. Il existe deux énantiomeres de la
fenchone ; la D-fenchone est I'eénantiomére (1S,4R) dextrogyre (+), et la L-fenchone est
I'énantiomere (1R,4S) et est lévogyre (—). Dans le cadre de ce travail 1’étude expérimentale a

été menée sur la L-fenchone, figure 1.1.

Figure 1. 1 : Structure de la L-fenchone (a gauche) et la configuration chaise (a droite).
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Cet additif présente des caractéristiques physico-chimiques résumées dans le tableau 1.1[21].

Tableau 1. 1:Propriétés physico-chimiques de la fenchone C19H160.

Densité 0.94

Pouvoir calorifique inférieur PCI | 38 MJ.kg™

Pouvoir calorifique supérieur PCS | 42 M .kg™*

Point d’ébullition 467,15 K
Masse molaire 0,152 kg.mol*
Indice d’octane RON=93, MON=81 [22]

L’enthalpie de formation & 298 K de la fenchone a été évaluée par le biais de réactions
isodesmiques a -257,52 kJ.mol™. La pression de vapeur saturante de la fenchone en fonction de
la température est représentée par 1’équation d’Antoine dont les coefficients sont calculés par

le NIST [23] et valables pour des températures comprises entre 301-464 K.

2055,813

10g(P) = 4,76003 — m

P : pression de vapeur saturante exprimée en bar et la température en K.

Structurellement, la fenchone est un norbornane substitué avec un groupe fonctionnel cétone et
trois groupes méthyliques supplémentaires. C’est un constituant qu’on peut trouver dans
I’absinthe (sa concentration < 5 mg. L) ainsi que dans les huiles essentielles de graines de
fenouils a des concentrations variables selon I’espece de fenouil et le lieu d’origine. Selon la
pharmacopée européenne, 1’huile essentielle de fenouil amer produite a partir des parties
aeriennes de la plante (Foeniculum Vulgare) peut contenir entre 7 et 25 % de fenchone et I’huile
essentielle de fenouil amer produite a partir des fruits de la plante peut contenir entre 12 et 25
% de fenchone. Ce monoterpéne est utilisé comme matiére premiere pour la fabrication des
arémes dans les aliments et en parfumerie, également utilisée dans I'industrie alimentaire, dans

les boissons comme conservateur et dans les détergents et savons [24].
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Les recherches bibliographiques relatives a la fenchone montrent que trés peu d’études et
travaux thermocinétiques ont été réalisés sur ce composé. La seule étude en réacteur idéal
reportée est celle de Coudour et al [25] qui, dans le contexte des COV impliqués dans les feux
de forét, ont étudié la pyrolyse flash de la fenchone et la vitesse de propagation de flammes
laminaires en chambre sphérique pour différentes conditions de richesses. Les résultats obtenus
permettront une meilleure compréhension des feux de forét en prenant en compte la combustion
des composés organiques volatils.

La figure 1.2 présente les vitesses de flamme de la fenchone comparées aux résultats
expérimentaux des composés trouvés dans la littérature : a- pinene et JP-10.

80
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E' 60 | ® ® [ ]
-, [ ] [ ]
o 50} ° 8
£ [ ]
E a0 | g
=
=
o 30 p
=
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§ ® JP-10 valeurs experimentales de Parsinejad et al .(20086)
= 0 r @ a-pinene courty et al.[ 2012b)

0
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Figure 1.2 : Vitesse de flamme laminaire de la I-fenchone /air a 453 K et 1 atm en fonction de
la richesse [25].

Les valeurs expérimentales de JP-10 ont été obtenues par Parsinejad et al. [26] et celles de a-
pinene par Country et al. [27]. lIs ont observé que les vitesses de combustion laminaire de la
L-fenchone correspondent aux résultats du JP-10 pour des richesses comprises entre 0,7 et 1,2.
Pour des richesses plus élevées, les valeurs de L-fenchone deviennent supérieures a celles de
l'a-pinene, mais se rapprochant des valeurs du JP-10. La vitesse maximale de la L-fenchone est

atteinte a ¢ = 1,1 et en mélange pauvre la vitesse est comprise entre 40 cm.s™ et 50 cm.s™.
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Figure 1.3 : Positionnement de la fenchone dans I’espace des propriétés du carburant (RON
(nombre d’octane recherche, température d’ébullition a 1 atm, pouvoir calorifique, indice de

suies YSI unifié) vis-a-vis d’autres hydrocarbures cycliques [28].

La figure 1.3 illustre que I’introduction d’une fonction cétone sur le 1,3,3 triméthylnorbornane
permet d’accroitre I’indice d’octane, tout en diminuant sa volatilité et ses émissions de suie [29]
et en assurant un pouvoir calorifique qui est supérieur a ceux du cyclohexane et du cyclopentane
(respectivement 33,9 et 33,0 MJ.L™?). Si la fraction volumique de suie peut étre réduite par
I’ajout de la fonction cétone, on peut également s’attendre a un impact sur la nanostructure des
suies (teneur en groupes aliphatiques impactant la cristallinité, la tortuosité et le diametre de

particules primaires) et donc la réactivité a 1’oxydation des suies formées [30].

1.1.2 Carburants polycycliques

Les recherches bibliographiques montrent fort peu d’études sur la combustion et la pyrolyse
des hydrocarbures polycycliques. Dans ce qui suit, une discussion générale sera abordée sur le
norbornane et ses dérivés, 1’exo-tétrahydrodicyclopentadiéne, sous le nom commercial JP-10,

et enfin un isomere de la fenchone, le camphre.
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1.1.2.1 Norbornane C7H1.

C’est un composé polycyclique ayant une densité énergétique de 0,854 g.cm™, connu pour ses
liaisons et angles tendus, le cycle étant contraint dans une configuration « bateau », ce qui donne

lieu a une réactivité élevée[31].

Figure 1.4 : Structure du norbornane (bicyclo [2-2-1] heptane) (a gauche) Cs/Hi> et la

configuration bateau (a droite).

Récemment, Abdrabou et al.[32] ont montré que I'ajout de norbornane a un carburant diesel
entraine une réduction de l'indice de suie et une augmentation du désordre de la suie, en raison
de l'incorporation d'un cycle a cing carbones dans la structure moléculaire de la suie [33]-[34].
Une étude a été menée par Sirjean et al.[35] sur la pyrolyse du norbornane dissous dans le
benzéne (un melange qui contient 20 % de norbornane et 80% de benzéne) en réacteur
parfaitement agité par jet gazeux ; a des températures comprises entre 873 K — 973 K et a
pression atmosphérique avec un temps de passage t =1 a4 s, en milieu tres dilué.

Les principaux produits observés étaient I'nydrogeéne, I'éthyléne et le 1,3 cyclopentadiene.

Ils ont décrit qualitativement les voies de pyrolyse possibles qui ont été prises en compte dans
leur mécanisme, notamment les réactions de dissociation unimoléculaire du norbornane, les
réactions de décomposition des biradicaux ainsi que les réactions par -scission des radicaux
norbornyles. Par la suite, un modele cinétique complet de la pyrolyse du norbornane a été
développe et validé par Herbinet et al.[36] afin de reproduire les résultats expérimentaux
obtenus.

Les trois radicaux norbornyles formés a partir de métathése présentent les principales voies de

consommation du norbornane.
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D=0 QO

Figure 1.5 : Radicaux norbornyles obtenus par métathése.

Le 3-norbornyle produit trois radicaux possibles par B- scission, le schéma réactionnel suivant
présente les voies de décomposition de ce radical

) — OO0 O

Figure 1.6 : Radicaux produits par B-scission.

Les analyses de sensibilité ont montré que les réactions de décomposition de R7 par -scission,
isomérisation et par métathese jouaient un réle important sur la consommation du norbornane
mais aussi la formation du 1,3-cyclopentadiene qui est un des trois produits principaux détecté

expérimentalement avec I’hydrogene et 1’éthyléne.
1.1.2.2 Ethylnorbornane

Dérivé du norbornane, carburant potentiel a haute densité énergétique, il présente une grande
réactivité et de meilleures propriétés physiques que le norbornane notamment : une densité de
0,86 g.cm™ & 298 K et un PCI de 42,8 MJ.kg™ [37].

Figure 1.7 : Structrcture du 2-ethylbicyclo [2.2.1] heptane.
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En raison de ses caractéristiques physiques 1’éthylnorbornane sera utilis¢é comme composant
intéressant des carburants hydrocarbonés a haute densité ou additif de carburants pour les
moteurs de fusée [38]. Récemment, Wang et al.[39] ont réalisé une étude sur la pyrolyse d’un
melange de stéréoisomeres : exo- éthylnorbornane (28,4 mol %) et endo- éthylnorbornane (71,5
mol %) dans un microréacteur a écoulement a 773 K < T < 1098 K, et une pression de 0,1-
3 MPa avec un temps de séjour 2,1-10,3 s pour explorer son mécanisme de pyrolyse a haute
pression. Au total, 30 produits de pyrolyse sont détectés et quantifiés en utilisant la GC-
MS/FID, dont les principaux produits sont I'éthyléne, le méthane, le 1,3-cyclopentadiéne et le
benzéne. L'analyse cinétique montre qu'aucune isomérisation de I'exo-éthylnorbornane et de
I'endo-éthylnorbornane n'est observée et que les énergies d'activation de la pyrolyse globale de
I'ethylnorbornane augmentent légérement de 0,1 MPa a 3 MPa, indiquant l'effet défavorable de
la pression. Un calcul théorique détaillé de la pyrolyse initiale de ce carburant est effectué pour
expliquer la formation et la sélectivité des produits primaires sous différentes pressions, ce qui
inclut des ruptures des liaisons C-C et des réactions d’arrachement de 1’hydrogéne conduisant
aux diradicaux et des radicaux qui subissent une décomposition supplémentaire via une -
scission (C-C).

On peut trouver également d’autres carburants ayant une structure semblable a celle du
norbornane avec une double liaison supplémentaire tel que le norbornéne, C7H12 (bicyclo[2-2-
1] hept-2-ene), et le norbornadiéne, C7Hg (bicyclo[2-2-1]hept-2,5-diene).

Balcyoolu et al. [40] ont effectué la pyrolyse du norbornene a 563 K-618 K et 0,1 MPa menée
dans un systeme couplé GC-réacteur pour les mesures a haute température, et ont calculé les
parametres d'Arrhenius des réactions rétro-Diels-Alder pour produire du 1,3-cyclopentadiene

et de I'éthyléne, ce qui correspondait assez bien aux valeurs de la littérature.

Norbornene Cyclopentadiene  Ethyléne

Figure 1. 8:Pyrolyse du bicyclo[2-2-1]hept-2-ene(Norbornéne).

17



Chapitre 1 : Bibliographie

De méme Woods et al. [41] et Birely et al. [42] ont également étudié la pyrolyse du
norbornadiene et ont trouve que les voies de pyrolyse du norbornadiene contenaient trois
réactions : la réaction rétro-Diels-Alder pour produire du 1,3-cyclopentadiene et de I'acétyléne,
des réactions d'isomérisation en 1,3,5-cycloheptatriene et en toluene. Enfin, une isomérisation

du norbornadiéne en quadricyclane a été identifiee par Wang et al. [43].

1.1.2.3 Exo-tétrahydrodicyclopentadiéne (JP-10)

C’est un alcane tricyclique qui fait partie des carburants de synthése qui sont utilisés en
aéronautique. Sa densité est de 0,94 g.mL™ et son pouvoir calorifique de 39,6 MJ.L™.

Ses propriétés thermiques, notamment le point de congélation, la densité d’énergie
volumétrique et I’impulsion spécifique élevés en font 1’un des carburants de missile les plus

prometteurs [44].

Figure 1.9 : Structrcture de 1’exo-tétrahydrodicyclopentadiéne.

Des études concernant I’auto-inflammation du JP-10 [44] ont été menées en tube a choc afin de
mesurer les délais d’auto-inflammation des mélanges JP-10/O./Ar dans les conditions
opératoires de températures comprises entre 1100 K et 1700 K avec une pression comprise entre
10° et 10° kPa des richesses de 0,5 a 2. Les résultats obtenus par Colket et Spadaccini [45] ont
montré que les délais d’auto-inflammation du JP-10 étaient plus courts que ceux du méthane,
équivalent a ceux du n-heptane et plus longs que ceux de 1’éthyléne et de I’hydrogéne.

La modélisation a été realisée par Davidson et al.[46]. Leur modéle reproduit d’une manicre
satisfaisante les délais d’auto-inflammation a haute pression.

Davidson et al. [47] ont également réalisé des travaux sur la décomposition thermique du JP-
10 notamment des expeériences ont été menées dans un tube a onde de choc et une méthode de
caractérisation des produits a été développée. Le benzéne, cyclopentene, propene, éthyléne,

acetylene, 1,3 butadiéne, cyclopentadiéne et JP-10 ont été identifiés par spectroscopie
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d’absorption UV. Cette méthode de caractérisation leur a permis de comparer le spectre

d’absorption UV obtenus expérimentalement avec les spectres des especes cités avant.

1.1.2.4 Les pinenes et le camphene

Capouet et al. [48] ont identifié quelques produits d’oxydation atmosphérique du pinéne, parmi
lesquels le norpinonaldehyde, 1’hydroxymenthenone. Vereecken et Peteers [49] ont de plus
identifié la nopinone, la pinocarvone et le myrtenal comme intermédiaires. L’aldéhyde
campholénique semble également un intermédiaire important dans 1’oxydation du pinéne[50].

La cinétique d’addition de OH sur le camphene a été déterminée en se basant sur des calculs de

structure électronique [51], menant a la production de la camphélinone [52].

1.1.2.5 Camphre

Monoterpéne cyclique, c’est un isomere de la fenchone, il possede deux atomes de carbone
asymeétriques et, en raison de sa chiralité, existe sous la forme de deux stéréoisomeres (-) -

camphre et (+) - camphre.

Figure 1.10 : Structure du camphre C1oH160.

Ce terpene peut étre considéeré comme une alternative biosourcée aux hydrocarbures fossiles.
Des études ont montré I’intérét de cet additif : Morajkar et al.[30] ont réalisé une étude pour
voir I’effet d’ajout de I'huile de camphre au diesel sur les nanostructures et la réactivité
oxydante de la suie générée par la combustion. L’huile de camphre, présente une viscosité de
(1,9 mm?.s? 240 °C) et un faible indice de cétane (inférieur a 10) (LVLC), en faisant un additif
alternatif prometteur pour les carburants automobiles. Cependant, sa propension a la suie et ses
effets ultérieurs sur la nanostructure de la suie, lorsqu'elle est mélangée au diesel ne sont pas
encore bien appréhendés. Durant leur travail, les effets de 1'addition de camphre et d’huile de

camphre au diesel sur la propension a la suie avec la morphologie des particules de suie sont
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étudiés dans une flamme de diffusion. Ils ont constaté que pour 5 % de camphre et 10% de
I’huile de camphre, le mélange donne une suie dont le diamétre des particules est plus petit mais
qui augmente le degré de désordre cristallin et les quantités de fonctionnalités de I'oxygene et
d'aliphatiques dans la suie. Cette étude démontre avec succes le potentiel des composés
cetoniques terpénoides avec une structure cyclique bicyclique caractéristique de I'amélioration
de la réactivité oxydative des suies dérivées de la combustion, comme souhaité dans les

technologies de filtres a particules.

N
o CH,GHO

\ ;‘\04_ 0

Figure 1. 11 : Voies photochimiques et thermiques de décomposition du camphre identifiées
par Sato et Obase [53]

La combustion du camphre conduit a la formation de suies hautement graphitisees [54] qui
indique la présence des aromatiques péri-condensés, ce qui implique l'existence de cycles
intermédiaires a cing chainons dans les précurseurs de suie, et la production des HAP
(hydrocarbures aromatiques polycycliques). Bien que la fonction cétone ait un effet bénéfique
sur les HAP et la suie [55], son impact combiné avec le cycle tendu sur la production de HAP

et la chimie de I'oxydation reste a déterminer.
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1.2 Impact de la tension de cycle et des substituants (carbonyle, méthyle)

Le concept de tension de cycle, formulé par Baeyer vers 1890 [56], correspond a une
déstabilisation résultant d’une combinaison d’une contrainte d’angle d’une molécule cyclique
(de ’ordre de 10 kcal.mol™), de torsion (tension de Pitzer, de I’ordre de 5 kcal.mol™?) ou trans-
annulaire (contrainte de van der Waals-Prelog, de I’ordre de 1 kcal.mol?).

L’énergie de tension de cycle peut impacter directement I’énergie d’activation de réactions de
(retro)cycloaddition [57] et modifier I’importance relative des voies d’ouvertures de cycle ou
de réactions sigmatropiques définit par un réarrangement intramoléculaire qui transforme une
liaison sigma en une autre liaison sigma [58] vis-a-vis des fonctionnalisations sur le cycle
carboné (les arrachements d’hydrogéne, addition O2).

Contrairement aux aliphatiques qui produisent deux monoradicaux, I’ouverture du cycle par
scission C-C forme des biradicaux [59] qui sont convertis par dismutation interne ou
décomposition par B-scission[36]. Les dicycloalcenes résultant d’arrachement d’hydrogéne sur
le squelette carboné peuvent également subir une réaction de retro-Diels-Alder qui produit des
alcenes pouvant ensuite contribuer a la formation des précurseurs de suies. Or, Zewail [60] a
montré expéerimentalement la complexité mécanistique de cette réaction: la scission C-C en téte
de pont du norbornene faisant intervenir une rotation du biradical qui se décompose en
cyclopentadiene selon deux mécanismes possibles La présence d’une géne stérique (via des
groupements méthyles) est susceptible de perturber cette réaction.

L’effet d’un groupement alkyle sur le carbone ponté du norbornane ne semble pas impacter
I’énergie de tension a cycles tendu, I’effet étant plus sensible dans le systéme 7 du norbornéne
[61]. L’introduction de groupements méthyles au norbornane induit une distorsion
supplémentaire, impactant la liaison Co-Cp [62]. L’ajout de groupes méthyle sur des cycles
tendus semble diminuer la stabilité thermodynamique tout en diminuant la réactivité dans les
conditions atmosphériques [63].

L’effet de la fonction cétone sur les vitesses d’abstraction en o du carbonyle est établi pour des
composés aliphatiques [64] mais 1’effet sur des bicycliques n’est pas bien caractérisé. Bien que
la présence d’une fonction cétone sur un hydrocarbure permette généralement de diminuer sa
propension & former des composés aromatiques [65], I’effet combiné de la tension de cycle et
du groupe carbonyle sur I'importance des voies biradicalaires et monoradicalaires ainsi que sur

la sélectivité des produits de combustion reste indéterminé.
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1.3 Conclusion

Ce chapitre visait a identifier les particularités thermocinétiques des hydrocarbures
polycycliques disponibles dans la littérature. La revue bibliographique indique que peu d’études
ont été rapportées sur la combustion des terpénes polycycliques. Dans le cadre de notre étude
des expériences seront menées pour combler le peu d’informations concernant la combustion
des carburants a haute densité énergétiques. A la fin de ce chapitre ressort un ensemble
d’informations des tensions de cycle et des substituants (la fonction cétone et le méthyle), afin

de comprendre leur impact sur la réactivité des hydrocarbures polycycliques.

Dans le cadre de notre travail, la fenchone est le carburant choisi en raison de son pouvoir
calorifique éleveé ainsi que son indice d’octane (RON) de I’ordre de 93, propice a une utilisation
en allumage commandé. Une étude expérimentale et numérique basée sur 1’oxydation de ce
composé en réacteur parfaitement agité et des mesures de délais I’auto-inflammation en
machine a compression rapide s’avére donc utile pour la communauté des cinéticiens et des
motoristes. Ce travail représente donc la premiere étude expérimentale et numérique de la

cinétique d’oxydation de la fenchone.

22



Chapitre 1 : Bibliographie

Référence du chapitre 1

[21] G. Kasiraman, B. Nagalingam, et M. Balakrishnan, « Performance, emission and
combustion improvements in a direct injection diesel engine using cashew nut shell oil as
fuel with camphor oil blending », Energy, vol. 47, n° 1, p. 116-124, nov. 2012, doi:
10.1016/j.energy.2012.09.022.

[22] A. M. Schweidtmann, J. G. Rittig, A. Konig, M. Grohe, A. Mitsos, et M. Dahmen,
« Graph Neural Networks for Prediction of Fuel Ignition Quality », Energy Fuels, vol. 34,
n°9, p. 11395-11407, sept. 2020, doi: 10.1021/acs.energyfuels.0c01533.

[23] D.R. Stull, « Vapor Pressure of Pure Substances. Organic and Inorganic Compounds »,
Ind. Eng. Chem., vol. 39, n° 4, p. 517-540, avr. 1947, doi: 10.1021/ie50448a022.

[24]  « https://lwww.anses.fr/fr/system/filess/ AAAT2009sa0262.pdf ». Consulté le: 5 mars
2023. [En ligne]. Disponible sur:
https://www.anses.fr/fr/system/files/ AAAT2009sa0262.pdf

[25] B. Coudour et al., « Combustion Characteristics of Two Biogenic Volatile Organic
Compounds: L-Fenchone and 3-Hexen-1-OL », Combustion Science and Technology, vol.
186, n° 10-11, p. 1284-1294, nov. 2014, doi: 10.1080/00102202.2014.934568.

[26] F. Parsinejad, C. Arcari, et H. Metghalchi*, « FLAME STRUCTURE AND BURNING
SPEED OF JP-10 AIR MIXTURES », Combustion Science and Technology, vol. 178, n°
5, p. 975-1000, avr. 2006, doi: 10.1080/00102200500270080.

[27] L. Courty, K. Chetehouna, F. Halter, F. Foucher, J. P. Garo, et C. Mounaim-Rousselle,
« Experimental determination of emission and laminar burning speeds of a-pinene »,
Combustion and Flame, wvol. 159, n°® 4, p. 1385-1392, avr. 2012, doi:
10.1016/j.combustflame.2011.11.003.

[28] A. M. Schweidtmann, J. G. Rittig, A. Kbénig, M. Grohe, A. Mitsos, et M. Dahmen,
« Graph Neural Networks for Prediction of Fuel Ignition Quality », Energy Fuels, vol. 34,
n°9, p. 11395-11407, sept. 2020, doi: 10.1021/acs.energyfuels.0c01533.

[29] J. H. Badia, E. Ramirez, R. Bringué, F. Cunill, et J. Delgado, « New Octane Booster
Molecules for Modern Gasoline Composition », Energy Fuels, vol. 35, n° 14, p.
10949-10997, juill. 2021, doi: 10.1021/acs.energyfuels.1c00912.

[30] P.P. Morajkar et al., « Effects of Camphor Oil Addition to Diesel on the Nanostructures
and Oxidative Reactivity of Combustion-Generated Soot », Energy Fuels, vol. 33, n° 12, p.
12852-12864, déc. 2019, doi: 10.1021/acs.energyfuels.9b03390.

23



Chapitre 1 : Bibliographie

[31] S. Ghosh et S. Banerjee, « Carbon-carbon bond cleavage in norbornane derivatives.
Convenient route to novel carbocyclic rings », Arkivoc, vol. 2002, n° 7, p. 8-20, mai 2002,
doi: 10.3998/ark.5550190.0003.702.

[32] M. K. Abdrabou, P. P. Morajkar, G. D. J. Guerrero Pefia, A. Raj, M. Elkadi, et A. V.
Salkar, « Effect of 5-membered bicyclic hydrocarbon additives on nanostructural disorder
and oxidative reactivity of diffusion flame-generated diesel soot », Fuel, vol. 275, p.
117918, sept. 2020, doi: 10.1016/j.fuel.2020.117918.

[33] M. Salamanca, M. L. Botero, J. W. Martin, J. A. H. Dreyer, J. Akroyd, et M. Kraft,
« The impact of cyclic fuels on the formation and structure of soot », Combustion and
Flame, vol. 219, p. 1-12, sept. 2020, doi: 10.1016/j.combustflame.2020.04.026.

[34] R.J. Andrews, C. F. Smith, et A. J. Alexander, « Mechanism of carbon nanotube growth
from camphor and camphor analogs by chemical vapor deposition », Carbon, vol. 44, n° 2,
p. 341-347, tévr. 2006, doi: 10.1016/j.carbon.2005.07.025.

[35] B. Sirjean, O. Herbinet, P. A. Glaude, M. F. Ruiz-Lopez, et R. Fournet, « Theoretical
Study of the Thermal Decomposition of a Jet Fuel Surrogate », Kinetics, mars 2007, doi:
10.48550/arXiv.0904.3538.

[36] O. Herbinet, B. Sirjean, F. Battin-Leclerc, R. Fournet, et P.-M. Marquaire, « Thermal
Decomposition of Norbornane (bicyclo[2.2.1]heptane) Dissolved in Benzene:
Experimental Study and Mechanism Investigation », Energy Fuels, vol. 21, n°® 3, p.
1406-1414, mai 2007, doi: 10.1021/ef0606411.

[37] J. Xiao, J. Zhang, L. Pan, C. Shi, X. Zhang, et J.-J. Zou, « Photocatalytic Synthesis of
High-Energy-Density Fuel: Catalysts, Mechanisms, and Challenges », Trans. Tianjin
Univ., vol. 27, n° 4, p. 280-294, aott 2021, doi: 10.1007/s12209-021-00290-y.

[38] M. V. Savos’kin et al., « New approaches to the development of high-performance
hydrocarbon propellants », Russ J Appl Chem, vol. 80, n° 1, p. 31-37, janv. 2007, doi:
10.1134/S1070427207010065.

[39] H. Wang et al., « Experimental and theoretical study on 2-ethylnorbornane pyrolysis
under atmospheric and high pressure », Fuel, vol. 272, p. 117724, juill. 2020, doi:
10.1016/j.fuel.2020.117724.

[40] N. Balcyoolu et V. Guner, « A High Temperature Kinetic Measurement with a Coupled
Reactor-Gc System », Instrumentation Science & Technology, vol. 29, n° 3, p. 193-200,
juin 2001, doi: 10.1081/CI-100103466.

[41] W. Woods, « Mechanism of the Thermal Isomerization of Bicyclo[2,2,1]heptadiene »,
J. Org. Chem., vol. 23, n° 1, p. 110-112, janv. 1958, doi: 10.1021/j001095a617.

24



Chapitre 1 : Bibliographie

[42] J. H. Birely et J. P. Chesick, «THE KINETICS OF THE THERMAL
DECOMPOSITION OF [2,2,1]BICYCLOHEPTADIENE », J. Phys. Chem., vol. 66, n° 3,
p. 568-570, mars 1962, doi: 10.1021/7100809a515.

[43] H.Wang, S. Gong, L. Wang, X. Zhang, et G. Liu, « High pressure pyrolysis mechanism
and kinetics of a strained-caged hydrocarbon fuel quadricyclane », Fuel, vol. 239, p.
935-945, mars 2019, doi: 10.1016/j.fuel.2018.11.084.

[44] T. J. Bruno, M. L. Huber, A. Laesecke, E. W. Lemmon, et R. A. Perkins,
« Thermochemical and thermophysical properties of JP-10 », National Institute of
Standards and Technology, Gaithersburg, MD, NIST IR 6640, 2006. doi:
10.6028/NIST.IR.6640.

[45] M. B. Colket et L. J. Spadaccini, « Scramjet Fuels Autoignition Study », Journal of
Propulsion and Power, vol. 17, n° 2, p. 315-323, mars 2001, doi: 10.2514/2.5744.

[46] D. F. Davidson, D. C. Horning, J. T. Herbon, et R. K. Hanson, « Shock tube
measurements of JP-10 ignition », Proceedings of the Combustion Institute, vol. 28, n° 2,
p. 1687-1692, janv. 2000, doi: 10.1016/S0082-0784(00)80568-8.

[47] D. Davidson, D. Horning, M. Oehlschlaeger, et R. Hanson, « The decomposition
products of JP-10», in 37th Joint Propulsion Conference and Exhibit, Salt Lake
City,UT,U.S.A.: American Institute of Aeronautics and Astronautics, juill. 2001. doi:
10.2514/6.2001-3707.

[48] M. Capouet, J. Peeters, B. Nozi ere, et J.-F. Miller, « Alpha-pinene oxidation by OH:
simulations of laboratory experiments », Atmospheric Chemistry and Physics, vol. 4, n°
9/10, p. 2285-2311, nov. 2004, doi: 10.5194/acp-4-2285-2004.

[49] L. Vereecken et J. Peeters, « A theoretical study of the OH-initiated gas-phase oxidation
mechanism of B-pinene (C10H16): first generation products », Phys. Chem. Chem. Phys.,
vol. 14, n° 11, p. 3802, 2012, doi: 10.1039/c2cp23711c.

[50] W. C. Thomas, W. D. Dresser, D. A. Cortés, et M. J. Elrod, « Gas Phase Oxidation of
Campholenic Aldehyde and Solution Phase Reactivity of its Epoxide Derivative », J. Phys.
Chem. A, vol. 121, n° 1, p. 168-180, janv. 2017, doi: 10.1021/acs.jpca.6b08642.

[51] S. D. Baruah, N. K. Gour, P. J. Sarma, et R. C. Deka, « OH-initiated mechanistic
pathways and kinetics of camphene and fate of product radical: a DFT approach », Environ
Sci Pollut Res, vol. 25, n° 3, p. 2147-2156, janv. 2018, doi: 10.1007/s11356-017-0646-2.

[52] M. Subramani et al., « Kinetics and degradation of camphene with OH radicals and its
subsequent fate under the atmospheric O2 and NO radicals - A theoretical study »,
Chemosphere, vol. 267, p. 129250, mars 2021, doi: 10.1016/j.chemosphere.2020.129250.

25



Chapitre 1 : Bibliographie

[53] T. Sato et H. Obase, « Pyrolysis and photolysis of camphor oxime », Tetrahedron
Letters, vol. 8, n° 17, p. 1633-1636, janv. 1967, doi: 10.1016/S0040-4039(00)70328-5.
[54] M. Balachandran, « Synthesis and characterization of porous, mixed phase, wrinkled,
few layer graphene like nanocarbon from charcoal », Russian Journal of Physical

Chemistry A, vol. 89, p. 2438-2442, déc. 2015, doi: 10.1134/S0036024415130257.

[55] Z. Hong, D. F. Davidson, S. S. Vasu, et R. K. Hanson, « The effect of oxygenates on
soot formation in rich heptane mixtures: A shock tube study », Fuel, vol. 88, n° 10, p.
1901-1906, oct. 2009, doi: 10.1016/j.fuel.2009.04.013.

[56] K. B. Wiberg, « The Concept of Strain in Organic Chemistry », Angew. Chem. Int. Ed.
Engl., vol. 25, n° 4, p. 312-322, avr. 1986, doi: 10.1002/anie.198603121.

[57] B.J. Levandowski, T. A. Hamlin, F. M. Bickelhaupt, et K. N. Houk, « Role of Orbital
Interactions and Activation Strain (Distortion Energies) on Reactivities in the Normal and
Inverse Electron-Demand Cycloadditions of Strained and Unstrained Cycloalkenes », J.
Org. Chem., vol. 82, n° 16, p. 8668-8675, aott 2017, doi: 10.1021/acs.joc.7b01673.

[58] L. Birladeanu, « The Story of the Wagner-Meerwein Rearrangement », J. Chem. Educ.,
vol. 77, n° 7, p. 858, juill. 2000, doi: 10.1021/ed077p858.

[59] H. E. O’Neal et S. W. Benson, « A thermochemical and kinetic analysis of the
mechanisms of pyrolysis of polycyclic molecules », Int. J. Chem. Kinet., vol. 2, n° 6, p.
423-456, nov. 1970, doi: 10.1002/kin.550020602.

[60] B. A. Horn, J. L. Herek, et A. H. Zewail, « Retro-Dicls—Alder Femtosecond Reaction
Dynamics », J. Am. Chem. Soc., vol. 118, n° 36, p. 8755-8756, janv. 1996, doi:
10.1021/ja9620696.

[61] P. R. Khoury, J. D. Goddard, et W. Tam, « Ring strain energies: substituted rings,
norbornanes, norbornenes and norbornadienes », Tetrahedron, vol. 60, n° 37, p. 8103-8112,
sept. 2004, doi: 10.1016/j.tet.2004.06.100.

[62] J. D. Yoneda, P. R. Seidl, K. Z. Leal, M. G. Campos, et R. Rittner, « A theoretical
investigation of steric effects on 1H chemical shifts of camphor and norcamphor
derivatives », Journal of Molecular Structure: THEOCHEM, vol. 767, n° 1-3, p. 29-36,
ao(t 2006, doi: 10.1016/j.theochem.2006.04.036.

[63] K. P. Katin, V. S. Prudkovskiy, et M. M. Maslov, « Influence of methyl functional
groups on the stability of cubane carbon cage », Physica E: Low-dimensional Systems and
Nanostructures, vol. 81, p. 1-6, juill. 2016, doi: 10.1016/j.physe.2016.02.010.

[64] C.-W. Zhou, J. M. Simmie, et H. J. Curran, « Ab initio and kinetic study of the reaction
of ketones with OH for T = 500-2000 K. Part I: hydrogen-abstraction from H3CC(O)CH3—

26



Chapitre 1 : Bibliographie

X(CH3)x, x = 0 » 2 », Phys. Chem. Chem. Phys., vol. 13, n° 23, p. 11175, 2011, doi:
10.1039/c0cp02754e.

[65] S. Thion, C. Togbé, G. Dayma, Z. Serinyel, et P. Dagaut, « Experimental and Detailed
Kinetic Modeling Study of Cyclopentanone Oxidation in a Jet-Stirred Reactor at 1 and 10
atm», Energy Fuels, wvol. 31, n° 3, p. 2144-2155, mars 2017, doi:
10.1021/acs.energyfuels.6b02061.

27



Chapitre 2 : Dispositifs experimentaux

Chapitre 2 : diSpositifs EXPErTMENTAUX .......ccviiiiiiiiieiie e 28
2.1  Le réacteur parfaitement agité par JetS gaZeUX .........ccoovververiereeiieiieniesiesieneeas 29
2.1.1 Description du réacteur ULHISE ............cocueiieiiiieiieiiereee e 29
2.1.2  PIINCIPE ettt ettt bttt 30
2.1.3  Calcul du débit des rEactifS..........cceiiriiiriiiiiie e 31
2.1.4  INtroduction deS FBACLITS .......c.eeiiiieiie et 32
2.1.5  PreIBVEMENL ..ot 32
2.1.6 Description des dispositifs d’analyse ...........ccervuieiiiiiieiiiiiiicee e 33
2.1.7 Laspectrométrie a Infrarouge a Transformée de Fourier.............ccooovevvieinnns. 33
2.1.8 Lachromatographie en phase QazEUSE ...........ccovuiereeiiieiiieiieeiee e 34
2.1.9 Comparaison des résultats en utilisant les différentes méthodes..............c.......... 36
2.1.10 Evaluation des iNCErtitUdES ..........oiuiiiiieiie ettt 36
2.2 Machine a Compression RAPIAE ........cuiviiiiiiiiiieiie e 37

2.2.1 Description et principe du montage expérimental.............cccccceviveeviieeiiinnns 37
2.2.2 INtroduction des rEACHITS .........ccvoiiiiiie i 39
2.2.3 ACQUISITION AES AONNEES ....eeviveeeiiee ettt 39
RETErenCes dU CRAPITIE 2 .......eeeiee et ree e 41

Chapitre 2 : dispositifs expérimentaux

Ce chapitre décrit les dispositifs expérimentaux utilisés dans le cadre de ce travail.

La premiére partie présente le réacteur parfaitement agité par jets gazeux adapté aux études
cinétiques en phase gazeuse, qui permet de déterminer les voies réactionnelles mises en jeu lors
de I’oxydation de la fenchone a 10 bars sur un large domaine de température (500 — 1200 K).
Les dispositifs analytiques sont également présentés, permettant d’identifier et de quantifier les
intermédiaires d’oxydation. La deuxieme partie est consacrée a la description de la machine a

compression rapide qui permet de mesurer des délais d’auto-inflammation.
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2.1 Le réacteur parfaitement agité par jets gazeux

2.1.1 Description du réacteur utilisé

Le réacteur auto-agité par jets gazeux fonctionne en régime continu avec la particularité d’étre
homogeéne en température et en concentration a I’échelle macroscopique[66]. Dans ces
conditions idéales, la vitesse de conversion des réactifs en produits est contrdlée uniquement
par les processus chimiques, et la concentration a la sortie du réacteur est la méme a la
concentration au sein du réacteur.

Le réacteur est caractérisé par un volume fixe V, un temps de séjour moyen t, une température
T, une pression P et des fractions molaires des espéces Xk.

Le présent dispositif a été mis en place par Dagaut et al. [67]. Il s’agit d’une sphére d’environ
42 cm® en silice fondue, dans laquelle sont positionnés quatre injecteurs opposés et disposés de
fagon pyramidale. Grace a cette disposition, I’insertion et le déplacement d’une sonde de
prélevement ainsi que d’un thermocouple dans le réacteur sont possibles tout en gardant le
mélange réactionnel macroscopiquement homogene dans tout le volume. Deux résistances
chauffantes autour du réacteur permettent au mélange réactif d’atteindre la température
souhaitée durant chaque expérience. La température maximale que le réacteur peut atteindre
dépend du temps de séjour et de la pression, elle est d’environ 1300 K. Afin de minimiser les
pertes de chaleur, une couche en laine de céramique est maintenue autour de I’ensemble.

Le tout est placé dans une enceinte métallique pour pouvoir maintenir une pressurisation

pouvant aller jusqu’a 10 atm. L’ensemble est représenté a la figure 2.1.
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Figure 2. 1: Réacteur auto agité utilisé dans le cadre de ce travail.

2.1.2 Principe

Le principe du réacteur auto agité a été décrit par Matras et Villermaux [68]. Dans le cadre de
ce travail, nous avons fait varier la température en gardant le temps de séjour constant, la
pression et la fraction molaire des réactifs en entrée ainsi les expériences ont été réalisées avec

les mémes débitmetres.
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2.1.3 Calcul du débit des réactifs

En changeant les températures, il est nécessaire de recalculer les débits. En effet le temps de
passage est li¢ au débit total, au volume du réacteur, a la pression et a la température. Si I’on

néglige I’effet de I’expansion chimique sur le temps de séjour (dilution importante) :

V. Ty P

T =
QeTPO
Avec :

T Temps de passage en s

V:  Volume du réacteur en m®

Q. Débit volumique total entrant dans le réacteur m?. s*
To Température ambiante en K

Po  Pression ambiante en atm

P Pression au sein du réacteur en atm

T  Température du réacteur.

Dans le cas d’un composé gazeux, on introduit une fraction molaire Xi afin d’obtenir le débit
de ce composé via la loi de Dalton :

V. T, P

Qe,i = Xi,e * Qe = Xi,e ?? P,

Dans le cas d’un composé liquide vaporisé sous forme d’un gaz parfait :

o, _MRT T, _GM_ M
="M TPB mR pR

Ou:
ce qui fournit le débit liquide correspondant :
m  Masse de ce composé en kg.
M  Masse molaire du composé en kg.mol*
R Constante des gaz parfaits 8.314 J.K1.mol*

p  Masse volumique du composé liquide en kg.m?
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Une pompe HPLC est utilisée pour acheminer la fenchone au débit souhaité. Le carburant est
ensuite poussé a travers le vaporisateur (Tvapo = 200 ° C) par un débit d’azote (N2), qualifié
d’auxiliaire. Le carburant, transformé en phase gazeuse, passe par un capillaire d’introduction
jusqu’a I’entrée du réacteur. Un second circuit permet 1’introduction du mélange oxydant
(oxygéne et azote primaire O2/N2). Afin d’empécher toute réaction prématurée, le contact entre
les deux réactifs est ainsi évité avant le mélange. Les débits gazeux, d’azote primaire, auxiliaire,
et d’oxygene, sont contr6lés par des débitmetres massiques calibrés régulierement.

2.15 Prélevement

Des prélevements sont réalisés afin de quantifier précisément les fractions molaires des
différents réactifs, intermédiaires et produits d’oxydation formés dans le réacteur.

Pour cela, on utilise une sonde sonique basse pression qui est directement introduite dans le
réacteur, par I’évacuation. Cette sonde est couplée a un thermocouple Pt/Pt-Rh 10 inséré dans
une gaine de quartz afin d’éviter toute réaction catalytique, ils peuvent étre déplacés suivant
I’axe vertical du réacteur pour s’assurer de I’homogénéité du mélange en température et
concentration. Le passage rapide de 1I’échantillon a basse pression fige les réactions chimiques
et permet de limiter les évolutions du mélange lors du transfert vers les systemes analytigques.
Pour éviter toute condensation, I’acheminement des gaz est réalisé par le biais d’une ligne
chauffée a 160°C. Les échantillons sont ensuite analysés en ligne par Spectrométrie Infrarouge

a Transformée de Fourier (FTIR) et par chromatographie en phase gazeuse (CPG).
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2.1.6 Description des dispositifs d’analyse

Dans le cadre de ce travail, la Spectrométrie Infrarouge a Transformée de Fourier (FTIR) ainsi
que la chromatographie en phase gazeuse CPG couplée a trois détecteurs différents
(spectrométre de masse (MS), a ionisation de flamme (FID) et conductivité thermique (TCD))
ont été utiliseés.

2.1.7 La spectrométrie a Infrarouge a Transformée de Fourier

Avant d’entamer la quantification, une calibration est nécessaire, ’acquisition de plusieurs
spectres d’absorption est réalisée a différentes concentrations puis on obtient une courbe
d’étalonnage qui permet de lier la concentration a I’absorption lumineuse.

Durant ce travail, un spectrometre infrarouge a Transformée de Fourier Thermo Nexus 670 a
été utilise. La longueur du trajet optique de la cellule de mesure est de 10 metres et 32 scans
sont réalisés par mesure avec une résolution spectrale de 0.5 cm™, Teenue =145 ° C, P= 200
mbar.

Le spectre obtenu en fin de mesure (focalisation d’une figure d’interférence sur I’échantillon
gazeux) correspond a une moyenne de ces 32 scans. La quantification des produits de fin de
combustion (CO, CO, H20 et formaldéhyde, CH20) et des hydrocarbures non oxygenes allant
jusqu’au Cs a pu étre réalisée en utilisant la loi de Beer-Lambert. Chaque groupement présent
dans la structure du carburant étudié possede une signature spécifique en infrarouge, les bandes
d’absorption observées autour de 1700 cm™ correspondent par exemple aux vibrations de la
liaison des groupements carbonyles.

Les liaisons C-O simples induisent une absorption comprise entre 1000 et 1200 cm™ et
I’absorption aux nombres d’onde élevés (plus de 2700 cm™) est due aux vibrations des liaisons

C-H. La figure 2.2 suivante montre le spectre infrarouge de la fenchone.
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Figure 2. 2:Spectre infrarouge de la fenchone a T cellule = 145° C, P=200 mbar.

2.1.8 La chromatographie en phase gazeuse

La chromatographie en phase gazeuse est une méthode séparative des molécules d’un mélange
multicomposant, basée sur I’interaction d’un composé avec une phase stationnaire (la colonne)
et une phase mobile (le gaz vecteur + échantillon). Le chromatographe se compose de trois
éléments : un injecteur, une colonne mise dans une enceinte thermostatée et un détecteur.
L’échantillon a analyser est comprimé a une pression 750 Torr a I’aide d’un piston précédant

I’injecteur.
Trois types de détecteurs sont utilisées :

e Le TCD (Thermal Conductivity Detector) ou catharometre : détecteur universel utilisé pour
quantifier O2 et Hz basé sur la différence de conductivité thermique entre ’analyte et le gaz
vecteur Na.

e Le FID (Flame lonisation Detector) : le gaz évacué par la colonne passe a travers une
flamme hydrogéne /air. Ainsi 1’échantillon est détruit et crée des particules chargées qui
engendrent une différence de potentiel entre les deux électrodes constituant ce détecteur.
Une tres grande variété d’especes peut étre détectée, et I’intensité dépend de la nature et la

concentration de 1’analyte passant au sein de la flamme.
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e Le spectromeétre de masse sépare des espéces par leur rapport masse/charge et permet
d’obtenir principalement des informations sur la structure des espéces analysées selon des
lois de fragmentation.

Chaque composeé est élué a un temps caractéristique. La nature de la colonne ou le gradient de

température peuvent étre modifiés afin d’optimiser la séparation. Lorsqu’un composé est €lug,

il génére un signal électrique au niveau du détecteur et un pic apparait sur le chromatogramme.

La surface de ce pic est proportionnelle a la concentration du composé ¢lué, 1’identification

peut étre réalisée soit par comparaison des temps de rétention avec des standards ou bien par

couplage avec une autre méthode analytique tel que la spectrométrie de masse.

Dans le cadre de ce travail, trois appareils ont été utilisés. Le tableau 2.1 résume les conditions

analytiques utilisées pour les analyses en chromatographie en phase gazeuse.

Tableau 2. 1:Systeme analytique utilisé dans le cadre de ce travail.

Appareil Colonne Gaz vecteur Programme Especes mesurées Détecteur
CP-SIL 5CB
L=25m
) Din=0,32mm
Shimadzu
DF1,2pum Hydrocarbures et FID/MS
GC2010 ) He _ . o
Couplée avec ] Variable Espéces oxygénées
Plus 0,7mL.min!
DB1
L=30m
Dint=0,53mm
D=3um
CP-Carboplot P7 TCD
Varian L=25m N> To=50°C Hz, O
3300 Dint=0,53mm 15mL.min* Isotherme :5min
DF=50pm
Shimadzu  CP-ALOs/KCI To=70°C Hydrocarbures non- FID
GC2010 L=50m He AT=10°/min OXygénés
Plus Dint=0,32mm 1,5mL.min! T=200°C
D=5um Isotherme :10min

35



Chapitre 2 : Dispositifs expérimentaux

2.1.9 Comparaison des résultats en utilisant les différentes méthodes

La mesure des espéces en infrarouge est parfois délicate en raison du recouvrement des régions
d’absorptions respectives, donc il est important de réaliser une comparaison entre les analyses
en CPG et celles en infrarouge. La comparaison entre différents CPG permet également de
détecter un probléme 1ié a I’analyse, comme une coélution. Les hydrocarbures non oxygénés et
les composés légers (notamment le propene, I’éthylene et le méthane) peuvent étre quantifiés
avec les différents appareils analytiques a ’exception du CPG/TCD. La figure 2.3 présente un
exemple de résultats obtenus pour le méthane et I’éthylene a 10 atm en mélange
steechiométrique avec les différents dispositifs analytiques, lors de I’oxydation de 1000 ppm de
fenchone. Cette comparaison permet d’avoir une premicre estimation de la variabilité des

mesures obtenues avec des dispositifs analytiques.
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Figure 2. 3: Comparaison des résultats obtenus pour le méthane et I’éthyléne suivant les

différents dispositifs d’analyse pour 1000 ppm de fenchone a 10 atm, 1=0.7s et ¢=1.

2.1.10 Evaluation des incertitudes

Il est important d’évaluer les incertitudes liées aux données expérimentales afin de se rendre
compte de leur fiabilité et d’aider a la validation des modéles cinétiques.

A chaque étape de I’expérience, I'incertitude est toujours liée a I’hétérogénéité de la
température qui est de I'ordre de 5 K. Il existe également une incertitude liée aux débits

appliqués : les débitmetres sont calibrés régulierement, mais la conversion des débits en tension

36



Chapitre 2 : Dispositifs expérimentaux

de consigne peut étre source de déviation. A 1’échelle du dispositif analytique, 1’erreur
principale provient des incertitudes liées aux coefficients de réponse utilisés sur les differents
CPG, dépendant de la qualité de I’étalon et de 1’étalonnage. De plus, lorsqu’aucun étalon n’était
disponible, la méthode des carbones équivalents [69] a été étudiée, induisant une incertitude
supplémentaire. Enfin la séparation obtenue en CPG peut avoir un impact non négligeable. En
effet, la présence des coélutions peut déformer les pics et donc I’évaluation des fractions
molaires sera faussée.

L’incertitude totale (conditions limites réacteur + mesure) est ainsi difficile a quantifier mais
peut étre évaluée a environ 15%. Elle est déduite des bilans de carbone, d’hydrogéne et
d’oxygene réalisés en fin de chaque expérience, qui consistent a comparer la quantité de ces
trois éléments contenus dans les espéces déja quantifiées a celle présente initialement dans le
carburant. Dans le cadre de notre travail, les bilans réalisés sur le carbone, 1’oxygéne et

I’hydrogene sont estimés a environ 100+ 15%.

2.2 Machine a Compression Rapide
2.2.1 Description et principe du montage expérimental
La machine a compression rapide (MCR) est un équipement expérimental permettant d’étudier
I’allumage des carburants a des températures allant de 600 a 1200 K et a des pressions de 5 a
80 bar.[70 -71]
La MCR utilisée est composeée de quatre parties principales comme illustrée dans la figure 2.4.

e La chambre de combustion ou le méelange fenchone/O2/diluant est comprime par le
piston.

e Un systeme hydraulique [diamétre 120 mm, volume 3,9 L] qui permet de verrouiller et
bloguer le piston en fin de compression, ainsi les mouvements vibratoires du piston sont
évites.

e Un systeme pneumatique [diamétre 250 mm, volume 15,7 L] qui permet de générer la
force motrice afin d’entrainer le piston et comprimer le mélange gaz - carburant dans la
chambre de combustion.

e Le piston comporte un interstice (crevice), qui permet d’éviter la formation de vortex,

d’assurer ’homogénéité de la charge et ’hypothése du coeur adiabatique du mélange

réactif [72- 73]
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Systeme Chambre
pneumatique de
Systéme combustion
hydraulique

piston l

interstice

Figure 2. 4: Schéma de la MCR de PRISME (Université d’Orleans).

La pression d'admission est mesurée par un transducteur de pression piézoéléctrique Keller
PAA-33X/80794 tandis que I'historique de la pression de la chambre de combustion est
enregistré par un transducteur piézoélectrique AVL QH32C. Les thermocouples de type K sont
utilisés pour mesurer la température du réservoir et du piston. Les débits massiques des gaz sont

régulés par le Bronkhorst Cori-flow M13.

La température a la fin de la compression avec I’hypothese du cceur adiabatique est calculée

grace a la relation isentropique :

Ou T et Pc sont la température et la pression a la fin de la compression et To, Po la température
et pression d’admission, y rapport des capacités calorifiques (C—”) a volume et pression constans.
v
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Tableau 2. 2:Caracteristiques de la MCR utilisées dans le cadre de cette étude.

Course 300 mm
Piston 50mm
Taux de compression 8,38
Cale 25,7 mm
Diamétre interne de la chambre de
. 50 mm
combustion

Les caractéristiques utilisées dans le cadre de ce travail sont résumées dans le tableau 2.2.

2.2.2 Introduction des réactifs

Le mélange fenchone/O2/diluant est injecté dans le réservoir dont le volume est de 4,18 L afin
de préparer ce melange avant son introduction dans la chambre de combustion. La fenchone est
introduite a ’aide d’une seringue : pour cela une masse est pesée avec précision via la balance
PHOENIX instrument BTG-3030. Le calcul de cette masse sera en fonction de la masse molaire
du carburant et des conditions expérimentales telles que la richesse et la dilution. Le mélange
réactif est chauffé a la méme température que celle du réservoir pour éviter le phénomene de

condensation et permet de réaliser plusieurs essais.

2.2.3  Acquisition des données

Le temps de compression est défini comme le temps écoulé entre le debut et la fin du
déplacement du piston. Le délai d’auto inflammation est défini comme la durée entre 1’arrét du
piston au point mort et le maximum de la dérivée temporelle (point d’inflexion) de la pression.
A T’aide de ce profil, on peut déterminer la pression au point mort haut.

Entre I’arrét du piston au point mort haut et ’auto-inflammation, un temps (délais d’auto-
inflammation) de l'ordre de ms peut s’écouler, suffisant pour occasionner des pertes
thermiques. L’évolution effective de la pression et de la température dans les conditions
isochores due a ces pertes thermiques est représentée dans les simulation par une évaluation
adiabatique du volume en fonction du temps comme décrit par Tanaka et al [74].

Ce profil de volume est obtenu en réalisant des expériences non réactives ou O est remplacé
par N2 dont les capacités calorifiques sont proches. Cela implique que les conditions initiales
(Po, To) sont similaires a celles des expériences réactives.

Le profil de pression des tirs d’'un mélange réactif et non réactif dans une machine a

compression rapide est illustré dans la figure 2.5.
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Figure 2. 5: Profil de pression d’un essai réalisé en machine a compression rapide (¢=0,5,

Tc=794 K, Pc=39,62 bar, diluent (Ar 70%-N2=30%)).
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Chapitre 3 : Modélisation
Dans ce chapitre nous allons décrire la traduction et la mise en ceuvre du schéma cinétique au
moyen du package Chemkin Pro et les formalismes thermocinétiques utilisées dans le cadre de

cette étude.
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3.1 Principe de fonctionnement du package Chemkin Pro 2022
Chaque mécanisme cinétique détaillé est composé d’une base de donnée cinétique dénommée
mécanisme réactionnel et d’une base de données thermodynamiques relatives aux especes du

mécanisme. Ces fichiers sont utilisés par les différentes librairies de calcul de Chemkin.

La structuration hiérarchisée d'un grand mécanisme détaillé en une somme de sous-mécanismes
(mécanismes primaires, mécanismes secondaires et mécanismes de base) permet d’orienter la
construction de ce mécanisme.

Ce code lit trois fichiers :

e Le mécanisme réactionnel

e Le fichier de données thermodynamiques

e La base de données de transport
Outre ces fichiers, un fichier d’entrée précise les conditions de 1’étude.

3.2 Formalisme

3.2.1  Fichier “ Mécanisme.inp *

Ce fichier est composé de trois parties, relatives a la déclaration des éléments, des espéces et
des paramétres cinétiques des réactions.
Ces constantes de vitesse doivent étre produites sous forme de la loi d’ Arrhenius modifiée (dite
d’Arrhenius-Kooij) qui permet de representer les déviations sub ou super-Arrhenius de la

constante cinétique [75] :

E
k=AT" (— —a)
exp RT

Cette courbure dans I’espace d’Arrhenius résulte notamment du caractére multi-puits de la

surface d’énergie potenticlle associée a ces étapes « élémentaires » [76].

Avec
k La constante de vitesse
A Facteur pré exponentiel
T Température en K
Ea L’énergie d’activation de la réaction.
R Constante des gaz parfaits
n Facteur traduisant la déviation d’un comportement d’Arrhenius idéal
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3.2.2 Les constantes de vitesse dépendantes de la pression

Depuis la marginalisation de I’hypothése radiative de Jean Perrin aux réactions photochimiques
[77]. 1l est acquis que le transfert d’énergie nécessaire a I’atteinte de 1’énergie d’activation par
les réactifs correspond & une interaction collisionnelle intermoléculaire (dont la fréquence
dépend de la pression) suivi par une redistribution intramoléculaire de cette énergie [78]. La
théorie de Lindemann distingue trois régimes différents : le régime basse pression, la zone de
<<fall-off>>, et le régime haute pression. En régime basse pression, la constante de vitesse
évolue de maniére linéaire en fonction de la pression. Par contre, dans la zone de fall-off, a plus
haute pression, la réaction évolue de facon non linéaire. Et enfin, le dernier régime est

indépendant de la pression et la constante de vitesse est a sa limite haute pression.[79]

Ces trois regimes sont présentes a la figure 3.1.

CH, + CH, (+M) <> CH, (+M)

101 . - ¥ .
”
g High: limit
s gh-pressure limi
-~
IR 11 54 ey # - [
g Low-pressure
o limit .
g
< 10% Lindemann form
U
=
&
-
& ol Troe form
{Wagner and Wardlaw)
T=1000K
10" . . . .
107 108 107 106 105 0.0001

[M] (moles/fcm?)

Figure 3. 1: L’évolution des constantes de vitesse selon les trois régimes liés a la pression [80].

Ce type de réaction nécessite un partenaire de collision que ’on nomme M, pouvant étre
n’importe quelle espece présente dans le milieu. Son efficacité dans le milieu réactionnel est
variable et caractérisée par un coefficient, ici supposé indépendant de la température, qui peut

étre rajouté pour une espece donnée, comme décrit par cet exemple :
0+0+M =02+M 6.165E+015 -0.500 0.0
Ha/ 2.50/ H,0/ 12.00/ Ar/ 0.83/ CO/ 1.90/ CO»/ 3.80/ He/ 0.83/

Dans cet exemple, le M est sans parenthese, ce qui veut dire que la constante est déclarée avec

la dépendance a [M] d’un régime basse pression. Lorsque (M) est utilisé, il est nécessaire de
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fournir a minima la constante de vitesse basse pression (ko), ainsi que la constante de vitesse en
limite haute pression (Kx).

Des formalismes plus réalistes sont disponibles dans Chemkin, permettant de décrire la
dépendance de la vitesse de conversion de I’intermédiaire « energise » introduit par Lindemann

avec son niveau énergétique, comme celui de Troe ou le formalisme PLOG.

3.2.3 Le fichier de données thermodynamiques *“ therm.dat «

Les fonctions d’états (enthalpie, entropie) dépendent de la température. La NASA a développé
un formalisme polynomial par morceaux permettant de décrire ces fonctions d’états sur une
large gamme de température [81].

Les propriétés thermodynamiques d’une espéce i se présentent dans ce fichier, sous un
ensemble de 14 coefficients polynomiaux (a;) déterminés dans un domaine de température.

La premiere ligne indique le nom de I’espéce dans le mécanisme, puis précise la composition
¢lémentaire de ’espéce (dans le cas de la fenchone (10 atomes de carbone, 16 atomes en

hydrogene et 1 pour O), sa charge (ici c¢’est 0) et sa phase (g) pour indiquer gazeuse).

Fenchone c 10h 160 1 G 100.000 5000.000 987.66 1
2.17239490E+01 5.04228447E-02 -1.88467329E-05 3.51547483E-09 -2.53598792E-13 2
-4.21617408E+04 -9.37114554E+01 -7.49053434E-01 7.78229370E-02 3.615525495-05 3

-9.88264058E-08 4.21593278E-11 -3.46198953E+0 3.01361885E+01 4

Les coefficients en rouge sont utilisés entre 987, 66 K et 5000K, les autres coefficients en bleu
sont utilisés entre 100 K et 987,66 K.

c
f =a, + a,T + asT?* + a,T> + asT*

o= g 42T 48T %43 Se 1 %
RT 2 3 4 5 T

S0 a a
== a; In(T) + a,T + —T2 + —

as
T3 _T4
7 3 + 4 + a,

an: les différents coefficients polynémiaux
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A T’aide des équations suivantes (qui se déduisent par des relations de Kirchhoff) on peut en
déduire les autres paramétres thermodynamiques :(L’enthalpie libre G et la capacité calorifique
a volume constant Cy) grace a la relation de Mayer et la définition de 1’enthalpie libre de Gibbs.

Cv = Cp'R

G =H-TS
L’enthalpie libre permet alors de calculer la constante d’équilibre de la réaction, utilisée dans
un cadre thermodynamique consistant pour calculer la constante inverse selon kp = kf / Keq OU

In Keq est donnée par le quotient de ’opposé I’enthalpie libre de réaction par RT.

3.2.4 Le fichier de données de transport *“ tran.dat *

Les données de transport sont utilisées dans le cas des simulations des vitesses de flammes
premeélangées laminaires réalisées avec le module PREMIX [82] pour calculer les coefficients
de transport Dj (voire les coefficients binaires Djj) présentés plus loin. Il est nécessaire de fournir
un troisieme fichier “ tran.dat « dans le cas du code de calcul Premix, ce fichier contient les

données de transport des especes incluses dans le mécanisme.

Ce fichier se présente en sept colonnes, ces données ont été tirées a partir du site web RMG :

Fenchone 2 4755.01 8.02 0 0 0

e La premiere colonne : le nom de I’espéce.

e La deuxiéme colonne contient un nombre qui indique la géométrie de I’espece. Dans
le cas d’une espéce non-linéaire ce nombre vaut 2.

e Potentiel de Lennard-Jones % en Kelvin.

e Le diamétre de collision de Lennard - Jones o en Angstrom.

e Le moment dipolaire p en Debye.

e La polarisabilité o en Angstrom cubique.

e Laderniere colonne est un coefficient correctif pour la fonction de partition de
I’énergie rotationnelle.
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3.3 Les difféerentes librairies de Chemkin Pro 2022
En fonction des différentes programmations et du type de réacteur utilisé, dans le cadre de ce

travail, les simulations ont été réalisées suivant trois modeles différents :

e Le modele de réacteur continu parfaitement agité
e Le modele d’un réacteur fermé

e Le modéle des flammes laminaires unidimensionnelles de prémélange

3.3.1 Le modele de réacteur continu parfaitement agité (Perfectly Stirred
Reactor)
Le modele considére que le reacteur est parfaitement homogéne a I’échelle intégrale en
température et en concentration (modéle 0D), fonctionnant en régime permanent, permettant
d’écrire le bilan suivant pour I’espece i :
day; 1
dt 7

; W;

(v =) +

Avant de réaliser un calcul, l'utilisateur doit définir un certain nombre de parametres qui sont :

o Le temps de séjour t
o Latempérature et la pression qui impactent le terme source i et la densité p

o Lacomposition du mélange (fraction massique Y;)

e Fichier d’entrée
Dans ce fichier d’entrée, 1’utilisateur doit introduire les conditions opératoires caractérisant le

systeme a étudier :il faut donc fournir la composition du mélange en entrée, la température
TEMP “et pression “ PRES “, le temps de passage “ TAU “, et le volume du réacteur “ VOL ™.
Deux options de solveur sont disponibles (transitoire et état stationnaire). Dans ce travail, les
calculs ont été effectés en état stationnaire (membre de gauche de 1’équation nul) en se basant
sur un systeme de continuation de résolution a température de réacteur décroissante, a ’aide du

mot-clef “ CNTN ©.
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3.3.2 Le modele de réacteur homogene fermé (Closed Homogenous Batch
Reactor)

Le code de calcul du réacteur homogene permet de simuler le comportement chimique d’un

melange homogeéne gazeux dans un systeme fermé, en fonction du temps. Le bilan d'espéces

dans le cas volume constant est donc un cas particulier de I’équation du paragraphe précédent

avec un premier terme d’entrée-sortie nul dans le membre de droite.

Dans le cadre de cette étude ce modele a été utilise pour simuler les résultats experimentaux
obtenus en machine a compression rapide. D'autres types de problémes de cinétique chimique
en phase homogene peuvent étre considérés dans le cas ou le systéme est adiabatique et
isotherme ou bien est isochore et isotherme. Dans ces probléemes, le dégagement de chaleur
n'est pas important car les réactions ne sont pas fortement exothermiques ou le mélange est

fortement dilué.

¢ Fichier d’entrée
Le fichier d’entrée permet de préciser la pression, la tempeérature initiale du systeme et la
composition du mélange. Les mots-clefs sont respectivement : “ PRES “: la pression initiale

du mélange, “ TEMP “ :la température initiale du mélange de gaz.

e Le mot-clef “ TIME “ indique la durée au cours de laquelle la simulation est terminéee
e Le mot-clef “ CONV “ permet d’indiquer que le systéme a étudier serait dans un état
adiabatique et a volume constant.
e “REACT “ Nom des réactifs et leur fraction molaire

e “DELT “ incrément du temps
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3.3.1 La librairie PREMIX de flamme laminaire premélangée (Premixed Laminar
Flame- Speed)

Ce code permet de simuler les flammes prémélangées laminaires 1D. Ces flammes sont
unidimensionnelles, de ce fait les mesures détaillées des profils de température et des especes
sont facilitées. Ce code nécessite un fichier contenant les données de transport des différentes
especes car ’équation bilan d’espéce contient un terme de diffusion massique supplémentaire
faisant intervenir un coefficient D; :
dY; d’Y; oW,
dx dx2 T p

u

Fichier d’entrée
Le premier mot clef “ FREE “ pour indiquer le type de probleme que le code peut résoudre est

une flamme de propagation libre et adiabatique La température est calculée a partir de
I’équation de conservation de 1’énergie (ENRG).
Les domaines de calcul sont ensuite réalisés selon les mots clés suivants :
e “XEND* hauteur de la flamme
e “XCEN*position estimée du front de flamme
o “WMIX* largeur estimée de la zone réactionnelle
e “NPTS*“ nombre de points initial dans le domaine de calcul
e “TEMP* la température en fonction de la distance le long de la flamme. Les unités sont
en cm et le profil de température en K. La température ne peut quaugmenter avec la
distance.
e “PROD “le nom de I’espéce et les fractions molaires des produits estimées
e “GRAD “et “ CURV* ces deux mots clefs fixent les critéres de convergence pour les

derivées d’ordre un et deux respectivement.
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Chapitre 4

La combustion se caractérise notamment par une suite de réactions chimiques élémentaires. Les
aspects thermodynamiques et cinéetiques seront présentés dans un premier temps. Par la suite,
ce chapitre sera consacré a la description du mécanisme cinétique développé pour I’oxydation
de la fenchone, la premiére partie débutera par la description du code de réacteur chimique
utilisé. La deuxieme partie sera dédiée a une discussion du mécanisme cinétique de la fenchone

et des processus élémentaires mis en jeux.
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4.1 Mécanismes de combustion des hydrocarbures
4.1.1 Mécanismes de combustion

Les réactions mises en jeu lors de la combustion d’un carburant sont les réactions thermiques

radicalaires qui dépendent fortement de la structure de I’hydrocarbure :

Les réactions d’amorgage unimoléculaire ne font intervenir que les espéces stables, leurs
constantes de vitesse dépendent de 1’énergie de liaison via une relation d’Evans-Polanyi. Les
réactions d’amorcage bimoléculaire avec 1’oxygeéne, consistent en un transfert d’atome

d’hydrogene de I’hydrocarbure vers I’oxygene pour former le radical HO™
4.1.1.1 Les réactions d’oxydation a haute température

Les principales réactions que peuvent subir les radicaux issus du carburant en régime a haute

température, sont généralement les métatheses, les réactions de B-scission et d’isomérisation.

La métathese intervertit un groupe d’atomes entre deux especes. Les réactions de B scission
permettent des ruptures de liaisons, C-O- situées en position 3 du site radicalaire et la formation

d’une insaturation sur la liaison adjacente du site radicalaire.

Un exemple sur un des radicaux de la fenchone qui se décompose par la coupure de la liaison

C-C en un autre radical nommé 4-ethenyl-1,3,3-trimethyl-2-oxocyclopentyl :

O

Les réactions d’isomérisation permettent la migration d’un atome d’hydrogene lié¢ a un atome
de carbone ou d’oxygéne a travers un état de transition cyclique. La géométrie de I’état de

transition cyclique induit une contrainte sur 1’angle de certaines liaisons o.
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4.1.1.2 Les réactions d’oxydation a basse température

L’oxydation a basse température est beaucoup plus variée et beaucoup plus complexe, il s’agit
d’un processus faiblement exothermique a des températures au-dessous de 800 K[83].
Les principales voies réactionnelles a basse température sont résumées dans le schéma

d’oxydation présenté sur la Figure4.1.

R
+R_Og, 0_2
+EH
+CH;0, —
— +HO:
RO RO: — _» ROOH

-—
+H20n
l 1RO, \_.

Aldéhydes /cétones

RO+0OH

QOOH
\ Oléfines+
carbonyle+ OH
Ether cyclique +OH +0:
L
+
QO+OH 0.QO0H
HOOQ*0O0H

OQ*O0H+OH —* 0Q*0+OH

Figure 4. 1: Différentes voies de réactions a basse température pour un alcane [84].

Selon ce mécanisme, la réaction la plus importante faisant suite a ’arrachement d’un atome
d’hydrogene, consiste en ’addition de I’oxygene moléculaire sur le radical alkyle formé pour
former un radical alkylperoxy :

R+ 02 S RO;
Ensuite ce radical peroxy formé va s’isomériser pour donner un radical hydroperoxy

RO*; 2 *QOOH

ou par élimination de HO3 pour former des espéces insaturees.
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Les hydroperoxy peuvent réagir entre eux pour donner des radicaux alkoxy RO" et libérer de
0O:

RO + RO 2 RO* + RO* + 0,
Le radical "QOOH formé précédemment peut subir une cyclisation pour former un éther

cyclique et libérer un radical hydroxyle, éliminer un radical HO’ et former des oléfines :

*QOOHZ insaturés + carbonyles+ OH*
*QOOHZ éthers cycliques+ OH*

Une deuxieme addition sur O peut intervenir pour former *00QOO0H
*QOOH + 02 2 *00QO0H

Un oxohydroperoxyde est enfin formé par transfert d’un atome d’hydrogene et rupture de la
liaison O-OH. La derniere étape de ce processus consiste en la décomposition de
I’oxohydroperoxyde. L’ensemble de ces voies réactionnelles de basse température est résumé

sur la figure 4.1 qui représente les chemins majeurs du régime de basse température.
4.2 Construction du mécanisme cinétique

En raison de la taille importante du mécanisme cinétiqgue mis en jeu, la détermination des
intermédiaires réactionnels et I’estimation préliminaire des données thermocinétiques associées

est générée par le code open source RMG dans sa version 3.0 [85] choisie.

4.2.1 Principe de fonctionnement du logiciel RMG

RMG (Reaction Mechanism Generator) est un générateur automatique de mécanismes de
réaction qui utilise des connaissances chimiques connues stockées dans une base de données
ainsi que des méthodes d'estimation des parametres pour générer des mécanismes cinétiques
chimiques détaillés qui peuvent ensuite étre utilisés comme entrée dans un logiciel de
simulation de réacteur OD (par exemple Chemkin ou Cantera). Les trois principales capacités

requises pour tout code de génération automatique de mécanismes de réaction sont [86]:

e une représentation unique et non ambigué des espéces chimigques connues
e une méthode pour déterminer quelles réactions peuvent se produire entre les especes

e un moyen d'estimer les paramétres cinétiques et thermodynamiques.
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Ces parametres thermodynamiques peuvent étre estimés pour les structures chimiques en
utilisant soit la méthode de contribution des groupes de Benson [87], soit un réseau de neurones

entrainé sur des données obtenues a un niveau post Hartree-Fock [88].

4.2.2 La représentation des espéces et des groupes fonctionnels

Dans RMG, les molécules sont décrites a 1'aide de listes d’adjacences qui peuvent étre générées
en saisissant un identifiant de I’espéce de type chaine de caractéres, notamment SMILES, InChi,
un numéro CAS, ou le nom de I’espéce. Les espéces neutres contenant les éléments H, C, O,

Ar, N sont prises en charge. La liste d'adjacence d’une molécule est présentée a la figure 4.2.

1C u0 p0 c0{2, S} {3, S} {4S} {5S}
2H u0 p0 c0{1, S}
3H u0 p0 c0{1, S}

A
4H u0 p0 cO{1,S} ZI “I EI
5

5H u0 p0 c0{1,S}

Indice atomique -IJ

Elément atomique

Les electrons impairs

Electrons pairs

Charge el

Indice d’atomes liés

Ordre de liaison =4

Figure 4. 2: Description des listes d’adjacences pour le cas du méthane.

La premiere colonne indique l'indice de l'atome, la deuxiéme colonne indique I'élément
atomique, la troisieme colonne indique le nombre d'électrons non appariés associés a chaque
atome et est précédée de la lettre minuscule "u" représentant "non apparié".

La 4e colonne indique le nombre de paires solitaires associées a chaque atome et est précédée

de la lettre minuscule "p" représentant "paires”, la 5e colonne indique la charge formelle de
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I'atome précédée de la lettre minuscule "c" représentant "charge". Les valeurs entre parenthéses
indiquent la présence d'une liaison, la premiére valeur entre parenthéses indique I'indice
atomique de l'atome auquel I'atome courant est lié, et la deuxieme valeur indique si la liaison
est simple "S", double "D", triple "T".[89]

423 Bases de données RMG

e Cinétique
Les constantes de vitesse dans la base de données cinétiques sont déterminées a partir des
structures des réactifs. Les champs d’identifiants acceptent les SMILES, InChl, ou bien le nom

de I’espece.

e Thermodynamique et les données de transport
Pour trouver les propriétés de transport ou de thermochimie d’une espéce il faut saisir
I’identifiant de cette espece comme évoqué précédemment dans la représentation des especes
et des groupes fonctionnels. RMG estime les parameétres du potentiel de Lennard-Jones a partir
des propriétés critiques (- température et pression critiques) via les corrélations empiriques de
Tee et al. [90].
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4.2.4 Discussion sur le mécanisme cinétique développé

La modélisation de la cinétique d’oxydation de la fenchone a été réalisée a 1’aide Chemkin
Pro[91]. Aucun mécanisme décrivant la cinétique de combustion de la fenchone n’étant
disponible dans la littérature, le mécanisme présenté dans le cadre de ce travail a été généré a
partir du site web RMG[92] et des analogies avec d’autres hydrocarbures similaires puis intégré
dans le mécanisme Cs [93]. Dans le paragraphe qui suit, des modifications et ajouts apportés
seront présentés et le mécanisme cinétique de la fenchone sera détaillé. Les parametres
cinétiques et thermodynamiques associés a la plupart des réactions impliquées dans la
consommation et la formation des espéces intermédiaires sont issus de RMG. Le sous-
mécanisme cinétique de la fenchone, les réactions les plus importantes sont présentées dans le
tableau 4.3.

Nous avons considére la formation de six radicaux possibles a partir des réactions de métathese.

Parmi les hydrocarbures a haute densité énergétique, des similitudes structurelles peuvent étre
établies entre la fenchone et le norbornane (ainsi que le 2-éthylnorbornane) pour lesquels il
existe des études theoriques limitées. Par exemple, Wang et al. [94] ont récemment calculé les
énergies de liaison du 2-éthylnorbornane, du norbornadiene et du quadricyclane au niveau de
théorie CCSD(T)/cc-PVTZ//IB3LYP/6-311++G(d,p).

Par analogie avec leurs résultats, F2 (figure 4.4) apparait comme le radical le moins susceptible
de se former avec une énergie de liaison C-H d'environ 107 kcal.mol?, suivi de F1(figure 4.4)
avec 104-105 kcal.mol™. Les énergies de liaisons C-H aux positions F5-F6 et F3-F4 sont assez

similaires aux énergies des liaisons C-H primaires et secondaires dans les alcanes.
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F5
O
F4
F3 F6
F2
(a) fenchone (b) norbornane

Figure 4. 3: Structure de la fenchone et emplacement des radicaux primaires (a), structure du

@

L 3 h @

Figure 4. 4: Radicaux obtenus par métathese sur la fenchone, ainsi que les énergies de liaison

norbornane (b).

m

menant a la formation des radicaux en kcal.mol? [94].
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Quelgues modifications des paramétres thermocinétiques ont été entreprises pour améliorer
I’accord avec les profils d’espéces mesurés. Pour simplifier I’analyse, les mécanismes primaires
F3 et F4 ont été considérés comme équivalents, contrairement a F1, et sont donc supposes étre
formés selon la méme constante de vitesse. De méme, F5 et F6 ont également été considérés
comme équivalents, F6 étant formé deux fois plus que F5 en raison du nombre d'atomes H
disponibles.
4.2.4.1 Les réactions de métathése avec H et le radical CH3

Les constantes de vitesse des réactions de métatheése avec 1’atome hydrogene H, et le radical
méthyle, CHs, sont présentées dans le tableau 4.1; elles ont été calculées de la méme fagon que
dans le cas du radical méthyle. Ces réactions sont en général plus rapides avec 1’atome

hydrogene qu’avec le radical méthyle.

Tableau 4. 1:Paramétres d’ Arrhenius pour les constantes de vitesse des réactions de

métathese avec H et CHa.

Reactions R =
A n Ea A n Ea

R+fenchone= RH +F1(1) 6.01x10° 3.02 5600 7.9x10° 429 11036.4
R +fenchone= RH +F2(11) 4.17x10° 3.02 6050 3.40x10° 4.29 12302.6
R +fenchone= RH +F3(5) 1.92x10° 1.50 5750 6.48x10° 1.87 8780

R +fenchone= RH +F4(3) 1.92x10° 1.50 5750 6.48x10° 1.87 8780

R +fenchone= RH +F5(9) 6.66x10° 2.54 6756 6.0x102 0.0 1262

R +fenchone= RH +F6(7) 1.33x10% 2.54 6756 1.2x108 0.0 1262

Les constantes de vitesse pour les réactions de méthatése par H, CH3z et OH ont été estimees
par analogie avec des sites similaires et comparées a celles proposées par RMG. La figure 4.5
nous montre une comparaison entre les différentes constantes de vitesses pour des arrachements
d’hydrogéne sur les atomes de carbone secondaires avec les constantes de vitesse trouvées sur
RMG et celles qui servent de référence.

Les réactions d’arrachement d’hydrogene par H et CHs menent & la formation des radicaux F1
et F2. Les constantes de vitesse estimées par Gao et al.[95] présentent des écarts importants
avec celles proposées par RMG ainsi que les estimations de Sivaramakrishnan et al [96]
Cependant, les constantes de vitesse calculées pour I’arrachement de H chez les alcanes selon

le site C-H different typiquement de moins d’un ordre de grandeur des estimations de RMG.
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Figure 4. 5 : Comparaison des constantes de vitesse de métathése par 1’atome hydrogéne H (a

gauche) et par le radical méthyle CH3 (a droite) pour former F1(en haut) et F2 (en bas)
proposees par RMG avec celles qui servent de références.
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Dans le cas des radicaux F3 et F4, supposés étre formés a la méme vitesse, les constantes de
vitesse des réactions d’arrachement d’hydrogéne par ’atome H et celles pour les réactions
d’arrachement par le radical CHz sont presentées dans La figure 4.6 . Comme on peut le voir,

ces constantes de vitesse sur ces sites d’arrachement conviennent mieux que celles de Gao et

al.[95] et celles proposées par RMG.

s RMG rate rule QMG rate rules
1E+13 Gao 2015) 1E+14 | Gao(2015)
3 ce traval
L - m— )Hs Sivaramakrishnan(2012)
1E+12 \ 1 \\\ ce GP Chen(2021)
1E+11 = 1.E+13 5
- 1.E+10 \\ - ] \
S 1E+09 AN [ 1E¥12 o
S 1E+08 AN \\_ 8 g1 |
x N x =i
1E+07 <C
1.E+06 \ 1E+10 4 -
1.E405 < : AN
1.E+04 A . T 1.E+09 T \
0 1 2 1 2
1000/T (1/K) 1000/T (1/K)

Figure 4. 6: Comparaison des constantes de vitesse des réactions d’abstraction par 1’atome H

(a droite) et par le radical méthyle, CHs, (a gauche) pour former les radicaux F3 et F4.

Les réactions d'initiation unimoléculaire par rupture de la liaison C-H sont issues de RMG et
tiennent compte de la dépendance a la pression (les constantes de vitesse a 10 atm ont été
considérées dans ce travail). Les étapes d'initiation bimoléculaire ont egalement été prises en
compte et tirées de RMG[92]. Les réactions d’addition-élimination ont également été
considérées. La formation de biradicaux prédite par la cinétigue de RMG s'est avérée
négligeable dans nos conditions et n'a donc pas été incluse. Le tableau 4.2 regroupe les
différentes constantes de vitesse des métathéses avec O, OH et HO déterminées lors de ce

travail.
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Tableau 4. 2: Paramétres cinétiques (unités en cm, mol, cal, s) des réactions de métatheses

par O, OH, HO..

Réactions A n Ea
O+fenchone = OH+F1(1) 1.11x10% | 3.19 14117
O+fenchone = OH+ F2(11) 3.83x10*% | 2.41 14800
O+fenchone = OH+ F3(5) 1.11x10*% | 3.19 14117
O+fenchone = OH+ F4(3) 1.11x10*% | 3.19 14117
O+fenchone = OH+ F5(9) 9.34 x10 "% | 3.02 5230
O+fenchone = OH+ F6(7) 1.87 x10 ** | 3.02 5230
OH+fenchone = H,O+ F1(1) | 1.40x10* | 1.60 470.9
OH+fenchone = H,0 + F2(11) | 6.87 x10 *® | 1.91 875.2
OH-+fenchone = H,0 + F3(5) | 4.64x10*" | 1.61 -35
OH+fenchone = H,O + F4(3) | 4.64 x10 ™ | 1.61 -35
OH-+fenchone = H,0 + F5(9) | 1.35x10 *® | 3.81 -2897
OH-+fenchone = H,0 + F6(7) | 2.70x10 *® | 3.81 -2897
HO,+fenchone = H,0+ F1(1) | 5.6 x10 **2 | 0.0 17686
HO +fenchone = H,0+ F2(11) | 2.8 x10 **2 | 0.0 16013
HO +fenchone = H,0+ F3(5) | 5.6 x10 **2 | 0.0 17686
HO,+fenchone = H,O+ F4(3) | 5.6 x10™ | 0.0 17686
HO,+fenchone = H,O+ F5(9) | 1.14x10%% | 3.19 16250
HO,+ fenchone =H,0+F6(7) | 2.28x10*% | 3.19 16250

64




Chapitre 4 : développement d’un mécanisme cinétique

1E+14 5 LE+13 5
LE+13 3
= ] - |
S 1LE+12 ¥ 1b2
3 o
£ 3 g
w T ~
S 1E+11 5 S
= ; =
] =—RMG (F1) LE+IL 5 —RMG (F1)
1LE+10 o emmmRMG (F2) 1 ——rvGR2)
3 Sirjean etal. (F3) ce tr;vaél
1 408 1 e ce travail RMG (F5)
- ' ' 1E+10 — :
0.5 1 1.5
1000/T (1/K) 0.5 11000/T (1/K1}-5 2

Figure 4. 7: Constantes de vitesse pour les réactions de métathése d’hydrogéne par I’atome
d’hydrogene (a gauche) et OH (a droite). La constante de vitesse de F3 et celles de F4 sont

censées étre identiques, tandis que celle de F6 est deux fois plus élevée que celle de F5.

Pour les réactions de métathése par ’atome hydrogéne, H, la figure 4.7 montre les constantes
de vitesse calculées par Sirjean et al. [97] pour le norbornane et celles estimées par analogie
pour la formation des radicaux F3 et F4. Pour les radicaux F5 et F6, des analogies avec des sites
similaires dans les alcanes ont été considerée

s ; pour F1 et F2, les constantes de vitesse proposees par RMG ont été retenues.

Pour les réactions d’arrachement d’hydrogéne par les radicaux OH, illustrées sur la figure 4.7
(droite) ; les constantes de vitesse suggérées par RMG [92] ont été choisies, sauf pour les
radicaux F3 et F4 (avec des énergies de liaison similaires a celles d'un site C-H secondaire dans
un alcane) pour lesquels les constantes de vitesse générées par RMG [92] étaient les mémes
que pour le radical F1. Néanmoins, pour ces sites C-H secondaires, les constantes de vitesse
utilisées pour les alcanes ont été choisies. Ces constantes de vitesse désignées par le terme "ce
travail” dans la légende de la figure 4.7 sont des constantes de vitesse typiques qui peuvent étre
utilisées pour les alcanes dans les réactions d'arrachement d’hydrogene ; les valeurs de ces
constantes de vitesse pour les radicaux F3 et F4 ont été cependant multipliées par 2 pour rester
dans le domaine d’incertitude tout en améliorant ’accord avec les mesures expérimentales [98].
Elles sont obtenues en considérant plusieurs constantes de vitesse de la littérature et en les
ajustant sur une large gamme de température. Les paramétres cinétiques pour les réactions avec
O et HO; proviennent de RMG. La réaction des radicaux stabilisés par résonance avec HO»,

donnant un aldéhyde (ou une cétone) et un radical plus petit, a été considérée avec une constante
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de vitesse de 4,50x10%2 mol cm™ s [99]. Le méme type de réactions avec O est également
considéré et la constante de vitesse utilisée est celle estimée par RMG [92].

4.2.4.2 Réaction de B-scission

Les constantes de vitesses des réactions de P-scission et d’isomérisation sont issus des
estimations de RMG. La figure 4.8 illustre les radicaux formés a partir de ce type de réactions,
afin d’avoir une idée sur les décompositions possibles des radicaux issus de 1’oxydation de la
fenchone.

On peut voir a partir de ce schéma que la rupture des liaisons C-H et C-C mene a la formation
des espéces stables tels que le méthyl-cyclopentadiéne et I’isopréne. Les radicaux formés se
dissocient selon différentes voies par ruptures de liaisons C-C suivies par I'ouverture du cycle

ou la formation d'une cétone cyclique insaturée.
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F1

Figure 4. 8 : Voies de décompositions du radical F1
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Figure 4. 9:Voies de décompositions du radical F2.
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Figure 4. 10: Voies de décompositions du radical F3.
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Figure 4. 11: Voies de décompositions du radical F4.
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Figure 4. 12:Voies de décompositions du radical F5.

71




Chapitre 4 : développement d’un mécanisme cinétique

F6

Figure 4. 13:Voies de décompositions du radical F6.
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Le tableau 4.3 résume les constantes de vitesse des réactions impliquées dans la consommation
et la production des espéces intermédiaires utilisées dans le mécanisme d’oxydation de la
fenchone. Les formules squelettiques de ces espéces seront présentées en annexe 4.1.

Les propriétés thermochimiques de la majorité des espéces incluses dans ce mécanisme ont été
évaluées par la méthode d'additivité de groupe implémentée dans RMG [92] et confrontées a
des calculs de structure électroniques effectués avec la méthode G3.

Le fichier de mécanisme, le fichier de thermochimie, la nomenclature et les notations SMILES

de ces espéces sont présentés et détaillés en annexe de ce manuscrit.

73



Chapitre 4 : développement d’un mécanisme cinétique

Tableau 4. 3:Constantes de vitesse du mécanisme de la fenchone (A :cm3. mol-1.s-1,Ea

F5 (9) sub-mech A n Ea
F5(9) =S(306) 6.39 E+19 -1.80 | 22481.8
F5(9) =S(33) 9.18E+11 | 0.36 | 16522.2
F5(9) =S(721) 1.10 E-01 421 | 218393
S(33)=co+c9h15 (38) 465E+17 | -1.2 | 16546.1
S (306) =c2h4+5(206) 243E+13 | 0.1 27882.9
S (260) = ch3+c7h80(583) 3.12 E+12 0.5 28006.4
S (260) = GD(25) 2.83E+02 | 1.62 | 20154.3
C9h15(41) =c9h15(38) 232E+36 | 81 | 15327
C9h15(38) =c9h15(392) 161 E+07 | 2.06 | 206795
C9h15(392) =c2h4+GD(22) 2.09 E+13 0.15 | 36085.2
GD (22) =c3h4+ic4h7v 6.66 E+10 1.07 36182.5
C9h15(41) =c3h4-a+ GD(23) 521E+15 | -0.32 | 55103.4
GD (23) = c2h4+ic4h7v 5.13 E+10 0.97 | 35946.8
S (582) =co+GD(22) 1.22E+20 | -2.11 | 27286.7
S (721) = GD(24) 271E+29 | -4.70 | 248985
GD (24) =c2h4+ GD (25) 3.76 E6 052 | 291235
GD (25) =S (2293) +but3mldt 176 E+16 | 0.33 | 40143.1
S (721) =GD (26) 1.72E+20 | -2.32 | 11088.4
GD (26) =ic3h6co+GD (27) 227E+15 | 018 | 54272
GD (27) =c3h4-a+c3h5-a 8.11 E+08 1.33 | 19163.3
F6 (7) sub-mech A n Ea
F6(7)=S(32) 8.75 E+18 -1.18 | 28947
F6(7)=S305) 3.70 E+13 0.10 | 26039
F6(7)=2S(10)+ch3 9.25 E+13 -0.07 | 28702
S(32) =S(566) 1.94 E+05 2.46 | 32051
S(566) = c6h10-14d4m+ic3h5co 7.71 E+10 0.92 21528
S(566)=dipco-24d+c3h5-a 9.45 E+13 -0.2 18863
ZS (6) = dipco-24d+c3h5-a 1.28 E+17 -0.6 31034
S (305) =ZS (7) +co 389E+18 | -1.2 | 16546.1
Z5(7) =25(8) 8.19E+07 | 1.68 | 26190
ZS (7) = ZS(9) 3.06E+03 | 3 29223
ZS (8) =isope+ic4h7 127E+12 | 057 | 29288.7
ZS (9) =isope+ic4h? 1.67E+10 | 0.85 | 18770.1
7S (11)=25(12) 330E+42 | -7.90 | 42876
7S (12) = ZS(13) 452E+11 | 0.31 | 23268
ZS (13) = c5h6-124d+c3h5-t+co 6.32 E +10 -0.25 | 57568

:cal.mol?).
F1(1) sub-mech A n Ea
F1(1) =GD (1) +ch3 9.38 E+21 -1.36 101546.2
F1(1) =GD (2) 1.13 E+16 -0.48 30116.3
F1(1) =S (279) 4,79 E+13 0.23 27452.4
F1(1) =GD (3) 3.98 E+14 -0.07 30695.6
F1(1) =S (660) 6.92 E+11 0.63 23984.4
GD (2) =c2h4+GD (7) 8.53 E+09 0.76 174745
GD (3) = c2h4 +GD (7) 1.66 E+11 0.34 20999.6
S (660) =ic3h6co+mcptds2 4.55 E+02 241 28294.3
S (279) = co+ GD (11) 1.95 E+18 -1.17 16546.1
GD (7) =ch3 + GD (8) 474 E+13 0.45 41411.6
GD (7) = GD (9) 9.35 E+09 1.64 4814523
GD (9) = co+ GD (10) 7.07 E+20 -2.80 31749.3
GD (11) =GD (12) 1.47 E+05 2.22 56572.1
GD (12) = c2h4+ GD (10) 2.09 E +13 0.15 36085.3
GD (10) = c3h4-p+icah7v 5.97 E+13 0.59 43858.5
F2 sub-mech A n Ea
F2 (11) = S (703) 1.32 E +37 6.76 40216.1
F2(11) = S (224) 4.37 E+17 071 29066.7
F2(11) = ZS (16) 4,17 E+43 -8.09 51534.7
F2 (11) = ZS (19) +ch3 253 E+11 1.39 87331.4
S (703) = ZS (20) 1.85 E+11 0.80 26526.3
ZS (20) = dipco-2d4j+c3hd-p 1.60 E+10 0.94 42338.7
S (224) = ZS(14) +co 3.89 E+18 -1.17 16546.1
ZS (14) =ZS (15) 2.09 E+09 1.53 33299.5
ZS (23) = c5h8-12d3m+ic4h7 114 E+11 0.62 46331.6
F3 sub-mech A n Ea
F3(5)=2ZS (1) 1.13E +12 0.7 28987.2
F3(5) = S (661) 6.98 E +08 1.3 20704
F3(5)=2S(2) 6.02 E +08 1.4 23134
ZS(1)=ZS (3) 1.31 E +17 0.6 33236
S (661) =mcps2dt+ic3h6co 5.21 E+20 -1.387 44728
ZS(2)=ZS (3) 2.34E +14 04 27350
ZS (3) = ZS (5) +ch3 2.39E +12 0.6 38280
ZS (3) => ¢6h10-13d4m+coc3h5-t 490 E +13 04 34447
mcps2dt=mcps2dt+h 1.02 E+04 3 30301.1
F4 (3) sub-mech A n Ea
F4(3) = GD (4) +ch3 1.90 E +13 0.84 85829.5
F4(3) = GD (5) 1.37 E +07 1.87 24946.9
F 4(3) = GD (6) 4.30 E +09 1.21 28900
F 4(3) =S (376) 1.25E +16 0.5 27100
GD (5) = ch3+ GD (13) 3.83E +15 0.4 30845.7
GD (5) = GD (14) 2.23E +10 0.6 23739.1
GD (5) = GD (15) 1.94E +14 0.1 29578.2
GD (6) =co +GD (18) 1.95 E+18 -1.17 16546.1
S (376) = GD (14) 7.98 E+14 0.3 26613.8
S (376) = GD (20) 3.46 E+15 0 12412.6
GD (15) = co+ GD (16) 1.91E +14 0.5 3582.1
GD (14) =but3mldt+GD (17) 6.07 E +14 0.4 475355
GD (16) =isope+ic4h7v 149 E+11 1.30 42869.8
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4.2.5 Changements apportés au mécanisme cinétique

La premiére version du mécanisme a montré un bon accord sur les résultats obtenus en réacteur
parfaitement agité (JSR). En revanche, les simulations sur les mesures obtenues en machine a
compression rapide (MCR) n’ont pas abouti & une concordance entre les résultats
expérimentaux et modélisés. Afin d’améliorer cet écart, le domaine de validation du mécanisme
a été étendu en ajoutant les réactions a basse température listées dans le tableau 4.4. Des
modifications ont été nécessaires sur les paramétres cinétiques ayant un effet important sur le
calcul de délais d’auto-inflammation. Le mécanisme a été validé a I’aide des mesures des délais
d’auto-inflammation.
Le sous-mécanisme de la fenchone a été modifié comme suit :
e Négliger toutes les réactions de métathese produisant F1 et F2 en raison de leur energie
de liaison.
e Multiplication par 6 des facteurs pré-exponentiels des constantes de vitesse des réactions :
= Fenchone + HO; = F3 + H0;
= Fenchone + HO; = F4 + H0;
Ajout des réactions suivantes avec les mémes constantes de vitesse que celles avec HO>
= Fenchone + CH30, = F3+CH3O2H
= Fenchone + CH30, = F4+CH3O2H
= Multiplication par 10 de la constante de vitesse de : F3 = ZS (2).
» Diminution de 1’énergie d’activation de la réaction : ZS(3) — c6h10-13d4m + CO +
c3h5-t de 10 kcal.mol™.
On peut noter que, les réactions rajoutées a posteriori n’avaient pas d’effet dans le cas du JSR
donc globalement, I0a version finale du mecanisme a permis de reproduire correctement les
résultats expérimentaux dans le cas du réacteur parfaitement agité et la machine a compression

rapide.

Les formules squelettiques des radicaux ZS(2) et ZS(3) sont les suivante

ZS(2) Z5(3)
7
. 0
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7
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= Unsous mécanisme & basse température a €té rajoute : cette modification a permis de

prédire les délais les plus longs a la richesse ¢ = 0,5 et 1.

Listes des réactions qui prédisent les délais d’auto-inflammation a basse température

Tableau 4. 4:Liste des réactions les plus sensibles pour le calcul du délai d’auto-inflammation

aux basses températures.

Réactions
1. F3(5)+02 => R302 2.000E+12 | 0.0 0.0 adapted from Peters, CNF 2002
2. F4(3)+02 => R402 2.000E+12 | 0.0 0.0 adapted from Peters, CNF 2002
3. F5(9)+02 => R502 2.000E+12 | 0.0 0.0 adapted from Peters, CNF 2002
4. F6(7)+02 => R602 2.000E+12 | 0.0 0.0 adapted from Peters, CNF 2002
5. R302 => F3(5)+02 1.700E+16 | 0.0 28000.0 | adapted from Peters, CNF 2002
6. R402 => F4(3)+02 1.700E+16 | 0.0 28000.0 | adapted from Peters, CNF 2002
7. R502 => F5(9)+02 1.700E+16 | 0.0 28000.0 | adapted from Peters, CNF 2002
8. R602 =>F6(7)+02 1.700E+16 | 0.0 28000.0 | adapted from Peters, CNF 2002
9. F3(5)+02 => OLEF+ho2 1.000E+11 | 0.0 5000.0 adapted from Peters, CNF 2002
10. F4(3)+02 => OLEF+ho2 1.000E+11 | 0.0 5000.0 | adapted from Peters, CNF 2002
11. R302 => OLEF+ho2 2.550E+16 | -1.22 32500.0 | Goldsmith et al., J.Phys.Chem.A 116(2012)3325-
3346 10atm
12. R402 => OLEF+ho2 2.550E+16 | -1.22 32500.0 | Goldsmith et al., J.Phys.Chem.A 116(2012)3325-
3346 10atm
13. R302 => QOOH 2.000E+11 | 0.0 17000.0 | adapted from Peters, CNF 2002
14. R402 => QOOH 2.000E+11 | 0.0 17000.0 | adapted from Peters, CNF 2002
15. R502 => QOOH 2.000E+11 | 0.0 17000.0 | adapted from Peters, CNF 2002
16. R602 => QOOH 2.000E+11 | 0.0 17000.0 | adapted from Peters, CNF 2002
17. QOOH => cyOX+oh 5.000E+11 | 0.0 15000.0 | adapted from Peters, CNF 2002
18. QOOH+02 => 02QO0H 5.600E+12 | 0.0 0.0 adapted from Peters, CNF 2002
19. 02QOO0H => HOOUOOH 1.000E+11 | 0.0 17000.0 | adapted from Peters, CNF 2002
20. HOOUOOH => OUOOH+0ch 1.000E+09 | 0.0 7500.0 adapted from Peters, CNF 2002
21. OUOOH => 0UO+oh 8.400E+13 | 0.0 41521.0 | adapted from Peters, CNF 2002
22. OUO => 3co+icdh7v+c3h5-t+h | 1.000E+13 | 0.0 15000.0 | adapted from Peters, CNF 2002
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4.3 Principe de construction d’un mécanisme cinétique

Le mécanisme cinétique est constitué de plusieurs structures successives dont la premiére partie
commence par Co et il contient les réactions relatives a la combustion de I’hydrogéne.

La partie suivante concerne les C1 : monoxyde de carbone, méthane, formaldéhyde et ainsi de
suite jusqu’aux Cs et les hydrocarbures complexes. Le sous mécanisme constitue la base dans
laquelle s’ajoute le sous-mécanisme de ’espéce étudiée et celles des espéces qui sont formées
quand le combustible se décompose.

La structure hiérarchique est illustrée sur la figure 4.12.

CH,/C,H,

oxydation

CH,OH

oxydation

C.H,0,

oxydation

D oxydation

Figure 4. 14: Structure hiérarchique d’un mécanisme cinétique.
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4.4 Conclusion

Dans le cadre de cette étude, RMG nous a permis de générer un sous mécanisme pour
I’oxydation de la fenchone, des paramétres cinétiques, thermodynamiques et les données de
transport.

Les corrélations structure/ réactivité ont été utilisées pour estimer certaines constantes de
vitesse. Le calcul des énergies de dissociation des liaisons (BDE) a permis de déterminer le
schéma réactionnel le plus favorable pour la formation des radicaux et les données
thermodynamiques ont été évaluées par la méthode d’additivité des groupes implémentée dans
RMG. L’ensemble des réactions d’arrachement d’hydrogéne et les réactions de B-scission
constituent les voies principales de consommation de la fenchone.

Le modéle cinétique détaillé de 1’oxydation de la fenchone nous a permis de reproduire
convenablement les résultats expérimentaux et numériques. Cette validation est 1’objet du

chapitre qui suit.

78



Chapitre 4 : développement d’un mécanisme cinétique
Références du chapitre 4

[83] H.J.Curran, P. Gaffuri, W. J. Pitz, et C. K. Westbrook, « A Comprehensive Modeling
Study of n-Heptane Oxidation », Combustion and Flame, vol. 114, n° 1, p. 149-177, juill.
1998, doi: 10.1016/S0010-2180(97)00282-4.

[84] « Griffiths, J. F. and J. A. Barnard (1995)., « Flame and Combustion », Routledge &
CRC Press. »

[85] M. S. Johnson et W. H. Green, « A Decision Tree Based Machine Learning Algorithm
for Rate Estimation », Massachusetts Institute of Technology (77 Massachusetts Avenue,
Cambridge, MA 02139, USA), DOE-MIT-0007982, nov. 2019. doi: 10.2172/1763640.

[86] A. S. Tomlin, T. Turéanyi, et M. J. Pilling, « Chapter 4 Mathematical tools for the
construction, investigation and reduction of combustion mechanisms », in Comprehensive
Chemical Kinetics, vol. 35, Elsevier, 1997, p. 293-437. doi: 10.1016/S0069-
8040(97)80019-2.

[87] S. W. Benson et J. H. Buss, « Additivity Rules for the Estimation of Molecular
Properties. Thermodynamic Properties », The Journal of Chemical Physics, vol. 29, n° 3,
p. 546-572, sept. 1958, doi: 10.1063/1.1744539.

[88] M. Liu et al.,, «Reaction Mechanism Generator v3.0: Advances in Automatic
Mechanism Generation », J. Chem. Inf. Model., vol. 61, n° 6, p. 2686-2696, juin 2021, doi:
10.1021/acs.jcim.0c01480.

[89] C.W. Gao,J. W. Allen, W. H. Green, et R. H. West, « Reaction Mechanism Generator:
Automatic construction of chemical kinetic mechanisms », Computer Physics
Communications, vol. 203, p. 212-225, juin 2016, doi: 10.1016/j.cpc.2016.02.013.

[90] L. S. Tee, S. Gotoh, et W. E. Stewart, « Molecular Parameters for Normal Fluids.
Lennard-Jones 12-6 Potential », Ind. Eng. Chem. Fund., vol. 5, n° 3, p. 356-363, aott 1966,
doi: 10.1021/i160019a011.

[91] « ANSYS CHEMKIN 20.0, ANSY'S Reaction Design 2022, (2022). »

[92] «rmg:, https://rmg.mit.edu/ ».

[93] G. Dayma, S. Thion, Z. Serinyel, et P. Dagaut, « Experimental and kinetic modeling
study of the oxidation of cyclopentane and methylcyclopentane at atmospheric pressure »,
Int. J. Chem. Kinet., vol. 52, n° 12, p. 943-956, déc. 2020, doi: 10.1002/kin.21412.

[94] H. Wang, B. Zhang, S. Gong, L. Wang, X. Zhang, et G. Liu, « Experimental and

modeling studies of quadricyclane and 2-ethylnorbornane pyrolysis from atmospheric to

79



Chapitre 4 : développement d’un mécanisme cinétique

high pressure », Combustion and Flame, vol. 226, p. 163-181, avr. 2021, doi:
10.1016/j.combustflame.2020.11.042.

[95] G. R. Magoon, H.-W. Wong, O. O. Oluwole, D. K. Lewis, N. M. Vandewiele, et K. M.
Van Geem, « JP-10 combustion studied with shock tube experiments and modeled with
automatic reaction mechanism generation », Combustion and Flame, vol. 162, n® 8, p.
3115-3129, aotit 2015, doi: 10.1016/j.combustflame.2015.02.010.

[96] R. Sivaramakrishnan, J. V. Michael, et B. Ruscic, « High-temperature rate constants for
H/D + C2Hesand C 3 Hg», IntJ of Chemical Kinetics, vol. 44, n° 3, p. 194-205, mars
2012, doi: 10.1002/kin.20607.

high pressure », Combustion and Flame, vol. 226, p. 163-181, avr. 2021, doi:
10.1016/j.combustflame.2020.11.042.

[97] B. Sirjean, O. Herbinet, P.-A. Glaude, M. F. Ruiz-Lopez, et R. Fournet, « Theoretical
Study of the Thermal Decomposition of a Jet Fuel Surrogate ». arXiv, 22 avril 2009. doi:
10.48550/arXiv.0904.3538.

[98] « Mechanism and Rate Constants for the Decomposition of 1-Pentenyl Radicals ». [En
ligne]. Disponible sur: https://pubs.acs.org/doi/epdf/10.1021/jp058125j

[99] S. M. Handford-Styring et R. W. Walker, « Rate constants for the reaction of HO2
radicals with cyclopentane and propane between 673 and 783 K », Phys. Chem. Chem.
Phys., vol. 4, n° 4, p. 620-627, févr. 2002, doi: 10.1039/b108578f.

80



Chapitre 5 : Résultats et discussion

Chapitre V
Résultats et discussion

81



Chapitre 5 : Résultats et discussion

CRAPITIE 5 .ttt ettt ettt 82
5.1 Etude en réacteur parfaitement agité .............coeveiiiiiiie i 83
5.1.1 Interprétation et diSCUSSION .........ciueiiiriiieiieie ettt 83
5.1.2 Analyse de voies réactionnelles ...........ccoviiiiiiiiiiiii e 90
5.2 Etude expérimentale en machine a compression rapide ..........cccoccevvvereinene 93
5.2.1 Modélisation et simulation des délais d’auto-inflammation...............ccccceeveenee. 99
5.2.2 Analyse de sensibilité sur I’auto-inflammation de la fenchone........................ 101
5.3 CONCIUSION ... 103
RETErences dU ChapItre 5 ... .coueiiiiieeee e 104
0
Chapitre 5

Ce chapitre est dédié aux résultats expérimentaux obtenus, il est structuré en deux parties.

Dans un premier temps, ce chapitre sera consacré a I’é¢tude expérimentale menée dans un
réacteur parfaitement agité. Ensuite, la deuxieme partie de ce chapitre sera dédiée aux mesures
de délais d’auto-inflammation en machine a compression rapide. Ces données sont comparées

avec les predictions issues du modele cinétique présenté précédemment.
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5.1 Etude en réacteur parfaitement agité
5.1.1 Interprétation et discussion

Cette section présente un large éventail de conditions expérimentales réalisées a un temps de
séjour moyen constant T = 0,7 s et a une pression constante de 10 atm. Trois conditions de
richesse ont été étudiées, d’un milieu pauvre en combustible a un milieu riche en combustible
(9= 0,5-1-2).

La fraction molaire de la fenchone en entrée du réacteur est fixée a Xrenchone = 1000 ppm pour
I’ensemble des expériences et la gamme de température couvre 700 a 1180 K.

Plus de 30 espéeces ont été détectées, dont des alcanes (C1-Cs), des alcenes (C2-Cs), des dienes
(C4-Cs), des oléfines cycliques, des aromatiques et des composés carbonylés.

Les profils des réactifs ainsi que ceux des espéces majoritaires seront présentés dans le corps
du manuscrit. La figure 5.1 illustre I'évolution de la fraction molaire de la fenchone en fonction
de la température : la réactivité devient significative vers 800 K.

En outre, la conversion du combustible pour le mélange pauvre en combustible est
sensiblement plus élevee que celle du mélange riche a une méme température.

Comme illustré par les profils de fractions molaires, le combustible est consommé entre 800 et
1000 K. Le mécanisme cinétique développé dans le cadre de ce travail de thése rend bien
compte de I’impact de la température sur la réactivité pour le mélange pauvre et le mélange
steechiométrique, mais prédit une réactivité légerement excessive entre 900 et 1050 K pour le
mélange riche en combustible.

L’accord entre les données expérimentales et le modele développé lors de ce travail semble étre
satisfaisant puisque la simulation permet de reproduire d’une maniére raisonnable (c’est-a-dire

dans I’incertitude expérimentale de 15%) les résultats expérimentaux obtenus.

Des observations peuvent étre faites sur les trois conditions de richesse.
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Figure 5. 1: Evolution de la fraction molaire de la fenchone en fonction de la température

selon trois conditions de richesse differentes a p =10 atm, t= 0,7 s, Xto = 1000 ppm.

Les figures (5.3), (5.4) et (5.5) représentent I'évolution des fractions molaires des especes
intermédiaires majeures : CHa, CoHs, et CH20 ont été quantifiés avec des fractions molaires
maximales de 1000 ppm et 500 ppm pour CHa4 et C2H4 respectivement pour le mélange riche.
Le profil de CHs4 est bien reproduit en milieu riche mais, au-dela de 1110 K, les fractions
molaires expérimentales sont sous-estimées par le modéle. En milieu pauvre ainsi qu’en milieu
steechiométrique, ces profils expérimentaux de fraction molaire sont surestimés par le modele,
par contre a partir de 1050 K, ils sont sous-estimes.

Le profil de CoH4 est sous-estimé en milieu riche et steechiométrique mais le modeéle reproduit
bien les données expérimentales entre 800 et 950 K. En revanche, elles sont sous-estimées entre
850 et 950 K et surestimées au-dela de 1000 K en milieu pauvre. La fraction molaire maximale
de formaldéhyde est de l'ordre de 180 ppm pour tous les mélanges.

Pour le propéne, en milieu pauvre, la simulation reproduit tres bien le profil expérimental entre
800 et 950 K. Cependant, au-dela de 1000 K, ils sont sous-estimés. En milieu steechiométrique
et riche, les profils de propéne sont sous-estimées par le modéle, sa fraction molaire maximale
se situe a 100 ppm et 70 ppm a ¢= 2 et o= 1 respectivement. On peut noter également le profil
de la méthacroléine, surestimé entre 800 et 1000 K pour tous les mélanges. Par contre, il est
bien reproduit a partir de 1000 K. Le profil simulé de 1’eau reproduit bien les données
expérimentales en milieu riche et pauvre. Cependant, en milieu stcechiométrique, il est

surestimé entre 800 K et 1000 K et sous-estimé au-dela de 1000 K.
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L’acétyléne est sous-estimé a o= 1 et a ¢= 0.5 sa fraction molaire est d’environ 30 ppm et 10
ppm respectivement, par contre en milieu riche, son profil est bien simulé et sa fraction molaire
maximale est d’environ 150 ppm. Concernant les especes aromatiques, leur fractions molaires
augmente en fonction de la richesse, la plus abondante étant le benzéne : a ¢ = 2 sa fraction
molaire atteint presque 200 ppm, alors qu'elle n'est que de 20 ppm a ¢ = 0,5.

D’aprés la figure 5.2, les fractions molaires de benzéne sont sur-estimées en condition
steechiométrique mais sous-estimées a ¢ =2 quand T > 1050 K.

Le toluene et le xyléne ont également été identifiés dans des proportions comparables, leurs
fractions molaires étant plus élevées pour le mélange riche: moins de 10 ppm de styréne ont été
détectés a ¢ =2 et ces 2 espeéces n’apparaissent qu’a 1’état de trace a ¢ = 0,5 et 1.

De faibles quantités de plusieurs especes cycliques (dans les environs de 6 ppm) ont également
été observées, telles que le cyclopentadiéne et les deux isoméres de méthyl-cyclopentadiéne..
Enfin, parmi les intermédiaires oxygéneés, l'acétone (CzHsO), lacroléine (CsH4O), la
méthylvinylcétone : MVK (CsHsO) et la méthacroléine (CsHsO) ont également ete quantifiés,

leurs fractions molaires étant plus élevées en milieu pauvre.
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Figure 5. 2:Evolution des fractions molaires du benzene en fonction de la température pour
trois conditions de richesse (¢=0,5-1-2), a p =10 atm, T = 0,7 s.
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Figure 5. 3: Résultats obtenus en milieu pauvre ¢ = 0,5 en réacteur parfaitement agité a 10 atm, 1= 0,7 s,
pour 1000 ppm de fenchone.
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Figure 5. 4: Résultats obtenus en milieu steechiométrique @ = 1 en réacteur parfaitement agité a 10 atm, t=0,7 s,
pour 1000 ppm de fenchone.
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Figure 5. 5: Résultats obtenus en milieu riche ¢ = 2 en réacteur parfaitement agité a 10 atm, 1= 0,7 s,
pour 1000 ppm de fenchone.
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Le mécanisme cinétique reproduit assez bien le profil du carburant ainsi que de la formation et
de la consommation des différents intermédiaires. Expérimentalement, on peut également
observer que la réactivité diminue légérement (ou, du moins, ne continue pas a augmenter avec
la température) sur la plage de température 900-1050 K. Cette diminution est de plus en plus
prononcée lorsque la richesse augmente, Elle peut étre également attribuée a I’accumulation
d’intermédiaires stables lourds qui n’ont pas été détectés expérimentalement. Cette diminution
de la réactivité n'est pas vraiment capturée par le modele et une prédiction plus précise de ce
phénomeéne constituerait une amélioration significative de la compréhension de I'oxydation de
la fenchone a haute température. Néanmoins, compte tenu du bon accord observé entre les
simulations et les expériences a basse température, une analyse des voies réactionnelles a été
réalisée dans des conditions steechiométriques et a T = 850 K (température a laquelle la moitié
de la fenchone est consommée) afin d'¢lucider les principales voies de consommation de la
fenchone dans ces conditions, Les résultats de cette analyse des voies reactionnelles sont

présentés dans la figure 5.6.
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512 Analyse de voies réactionnelles
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Figure 5. 6 : Analyse des voies d’oxydation de la fenchonea ¢ =1, p=10atm,t1=0,7set T =
850 K (L'épaisseur des fleches indique l'intensité du flux de carbone au sein du reseau
réactionnel, ¢’est-a-dire la vitesse volumique molaire de conversion d’une espéce en une espece

adjacente du réseau).

Comme le montre la figure 5.6, la fenchone est consommeée principalement par des réactions
d’arrachement d’hydrogéne par le radical OH. Bien qu'il soit moins formé que les radicaux F3
et F4, F6 est le troisieme radical primaire le plus important dans cette analyse. La formation des
radicaux F5, F1 et F2 est moins importante (9%, 5% et 4% respectivement).

Les voies de consommation des radicaux F3, F4, F6 sont les suivantes :
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F3- Prés des trois quarts de F3 se décomposent en 4-isobuténoxy-4-méthyl-1-
cyclopentene, S(661), qui réagit completement pour donner un radical méthyl-
cyclopentényle et ouvre la voie a la formation de benzéne, ce qui est ’objet de la
discussion dans le paragraphe suivant. Le quart restant conduit au radical allyle
et au 4-méthylpenta-1,3-diene (qui n'a pas été observé expérimentalement) par
une succession de réactions. La B-scission C—C ouvrant le pont sur le cycle a
six chainons et donnant un radical d'une cyclohexanone ramifiée, semble étre
négligeable dans ces conditions.

F4- Un quart de F4 s'isomérise en F6, tandis que plus d'un tiers produit
GD5(C=CC1(C)C[CH]C(C)(C)C(=0)1). Ce dernier est également formé par
cyclisation d'un radical obtenu par I'ouverture du cycle a 6 chainons. Un quart du
GD5 donne une cyclopenténone ramifiée (5-ethenyl-2,5-dimethylcyclopent-2-
en-1-one), le reste produisant de l'isoprene et le radical isobutényle vinylique
aprés ouverture du cycle et décarbonylation. Ce radical isobutényle est
responsable de la formation de l'acétone.

Deux autres réactions de -scission C—C ont éte envisagées pour consommer F4,
mais il s'avere qu'elles sont toutes les deux négligeables dans ces conditions.

F6- Les deux voies consommant du F6 sont similaires en terme de flux : lI'une
donne de l'isopréne apres décarbonylation et ouverture de cycle, tandis que l'autre
produit de la diisopropénylcétone qui n'a pas été observe expérimentalement.
Une troisiéme B-scission C—C a également été envisagée pour F6 produisant des
radicaux CHs, mais s'avere étre negligeable en raison de son énergie d'activation

élevée, liée a I’énergie de la liaison rompue correspondante.
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L’étude des voies de formation du benzéne permet d’éclairer les différentes étapes de
conversion des intermédiaires connexes. Une analyse a été réalisée a ¢ = 1 et T =950 K, révélant
que le benzéne est principalement produit par les réactions des radicaux méthyl
cyclopentényles, des méthylcyclopentadiénes, des radicaux méthyl cyclopentadienyles et du
fulvéne. La figure 5.7 indique que le benzene provient principalement du radical F3 par la
formation de radicaux méthyl cyclopentényle. Le mécanisme cinétique a été modifié de maniere
significative, afin de prendre en compte les récents calculs de la constante de vitesse de
CH3+CsHs par Krashnoukov et al. [100]mais des améliorations sont encore nécessaires pour
mieux représenter I'accumulation du benzéne dans ces conditions, étant donné la diversité des
intermédiaires en Cs et les voies de formation et de la consommation du benzéne

correspondantes[101].
-H -H
N4 0%A-420
— —J + OH
\ . /

- HOZ

Figure 5. 7 : Voies de formation du benzéne a p =10 atm et 1= 0,7s.
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5.2 Etude expérimentale en machine a compression rapide

En complément de 1’étude réalisée en réacteur parfaitement agité, nous avons réalisé des
expériences en machine a compression rapide (MCR) au laboratoire PRISME, afin d’étudier
les délais d’auto-inflammation qui sont des observables importants pour le fonctionnement des
moteurs a allumage commandé (prédiction du cliquetis). Le tableau 5.1 résume la composition
des mélanges réactifs pour les deux conditions de richesses en fonction de la composition des
inertes. Comme on peut le constater, la concentration de la fenchone est plus élevée qu’en JSR,
permettant d’élargir la validité du schéma cinétique développé.

Les conditions expérimentales en MCR sont résumées dans le tableau 5.2 ,5.3 et 5.4.

Sur ’ensemble des expériences, un mélange carburant/Oz/inertes (N2 et/ou Ar) a été utilisé, a
différentes richesses (¢ = 0,5 et 1) et a une pression en fin de compression d’environ 40 bar, les
diluants permettent de modifier la capacité calorifique du mélange et de varier la température a
la fin de la compression.

Les conditions expérimentales telles que : la température, la pression et la presence des diluants
(Ar, N2) dans le mélange ont un effet important sur les délais d’auto-inflammation.

Les résultats obtenus dans cette these constituent la premiére étude dans la littérature des délais

d’auto-inflammation des mélanges reéactifs de fenchone.

Tableau 5. 1:Compositions des mélanges utilisés pour les expériences en MCR.

Richesse 0=0,5
% inertes X om1s0 Koa X Xz
60%Ar - 40%N, 0,0077 0,2083 0,4703 0,3135
70%Ar - 30%N, 0,0077 0,2083 0,5487 0,2351
30%Ar - 70%N, 0,0077 0,2083 0,2351 0,5487
80%AT - 20%6N, 0,0077 0,2083 0,6271 0,1567
Richesse o=
% inertes X om150 X, X, X,
50% Ar - 50% N, 0,0153 0,2067 0,3889 0,3889
70% Ar - 30%N, 0,0153 0,2067 0,5445 0,2334
30% Ar - 70%N, 0,0153 0,2067 0,2334 0,5445
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= Effet de la richesse

L’évolution du délai d’auto-inflammation en fonction de la température de fin de compression
est présentée sur la figure 5.8, sur I’ensemble des conditions de richesse (¢=0,5 et 1).

Les délais d’auto-inflammation diminuent quand la richesse augmente. On peut constater
expérimentalement que les délais d’auto-inflammation mesurés en mélange stecechiométrique
sont plus courts que ceux mesurés a la richesse ¢ = 0,5. Ceci peut étre attribué non-seulement
a la quantité du carburant injecté (plus la quantité de la fenchone est importante dans le mélange
plus le délai est court dans le cadre de notre étude on s’est arrété a ¢ =1. En effet des essais ont
été réalisés a ¢ =2 et les résultats obtenus ont montré 1’apparition du phénomene de
condensation dans le réservoir. Cette observation a fait que les délais mesurés ne convenaient

pas aux conditions opératoires.) et a la reactivité de la fenchone durant la compression.
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Figure 5. 8: Effet de la richesse sur I’évolution des délais d’auto-inflammation.

Les délais d’auto-inflammation mesurés de la fenchone, pour les deux conditions de richesse

sont résumés dans les tableaux suivants :
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= 35 expériences ont été réalisées sur le mélange pauvre ¢ = 0,5, la gamme de
température étudiée s’étendait de 792 K a 930 K, les tableaux 5.2 et 5.3 montrent
que la majorité des délais mesurés étaient inférieurs a 100 ms et répétables a 1

ms pres.
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Tableau 5. 2: Conditions initiales et de fin de compression pour 1’oxydation de la fenchone
en machine a compression rapide pour ¢ = 0,5, pc = 40 bar, diluant (Ar =30%-N>=70 %),( Ar
=60%-N2=40 %).

Diluant Ar =30%-N>=70 %

Po (bar) To (K) Pc (bar) T (K) IDT (ms)
2,1 358,7 38,4 792,57 134,8
2,2 358,5 40 792,93 121,4
2,2 364 39,05 799 91,8
2,2 369,5 39,25 810,29 83,6
2,2 374 39,40 820,4 67,78
2,2 379,3 38,52 827,9 58,59
2,2 379,3 38,45 826 61,59
2,2 379,4 38,83 828,02 61,48
2,2 384,7 39,07 838,9 49,89
2,2 384,5 38,89 838,04 50,5

Diluant Ar=60%-N,= 40%.

Po (bar) To (K) P¢ (bar) Tc (K) IDT (ms)
2 355,9 40,46 858 39,7
2 355,8 39,8 854 38,8
2 360,6 39,58 863 31,7
2 375,3 38,4 886 18,41
2 375,2 38,95 886 16,82
2 370,4 40,1 881 17,81
2 370,4 39,8 879 21,38
2 365,1 39,59 866 27,9
2 365,2 39,45 866 28,4
2 367,6 38,06 864 29,5
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Tableau 5. 3:Conditions initiales et de fin de compression pour 1’oxydation de la fenchone en
machine a compression rapide a ¢ = 0,5, pc = 40 bar, diluent (Ar =70%-N>=30 %),( Ar =80%-
N2=20 %).

Diluant 70% Ar - 30% N
Po (bar) To (K) Pc (bar) | T¢(K) IDT (ms)

2 367,8 39,19 892 14,58
2 362,4 39,6 888 15,19
2 362,1 39,07 884 16,37
2 365,9 38,59 889,5 14,88
2 366,6 39,2 895,24 11,16
2 366 39,38 894,88 11,88
2 370,4 39,4 903,84 10,18
2 370,3 39,49 904,84 10,89
2 370,6 39,32 902,8 11,08

Diluant 80% Ar - 20 % N,

Po (bar) | To(K) P¢ (bar) Te (K) IDT (ms)
1,9 36 39,42 911,6 6,49
1,9 362,6 39,4 910 7,41
1,9 362,6 38,98 910,59 7,59
1,9 367 38,84 919,10 6,87
1,9 370,9 40,02 929,73 4,59
1,9 371,5 39,78 929,4 4,22

= Pour le mélange steechiométrique, 32 tirs ont été réalisés, le tableau 5.4 présente les essais

réalisés sur une gamme de températures allant de 754 K a 878 K avec P. = 40 bar.
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Tableau 5. 4:Conditions initiales et de fin de compression pour I’oxydation de la fenchone en
machine a compression rapide a ¢ = 1, pc = 40 bar, diluant (Ar =30%-N2=70 %), (Ar =50%-
N2=50 %), (Ar =70%-N>=30 %).

Diluant Ar=30%-N,= 70 %.

Po (bar) To(K) Pc (bar) T (K) IDT (ms)
2,2 359,5 39,44 754,14 100,41
2,2 360 39,77 753,17 93,19
2,2 365 39,24 761,8 80,317
2,2 370,7 39,84 771,39 65,887
2,2 371,4 39,05 766,6 58,63
2,2 371 40,07 770,29 56,39
2,2 377 39,64 779,07 59,69
2,2 383,1 40,18 791,4 47,39
2,2 388,5 38,67 800,07 31,89
2,2 389,1 39,31 802,5 31,29

Diluant Ar=50%-N,= 50 %.

Po (bar) | To(K) P¢ (bar) Te (K) IDT (ms)
2 370,4 37,77 807 33,87
2 370,1 38,63 806 37,29
2 369,9 38,97 804 37,5

2,1 370,4 39,2 804 38,08

2,1 370,4 39,95 803,9 36,98

2,1 377,5 39,9 816,9 28,52

2,1 381 39,57 821,8 25,48

2,1 380,8 39,4 820,8 25,78
Diluant Ar=70%-N»= 30 %.

Po (bar) | To(K) P, (bar) T | (g
2 380,8 40,2 844.6 10,89
2 371 39,37 846,8 11,08
2 370,1 39,38 842,2 10,1
2 369,6 39,5 841,9 12,11
2 369,5 39,14 839,2 13,59

2,1 391,7 40,45 881 4,59
2,1 391,6 40,9 883,46 4,17
2,1 387,3 41,49 878,16 4.4
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5.2.1 Modélisation et simulation des délais d’auto-inflammation

Les délais d’auto-inflammation ont étés simulés a I’aide du modéle réacteur homogéne du
package Chemkin Pro 2022[91]. Le modéle de réacteur homogéne fermé a été utilisé pour les
simulations de la machine a compression rapide, les profils temporels de volume étant
déterminés a partir des tests réalisés sur des mélanges non-réactifs ces derniers ont été réalisés
sous deux conditions de richesse : ¢ = 0,5 et ¢ = 1.

Plusieurs mélanges ont été préparés pour ces deux conditions en utilisant les différentes

compositions des diluants résumés dans le tableau suivant :

Tableau 5. 5: Composition des diluants a @ = 0,5 et ¢ = 1.

Richesse 0,5 1
o ] 80% Ar/20%N;
Composition des diluants 20%Ar/80%N>
30%Ar/70%N>

Un exemple qui montre une comparaison entre 1’étude expérimentale et la simulation des profils

de volume pour des mélanges non réactifs.
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Figure 5. 9:Comparaison entre les profils de pression expérimentaux avec ceux obtenus par

simulation pour le mélange non-réactif (fenchone/Ar 0,3 - N2 0,7), ¢ = 0,5, To= 96,5 °C et Po
= 2,059 bar.
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Figure 5. 10: Délai d’auto-inflammation des mélanges fenchone/O>/diluant a la richesse 0,5
et 1.

La figure 5.10 représente les résultats expérimentaux et de modélisation aux deux richesses

¢ =0,5 et 1 pour les mélanges fenchone/O/diluants. Les conditions expérimentales utilisées
au cours de cette thése pour les mélanges réactifs et non réactifs sont présentées en détail en
annexe5.2.

Pour les deux conditions, les délais d’auto-inflammation diminuent quand la température
augmente. Sur la base des modifications effectuées, le mécanisme modifié reproduit les délais
expérimentaux mesurés. On peut noter également que les délais mesurés a la richesse ¢ = 1 sont
plus courts que ceux mesurés a ¢ = 0,5, comme expliqué préecédemment, ceci peut étre di a la
quantité du carburant et a la réactivité de la fenchone au cours de la compression, en conclusion,
I’effet de la richesse sur les délais est bien reproduit par le mécanisme.

Dans I’ensemble, a ¢=0,5 et a ¢ =1, les délais sont bien reproduits, les modifications apportées
et le développement d’un sous-mécanisme de basse température ont un effet important sur

I’amélioration des délais d’auto-inflammation.
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5.2.2 Analyse de sensibilité sur I’auto-inflammation de la fenchone

Afin d’identifier les réactions les plus sensibles pour la prédiction des délais d’auto-
inflammation, une analyse de sensibilit¢ a ¢té réalisée dans le cas d’un mélange
steechiométrique de fenchone/Oz/diluant a T = 875 K et pc = 40 bar.

Cette analyse (Figure 5.11) a été effectuée au moment ou la consommation du carburant était
de 20%.

Pc=40 bar
h202(+M)<=>20h(+M)

2ho2<=>h202+02
F3(5)<=>Z5(2)
F3(5)<=>5(661)
F4(3)+02<=>Fnone+ho2
ho2+fenchone<=>h202+F4(3)
ho2-+fenchone<=>h202+F3(5)
R402=>Q00H
R402=>F4(3)+02

F4(3)+02=>R402

-1.5 -1 -0.5 0 0.5 1 15 2

Figure 5. 11: Analyse de sensibilité sur OH durant 1’auto-inflammation du mélange
steechiométrique fenchone/Oz/diluant, Tc = 875 K, pc = 40 bar, a 20% de consommation

de fuel.
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h202(+M)<=>2oh(+M)

2ho2<=>h202+02

F3(5)<=>ZS(2)

F3(5)==>5(661)

F4 (3) +02 <=>Fionetho?

Pc =40 bar
ho2+fenchone<=>h202+F4(3)
ho2+fenchone<=>h202+F3(5)
R402=>Q00H
R402=>F4(3)+02

F4(3)+02=>R402

-1 -0.5 0 0.5 1
Figure 5. 12 : Analyse de sensibilité sur HO> durant I’auto-inflammation du mélange
steechiométrique fenchone/Oz/diluent, Tc = 875 K, Pc = 40 bars, & 20% de consommation de

carburant.

Les figures 5.11 et 5.12 montrent que la consommation de la fenchone se déroule

principalement par les réactions :

HO, + fenchone = H,0, + F3(5)

HO, + fenchone = H,0, + F4(3)
Ces réactions ont une grande influence sur les délais d’auto-inflammation calculées, elles
engendrent les radicaux F3 et F4 et produisent du H20- dont la décomposition donne 2 radicaux
OH, ces réactions sont en faveur de la réactivité. Leurs constantes de vitesse ont été générées
par RMG, apres modification du mécanisme leur coefficient a été multiplié par 6.
La réaction F4(3) +O2=Fnone+HO2 est trés sensible parce qu’elle a un effet inhibiteur sur ces
conditions. La structure de Fnone est présentée en annexe4.1.
En revanche, les réactions ajoutées en basse température ont une sensibilité sur OH et HO2,
notamment : R402= QOOH

F4(3) + 02= R402
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5.3 Conclusion

Dans ce présent travail, dans un premier temps 1’oxydation de la fenchone a été étudiée en
réacteur auto-agité par jets gazeux, un mécanisme cinétique a été développé principalement en
utilisant le site web RMG et des analogies structure/réactivité complémentaires avec des
hydrocarbures similaires disponibles dans la littérature.

Trois conditions de richesse ont été testées dans le cadre de notre étude afin d’évaluer la
réactivité de la fenchone. En termes de conversion du combustible, le mélange riche en
combustible s'est avéré étre le moins réactif, et c'est aussi celui qui a produit le plus de benzene.
Les analyses des voies réactionnelles ont montré que la formation de benzéne est étroitement
liée a la chimie des radicaux méthyl-cyclopentényles, des isoméres du méthyl cyclopentadiene,
des radicaux méthyl cyclopentadiényles et du fulvéne. Outre le benzene, le toluene ainsi que
des traces de styrene ont été identifieés comme espéces aromatiques.

Parmi les polluants oxygénés potentiels, on a observé la formation d'acroléine, méthacroléine
et Acétaldéhyde. Globalement, le mécanisme cinétique a montré un bon accord avec nos
données expérimentales et a permis d’identifier les voies de réaction sous-jacentes.

Dans la deuxieme partie de ce travail, des tests ont été réalisés en machine a compression rapide
et ont permis d’évaluer les délais d’auto-inflammation des différents mélange étudiés en
fonctions des conditions expérimentales (la richesse, la composition des diluants, la température
et la pression en fin de compression Te,pc).

Les résultats expérimentaux obtenus nous ont permis de déterminer I’effet de la richesse et la
température sur les délais d’auto-inflammation, faisant apparaitre une évolution monotone avec
la température (bien que non parfaitement Arrhenius) impliquant la transition vers un régime
d’oxydation de basse température).

Globalement, le mécanisme modifié prédit correctement les délais mesurés aux deux richesses
(p=0,5¢t 1).
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Conclusion et perspectives

Ce travaille représente la premiére étude de la cinétique d’oxydation de la fenchone, un terpéne
cyclique issus des huiles essentielles de fenouil, peut contribuer a I’amélioration de plusieurs
propriétés des carburants automobiles. L'augmentation de la densité énergétique des carburants

constitue un moyen potentiel de réduire les émissions spécifiques de CO2 a I’échappement.

Cette thése est le résultat de trois années de travaux de recherches menées a ICARE-CNRS
d’Orleans et financés par le Labex CAPRYSSES (ANR- 11-LABX-006-01).

Dans le cadre de ce projet, le présent travail a mis en évidence les résultats obtenus sur 1’étude
expérimentale et numérique de la cinétique d’oxydation de la fenchone.

La revue bibliographique nous a rapporté des informations sur les terpénes polycycliques en
fonction de leurs propriétés physico-chimiques, la fenchone est le carburant choisi en raison de
son pouvoir calorifique élevé ainsi que son indice d’octane (RON) de ’ordre de 93.

Deux etudes expérimentales ont été menées sur 1’oxydation de la fenchone, tout d’abord, nous
avons étudié la chimie d'oxydation de la fenchone en réacteur auto-agité a jet gazeux.

Trois conditions de richesses (¢= 0.5-1-2) ont été choisis sur I’ensemble des expériences pour
pouvoir évaluer la réactivité de la fenchone pour une pression de 10 atm.

Grace aux analyses en GC et FTIR, il a été possible d’identifier et quantifier plus de trente
especes identifiées expérimentalement dont les especes majoritaires CO, CO2, H2O, CHa, CoHa,
le propene et le formaldéhyde. En termes de conversion du combustible, nous avons pu
constater que le melange riche en combustible s'est avéré étre le moins réactif, et c'est également
celui qui a produit le plus de benzéne.

Les analyses des voies de réaction ont montré que la formation de benzéne est étroitement liée
a la chimie des radicaux méthylcyclopentényle, des isomeres méthylcyclopentadiéne, des
radicaux méthylcyclopentadiéne et du fulvéne. Outre le benzene, le toluéne et des traces de
styréne ont été identifiés comme des espéces aromatiques. Parmi les polluants oxygénés
potentiels, on a pu observer la formation d'acroléine et de la méthacroléine. Dans I'ensemble, le
mécanisme cinétique a montré un bon accord avec les données expérimentales.

Ensuite, des essais ont été réalisés en machine a compression rapide et ont permis d’évaluer les
délais d’auto-inflammation des différents mélanges étudiés en fonction des conditions
expérimentales (la richesse, la composition des diluants, la température et la pression en fin de

compression T¢,Pc).
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Conclusion et perspectives

Les résultats expérimentaux obtenus nous ont permis de déterminer 1’effet de la richesse et la
température sur les délais d’auto-inflammation. Des changements ont été apportés dans le
mecanisme cinétique notamment par la révision de certains parametres cinétiques des réactions
et ’ajout des réactions de basse température, afin d’améliorer la simulation et de pouvoir
modéliser les délais les plus long a basse température. D’une maniére globale, la version finale
du mécanisme a prédit correctement les délais mesurés aux deux richesses

(p= 0,5 et 1), les réactions rajoutées a posteriori n’avaient pas d’effet dans le cas du réacteur
parfaitement agité . Des essais ont été réalisé en milieu riche a ¢ = 2, les délais n’ont pas pu
étre mesurés sous ces conditions expéerimentales dans le cadre de ce travail, du fait que le
mélange s’est condensé dans le réservoir.

La plus grande partie de cette étude a été consacrée au développement du mécanisme cinétique
de la fenchone. Un sous- mécanisme a été développé et intégré dans le mécanisme Cs[93]. Les
parametres cinetiques et thermodynamiques associés a la plupart des constantes de vitesse des
réactions impliquées dans la consommation et la formation des espéces intermédiaires sont
issus du code open source RMG dans sa version 3.0 et des analogies avec d’autres
hydrocarbures similaires. L’ensemble des réactions d’arrachement d’hydrogéne et les réactions
de B-scission constituent les voies principales de consommation de la fenchone.

Enfin les données thermodynamiques ont été évaluées par la méthode d’additivité des groupes
implémentée dans RMG.

Concernant les perspectives, I’étude de 1’oxydation des terpénes bicycliques pourrait étre
envisageable d’une maniére approfondie. Dans le cadre de notre étude nous avons décrit les
réactions qui rentrent en jeu, servent a generer le mécanisme cinétique de combustion, de ce
fait, ce travail pourrait étre étendue a d’autres especes polycycliques afin de mieux comprendre
la réactivité complexe de ces composés mais aussi d’étre capable de déterminer de nouvelles
données thermodynamiques et cinétiques, ainsi que la génération de nouvelles regles et des
corrélations associées pour les différents processus de mécanisme de combustion.

Les travaux effectués en machine a compression rapide pourraient étre complétés en réalisant
des essais dans d’autres conditions expérimentales ; en changeant le diluant, la richesse et la
pression.

Pour compléter cette étude, il est souhaitable d’envisager des travaux dans d’autres types de

réacteurs notamment les réacteurs a écoulement, les tubes a choc.
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Annexes

Annexe 4.1

Nomenclature des especes incluses dans le
mecanisme cinetique développé au cours de
cette these.
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Annexe 4.2

Mecanisme cinetique developpé
au cours de cette these.
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.3519E+02
.0718E+02
.0718E+02
.0718E+02
.0718E+02
L 7112E+01
.0131E+01
.0131E+01
.5123E+02
.5123E+02
.5224E+02
.5123E+02
.5224E+02
.5224E+02
.5224E+02
.5224E+02
.5224E+02
.1117E+02
.3720E+02
.3720E+02
.5022E+02
.3720E+02
.5123E+02
.5123E+02
.5123E+02
.3720E+02
.5123E+02
.5123E+02
.5123E+02
.5123E+02
.5123E+02
.5224E+02
.5224E+02
.5224E+02
.5022E+02

100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100
100

5000
5000
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5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000

15
15
12
11
11
11

15
15
15
15

15
15
12
15
15
11
11

11
11
11
11
11
11
11

15
15
16
15
16
16
16
16
16
11
13
13
14
13
15
15
15
13
15
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15
15
16
16
16
14
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213.
214.
215.
216.
217.
218.
219.
220.
221.
222.
223.
224.
225.
226.
227.
228.
229.
230.
231.
232.
233.
234.
235.
236.
237.
238.
239.
240.
241.
242.
243.
244,
245.
246.
247.
248.
249.
250.
251.
252.
253.
254.
255.
256.
257.
258.
259.
260.
261.
262.
263.
264.
265.
266.
267.
268.
269.
270.
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ho2

hco

ch3

ch3o

ch302

c2h3

c2h5

ch3co
pc4h9
chocho
nc3h7co
ch2ocho
ch3oco
c3ketl2
c3ketl3
c3ket21
c2h3coch3
sc3h5cho
ac3h5cho
butlooh2*o
but3ooh2*o
butd4ooh2*o
but2oohl*o
but3oohl*o
but4oohl*o
c4h8cylo3
c4h8cylo4d
c4h8cylo2
c4h8cy203
cyc5h8
ch3cocho
choch2cho
choc2h4cho
c4ald3oxo
cdald2oxo
nc3h7coch3
etcoc2h3
c2h5coch3
c2h5coco
hecececo
choch2co
ch2chchco
cjhchchco
ncdh9co
c4h8co
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.3620E+02
.5123E+02
.5123E+02
.5123E+02
.3620E+02
.5123E+02
.5123E+02
.5123E+02
.0131E+01
.2142E+01
.0080E+00
.5999E+01
.7007E+01
.3007E+01
.9019E+01
.5035E+01
.1034E+01
.7034E+01
.7046E+01
.9062E+01
.3046E+01
.7116E+01
.8037E+01
.1100E+01

9045E+01
9045E+01

.0079E+01

0079E+01
0079E+01

.0092E+01
.0092E+01
.0092E+01
.0411E+02

0411E+02

.0411E+02
.0411E+02
.0411E+02
.0411E+02
.2108E+01
.2108E+01
.2108E+01

2108E+01
8120E+01
2064E+01
2064E+01

.6091E+01

6091E+01
6091E+01

.6135E+01
L4119E+01
.2108E+01
.5083E+01
.3041E+01
.1056E+01
.8076E+01
.7068E+01
.5127E+01
L4119E+01

100
100
100
100
100
100
100
100
300
200
200
200
200
200
298
200
200
300
200
200
200
200
300
200
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
200
300
300
300
300
200
300
300
200
300
300
300
300
300
300
300

5000
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5000
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3000
6000
6000
6000
6000
5000
3000
6000
6000
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6000
5000
5000
5000
5000
5000
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271.
272.
273.
274.
275.
276.
277.
278.
279.
280.
281.
282.
283.
284.
285.
286.
287.
288.
289.
290.
291.
292.
293.
294.
295.
296.
297.
298.
299.
300.
301.
302.
303.
304.
305.
306.
307.
308.
3009.
310.
311.
312.
313.
314.
315.
316.
317.
318.
319.
320.
321.
322.
323.
324.
325.
326.
327.
328.

c4hTco
cdh6co
c4h5co
choc2h4co
c4h8cho-5
c4h8cho-4
c4h8cho-3
c4h8cho-2
c5h10cho-6
c5h10cho-5
c5h1l0cho-4
c5h10cho-3
c2h3oh
ch3cococh3
c3h6ol-2
c5h10cho-2
c5hllco
c5h11-1
c5hll-2
c5hl1-3
pentlo2
pent202
pent302
pentlo2h2j
pentlo2h3j
pentlo2hd]j
pentlo2h5j
pent202hlj
pent202h3j
pent202h4j
pent202h5j
pent302hlj
pent302h2j
pentlo2h
pent2o02h
pent3o02h
c5h913
c5h924
c5h914
pentcylo2
pentcylo3
pentcylod
pentcylo5
pentcy203
pentcy204
pentlo
pent2o
pent3o
choc3hécho
c5ald4oxo
c5ald3oxo
pent3oh-1
pent3oh-2
pent3oh-3
c5ald2oxo
mecoetco
etcomeco
prcoco
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.3111E+01
.2103E+01
.1095E+01
.5083E+01
.5127E+01
.5127E+01
.5127E+01
.5127E+01
.9154E+01
.9154E+01
.9154E+01
.9154E+01
.4054E+01
.6091E+01
.8081E+01
.9154E+01
.9154E+01
.1143E+01
.1143E+01
.1143E+01
.0314E+02
.0314E+02
.0314E+02
.0314E+02
.0314E+02
.0314E+02
.0314E+02
.0314E+02
.0314E+02
.0314E+02
.0314E+02
.0314E+02
.0314E+02
.0415E+02
.0415E+02
.0415E+02
.9127E+01
.9127E+01
.9127E+01
.6135E+01
.6135E+01
.6135E+01
.6135E+01
.6135E+01
.6135E+01
.7143E+01
.7143E+01
.7143E+01
.0012E+02
.0012E+02
.0012E+02
.7143E+01
.7143E+01
.7143E+01
.0012E+02
.9110E+01
.9110E+01
.9110E+01

300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
200
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
200
300
300
200
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5000
4000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
3000
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5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
4000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
6000
5000
5000
6000
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329.
330.
331.
332.
333.
334.
335.
336.
337.
338.
339.
340.
341.
342.
343.
344.
345.
346.
347.
348.
349.
350.
351.
352.
353.
354.
355.
356.
357.
358.
359.
360.
361.
362.
363.
364.
365.
366.
367.
368.
369.
370.
371.
372.
373.
374.
375.
376.
377.
378.
379.
380.
381.
382.
383.
384.
385.
386.

acetoch202
acetoch2o
c2h5coch2o
c6hl13-1
ch2cco
hoch2o
hocho
c6h1015
ch3cooh
hcooh
c6hl13-2
c6h13-3
hex302
hex402h2j
hex4o02h202
hexlo
hex2o
hex3o
hexlo2h4j
hex202h5j
hexlo2hdo2
hex202h502
hexlo2
hex202
hexlo2h3j
hex202h4j
hexlo2h302
hex202h402
prcoch3-3
céh5oh
phco

cShdo
c4h7cho-4
prcoch202
prcoch2o
ch3cohch
pro2ohld
c6hll126
c6hl125
c6hlllé
c6hl1115
tc4h8oh
but2m2oh3d
but2m-2
c6hl114
c6hlll3
hexlo2h2j
hex202h33
hex302h2j
hex302h4j
hexlo2h202
hex202h302
hex302h202
hex302h402
hex402h1j
hex4o2hlo2
hex202hlj
hex202hlo2
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.0310E+02
.7099E+01
.7099E+01
.5171E+01
.4049E+01
.7034E+01
.6026E+01
.2147E+01
.0053E+01
.6026E+01
.5171E+01
.5171E+01
.1717E+02
.1717E+02
.4917E+02
.0117E+02
.0117E+02
.0117E+02
.1717E+02
.1717E+02
.4917E+02
.4917E+02
.1717E+02
.1717E+02
.1717E+02
L1717E+02
.4917E+02
.4917E+02
.5127E+01
.4114E+01
.0512E+02
.0087E+01
L4119E+01
.1713E+02
.0113E+02
.7073E+01
.8081E+01
.3155E+01
.3155E+01
.3155E+01
.3155E+01
.3116E+01
.6135E+01
.1143E+01
.3155E+01
.3155E+01
.1717E+02
.1717E+02
.1717E+02
L1717E+02
.4917E+02
.4917E+02
.4917E+02
.4917E+02
.1717E+02
.4917E+02
L1717E+02
.4917E+02

300
300
300
300
300
300
300
300
300
298
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
100
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300

5000
5000
4000
5000
5000
6000
5000
3000
1900
3000
5000
5000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
3000
5000
6000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
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387.
388.
389.
390.
391.
392.
393.
394.
395.
396.
397.
398.
399.
400.
401.
402.
403.
404.
405.
406.
407.
408.
409.
410.
411.
412.
413.
414.
415.
416.
417.
418.
419.
420.
421.
422.
423.
424.
425.
426.
427.
428.
429.
430.
431.
432.
433.
434.
435.
436.
437.
438.
439.
440.
441.
442.
443.
444.

hex2o02hl*o
hex302hl*o
c6hl124
hex4o2hl*o
hex502hl*o
hexlo2h2*o
hex302h2*o
hex4o02h2*o
hex502h2*o
hex202h3*o
hex4o02h3*o
hexlo2hd4*o
hex2o02hd*o
hexlo2h
hex202h
hex302h
c6h1131
c6h1013
hexlo2h5j
hexlo2h502
hex302h1j
hex302hlo2
hexlo2h3*o
c6hl2co
c6hlOco
but2m2oh-1
but2m2oh-3
but2m2oh-4
mecoprco
etcoetco
prcomeco
c4h9cocho
c4h9coco
prcoch3-1o
hoco
c4h722
but3mld
cd4h7loohld
c4h7looh2d
c4h7looh3d
c4h72o0hld
c4h72o0h2d
c4h72o00h3d
ch2cooh
c5h5013
ch3cchoh
phch2
phch2oh
phch2o
acycbh7o
bcyc5h7o
a-acyc5hb5o
b-acyc5h5o
c5h500h
c5h5oh
1lc5h50
chchcho
c5h30
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3216E+02

.3216E+02
.3155E+01
.3216E+02
.3216E+02
.3216E+02
.3216E+02
.3216E+02
.3216E+02
.3216E+02
.3216E+02
.3216E+02
.3216E+02
.1818E+02
.1818E+02
.1818E+02
.3155E+01
.2147E+01
L1717E+02
.4917E+02
.1717E+02
.4917E+02
.3216E+02
.1217E+02
.1016E+02
.7143E+01
.7143E+01
.7143E+01
.1314E+02
.1314E+02
.1314E+02
.1415E+02
.1314E+02
.0113E+02
.5018E+01
.5100E+01
.0135E+01
.8107E+01
.8107E+01
.8107E+01
.8107E+01
.8107E+01

8107E+01
9045E+01
1095E+01
7073E+01
1134E+01
0814E+02
0713E+02

.3111E+01
.3111E+01
.1095E+01

1095E+01
8102E+01
2103E+01
1095E+01

.5057E+01
.9079E+01

300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
200
200
200
300
300
300
300
300
300
298
300
300
200
200
200
200
200
200
300
200
300
200
300
300
300
300
300
300
100
300
300
300
300

4000
5000
5000
4000
4000
4000
4000
5000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
4000
5000
5000
4000
4000
4000
4000
4000
5000
5000
3000
3000
3000
5000
5000
5000
5000
5000
5000
3000
5000
4000
6000
6000
6000
6000
6000
6000
1900
6000
5000
6000
5000
3000
1900
1900
2000
2000
5000
5000
5000
5000
3500
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128

445,
446.
447.
448.
449.
450.
451.
452.
453.
454.
455.
456.
457.
458.
459.
460.
461.
462.
463.
464.
465.
466.
467.
468.
469.
470.
471.
472.
473.
474.
475.
476.
477.
478.
479.
480.
481.
482.
483.
484.
485.
486.
487.
488.
489.
490.
491.
492.
493.
494.
495.
496.
497.
498.
499.
500.
501.
502.

cyc5h9o
cyptnloh
cyptn2oh
cyptn3oh
ch2choo
ic4h9
ic4h7
tc4h9
ic3h7co
ic4h8io2h
ho2ic4h7io
ic4h9o2
tc3hécho
ic3h5co
isopy
but3mldt
tc4h8io2h
ho2tc4h7io
ch2cch2oh
ic4h8o
ic4h8oh
icdh7o
icd4h7ooh
ic4h7oh
ic4h9o2h
icdh9o
ic4h8to2h
but3mldp
c6hb

Mc6h6
céh7c
HEX1245
FULVENE
céh5o

c5h5
c6h615
phhco
cyc5h9
cyc5h7
1lc5h5
cc6h813
c2o
but2mld3
tc5hll
c4h9lo2
c4h8looh2j
c4h8loohlj
butlooh202
butlooh3o2
butloohdo2
c4h9lo2h
pc4h9o
c4h9202
c4h82o00h1j
c4h8200h2j
c4h8200h3j
c4h82o00h4j
but2oohlo2
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.5127E+01
.4119E+01
.4119E+01
.4119E+01
.9045E+01
.7116E+01
.5100E+01
.7116E+01
.1100E+01
.9115E+01
.0411E+02
.9115E+01
.1100E+01
.9084E+01
.7112E+01
.9127E+01
.9115E+01
.0411E+02
.7073E+01
.2108E+01
.3116E+01
.1100E+01
.8107E+01
.2108E+01
.0123E+01
.3116E+01
.9115E+01
.9127E+01
.7107E+01
.8115E+01
.9123E+01
.8115E+01
.8115E+01
.3106E+01
.5096E+01
.8115E+01
.0613E+02
.9127E+01
.7112E+01
.5096E+01
.0131E+01
.0022E+01
.9127E+01
.1143E+01
.9115E+01
.9115E+01
.9115E+01
.2111E+02
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.0123E+01
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but2ooh302
but2ooh4o2
c4h9202h
scd4h9o
c4j3o0h2*o0
c43002*%0
ch3chcoch3
ch3chco
c3h6cho-2
c3h6cho-3
sc4h8oh-1
acetoo2
acetoo
c3h6cho-4o0
c5h7

nc3h7

c2h
ch3coch2
ch2oh
hcco
c4h711
pc2hdoh
c4h8looh3j
ch2cho
pent2mld
pent3mld
pentdmld
c4hb5o
c6h9146
c6h9156
ic3h7
c2h5co
c2h502
ch3o02h
c2h502h
c2h301,2
ch3co2
c2hd4o2h
ch3co3
ch3co3h
c2h3co
choco
c3h50
proohl-2
proohl-3
prooh2-1
proohl-202
proohl-302
prooh2-1o02
nc3h70
ic3h7o0
nc3h702h
ic3h702h
nc3h702
ic3h702
c3h6ol-3
sc4h9
c3h5-a
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.7099E+01
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.1030E+01
.5100E+01
.5062E+01
.9115E+01
.3046E+01
.4163E+01
.4163E+01
.4163E+01
.9084E+01
.1139E+01
.1139E+01
.3089E+01
.7073E+01
.1061E+01
.8042E+01
.2069E+01
.3046E+01
.9045E+01
.1061E+01
.5044E+01
.6052E+01
.5057E+01
.7029E+01
.7073E+01
.5088E+01
.5088E+01
.5088E+01
.0709E+02
.0709E+02
.0709E+02
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561.
562.
563.
564.
565.
566.
567.
568.
569.
570.
571.
572.
573.
574.
575.
576.
577.
578.
579.
580.
581.
582.
583.
584.
585.
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596.
597.
598.
599.
600.
601.
602.
603.
604.
605.
606.
607.
608.
609.
610.
611.
612.
613.
614.
615.
616.
617.
618.

c3h5-s
c3h5-t
hoc4h6
c3h3

c3h2
c4h712
hco3

ch2 (s)
cd4h6o2h
pro2oh-1
proloh2d
hco2
pent2mld3
c6h9143
acetoch2
c2h5coch2
proloh-2
c3h6loh2o0
c3h62ohloo
pcdhB8oh-1
o2c2hé4oh
pcé4hB8oh-2
pcdh8oh-3
pcédhB8oh-4
ch

hco3h
c6h9153
nc3h6oh-3
c2h5chco
ch3chocho
ch3chcho
sc3h5co
ic3hé6cho
c3h6cho-4
sc4h8oh-3
ic4h5
nc4h5
ac3h5co
c2h3chcho
ic4h3
c2h3choch2
c6h8135
ncéh3

c4h

h2cdo
ch3choh
h2ccecch2
c5hdoh
etcoeto
ch3ccch2
c4h713
ch3chcch
c3h3o
c4h714
h202 (w)
c4h8looh4j
ch2chchoh
c3hdo
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.5018E+01
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.1087E+01
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.3116E+01
.7060E+01
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.3019E+01
.2025E+01
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.9089E+01
.0092E+01
.3072E+01
.7073E+01
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.1100E+01
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.3116E+01
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.9084E+01
.9084E+01
.1069E+01
.0092E+01
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.1069E+01
.9053E+01
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.5062E+01
.2076E+01
.1095E+01
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619.
620.
621.
622,
623.
624.
625.
626.
627.
628.
629.
630.
631.
632.
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634.
635.
636.
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638.
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640.
641.
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643.
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662.
663.
664.
665.
666.
667.
668.
669.
670.
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c3h4o2h
c2h2oh
hccoh
ch3ch2o
c4h5-2
ch3coco
mecomeco
choc3héco
c2
c4h6025
c4h6023
h2ce
ic3h6co
ch2

c
nc3h7coch2
etcoetp
prcoch3-2
proloh-3
prcoch3-1
sc4h9oh
etcoet
etcoets
cdhdo
c3h5-aoo
but2mldm
petcoc2h3
setcoc2h3
pc2h4cho
c5h915
c3h5-aooh
c7hl2
etcoeto2
nprcoet
prcoet-2
prcoet-3
nprcoets
c4h7302
c4h7102
c4h6300h4]
A2

Alc2h3
ic4h7v
mcpmd
mcptd
mcpsld
mcps2d
c6hl1024
c6h9135
mcp2dp
mcp2dt
cyc6hll
cc6h913
cc6h914
c6h9136
c6hlll2
c6hl1111
mib3j
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.3072E+01
.3046E+01
.2038E+01
.5062E+01
.3084E+01
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.5083E+01
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.5127E4+01
.5127E+01
.5127E+01
.9089E+01
.5127E+01
.4124E+01
.6135E+01
.5127E4+01
.8076E+01
.3072E+01
.9127E+01
.3111E+01
.3111E+01
.7073E+01
.9127E+01
.4080E+01
.6174E+01
.1713E+02
.0016E+02
.9154E+01
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.7099E+01
.2818E+02
.0415E+02
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.1139E+01
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677.
678.
679.
680.
681.
682.
683.
684.
685.
686.
687.
688.
689.
690.
691.
692.
693.
694.
695.
696.
697.
698.
699.
700.
701.
702.
703.
704.
705.
706.
707.
708.
709.
710.
711.
712.
713.
714.
715.
716.
717.
718.
719.
720.
T721.
722.
723.
724.
725.
726.
727.
728.
729.
730.
731.
732.
733.
734.
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mp2J
but2m-3
but2m-1
cyptnloh-1
cyptnloh-2
cyptn2oh-1
but2ohld
but2oh2d
pentloh-1
pentloh-2
pentloh-3
pentloh-4
pentloh-5
pentlenlol
pent2enlol
pent3enlol
pent4enlol
c4h73dloh
pent2oh-1
pent2oh-2
pent2oh-3
pent2oh-4
pent2oh-5
pentlen2ol
pent2en2ol
pent3en2ol
pent4en2ol
c4h73d2oh
cd4h71dloh
c4h63d20h2
c4h61dloh3
sc4h8oh-4
pro2oh-2
proloh-1
pent3ohld
prolohld
c2h5co3
c2h5co3h
c2h5co2
c5h52
c5h5024
butlenlol
but2enlol
but3enlol
butlenlol3
but2enlol4d
lcé6hs
cyc5h902
c5h50hl
c5h50h2
c5h50h3
but2m2o
but2m2dlo
but2mld3o
but2mld3o2
but2m2ddo
but3mldto
isopyooh
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.1143E+01
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735.
736.
737.
738.
739.
740.
741.
742.
743.
744.
745.
746.
747.
748.
749.
750.
751.
752.
753.
754.
755.
756.
757.
758.
759.
760.
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762.
763.
764.
765.
766.
767.
768.
769.
770.
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772.
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774.
775.
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778.
779.
780.
781.
782.
783.
784.
785.
786.
787.
788.
789.
790.
791.
792.

isopyo
but2mld4
ic3h50ch2
ic4h8ohto2
tcdh9o2
c2h3choch3
c4h71300h
bt3m2oh3dl
bt2mloh3d2
bt3mloh3d2
R302

R402

R502

R602

OLEF

QOOH
02Q00H
cyOX
HOOUOOH
QOUOOH

Qouo

ar

n2

he

mcpm

mcpt

mcpsl
mcps2
c6h7135-1
mcptdslds
mcpmds1
mcptds2
mcptdslb
mcps2dsl
mcptds2ds
mcptdsldp
mcptds2dp
c6hl014
ch2c (oh) 2
pent2mldm
pent2mld5
pent3mld5
pent4mldS
c4h6looh4]
c3hécho-20
ch2cohch2
c4h7coally
c2h3coch2
o2pc2hdcho
opc2hdcho
pent4mld3
c2h3och2
pent3ohld-5
pent3ohld-3
bt2m2oh3dl
pentlohld-3
pentloh2d-4
pentloh4d-1
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.3111E+01
.9127E+01
.1100E+01
.0511E+02

9115E+01

.1100E+01
.8107E+01
.5127E+01
.5127E+01
.5127E+01
.8323E+02
.8323E+02
.8323E+02
.8323E+02
.5022E+02
.8323E+02
.1523E+02
.6622E+02
.1523E+02
.9822E+02
.8121E+02
.9948E+01
.8013E+01
.0026E+00
.3155E+01
.3155E+01
.3155E+01
.3155E+01
.9123E+01
.9123E+01
.1139E+01
.1139E+01
.1139E+01
.1139E+01
.9123E+01
.9123E+01
.9123E+01
.2147E401
.0053E+01
.3155E+01
.3155E+01
.3155E+01
.3155E+01
.7099E+01
.7099E+01
.7073E+01
.3111E+01
.9084E+01
.9072E+01
.3072E+01
.3155E+01
.7073E+01
.5127E+01
.5127E+01
.5127E+01
.5127E+01
.5127E+01
.5127E+01
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793.
794.
795.
796.
797.
798.
799.
800.
801.
802.
803.
804.
805.
806.
807.
808.
809.
810.
811.
812.
813.
814.
815.
816.
817.
818.
819.
820.
821.
822.
823.
824.
825.
826.
827.
828.
829.
830.
831.
832.
833.
834.
835.
836.
837.
838.
839.
840.
841.
842.
843.
844.
845.
846.
847.
848.
849.
850.

pent2ohd4d-1
pentlohld-5
but2m2oh302
but2m2dlooh
c4h7ochol-1
c4h7ochol-2
c4h7ochol-3
cd4h6ochol-21
c4h6ochol-32
c3h6cho-402
c3h6cho-30
c3hécho-302
ch3chococh3
pentloh3d-5
pent2ohld-3
pent2oh2d-4
pent2oh3d-5
c2h5coc2hdp
c2h5coc2héds
c2h5coc2h3
pc2hédcoc2h3
sc2hd4coc2h3
c2h3coc2h3
c2h5coc2h2
but2mld3ooh
but2m2d4ooh
but3mldtooh
c5hl0co
c5h9co
c5h8co
but3m2oh-3
ic4h8to2hio
c3h6cho-202
c4h6300h4o02
c4h6looh4o2
c4h5402h3*0
c4h5402hl*o
but3m2oh302
o2tc4h8io2h
02ic4h8io2h
pentlo2h202
pentlo2h302
c2h5coch202
c4h8co-202h
c4h8cho-202
c4h8cho-302
c4h8co-302h
c4h8cho-402
c4h8co-402h
c4h8cho-502
c4h8co-502h
pentlo2h502
pent502hl*o
pentlo2h4o2
pent2o02hlo2
pent202h302
pent2o02h4o2
pent202h502
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.5127E+01
.5127E+01
.1914E+02
.0213E+02
.0012E+02

0012E+02

.0012E+02

9110E+01
9110E+01
0310E+02

.7099E+01
.0310E+02
.7099E+01
.5127E+01
.5127E+01
.5127E+01
.5127E+01
.5127E+01
.5127E+01
.4119E+01
.3111E+01
.3111E+01
.2103E+01
.3111E+01
.0213E+02

0213E+02
0213E+02
8146E+01
7138E+01
6130E+01
7143E+01

.0511E+02
.0310E+02
.1910E+02
.1910E+02
.0209E+02
.0209E+02
.1914E+02
.2111E+02
.2111E+02
.3514E+02
.3514E+02
.0310E+02
.1713E+02
.1713E+02
.1713E+02
.1713E+02
.1713E+02
.1713E+02
.1713E+02
.1713E+02
.3514E+02
.1813E+02
.3514E+02
.3514E+02
.3514E+02
.3514E+02
.3514E+02
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200
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300
300
300
300
300
300
300
300
300
300
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300
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851. pent3o2hlo2 G 0 1.3514E+02 300 5000 11 5 4 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E-03(atm) 5.222E+42 -9.6 10027.
852. pent302h2o2 G 0 1.3514E+02 300 5000 11 5 4 0 0 0 Rate coeffJ:.CJ:.ents at P= 1.00E-02 (atm) 4.134E+31 -6.1 6390.
853. pent202hl*o G 0 1.1813E+02 300 5000 10 5 3 0 0 0 e o . moo Lhoger T2 ae
Rate coefficients at P= 1.00E+ atm . E+ -1.
854. pent3ozhl*o G 0118136402 300 5000 10 > 3 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm) 1.033E+14  -0.6 165
855. pentdoZhl*o G 0 1.18138+02 300 5000 10 5 3 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm) 4.120E+13 -0.5 18.
856. pentlo2h2*o G 0 1.1813E+02 300 5000 10 5 3 0 0 0 25. h+F3(5)=fenchone 1.09E+14 -0.6 173.0
857. pent302h2*o G 0 1.1813E+02 300 5000 10 5 3 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E-03(atm) 1.991E+43 -9.8 10143
858. pentdo2h2*o G 0 1.1813E+02 300 5000 10 5 3 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E-02(atm) 1.595E+32 -6.3 6563
859. pent502h2*o G 0 1.1813E+02 300 5000 10 5 3 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm) 4.477E+22 -3.3 3269
n Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm) 2.747E+16 -1.4 1048
860. pentloZhito ¢ O L.IBLSER0Z 300 5000 10 ° : 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E+01(atm) 1.093E+14  -0.6 173
861. pent2oZh3*o 6 0 1.1B13E+02 300 5000 10 5 3 0 0 0 Rate coefficients at P— 1.00E+02(atm) 4.146E+413  -0.5 19.
862. prcoch3-102 G 0 1.1713E+02 300 5000 9 5 3 0 0 0 26. h+F4 (3)=fenchone 1.13E+14 0.6 178.0
863. pc4h8oh-200 G 0 1.0511E+02 300 3000 9 4 3 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E-03(atm) 3.995E+43 -9.9 10192
864. sc4h8oh-1oo G 0 1.0511E+02 300 3000 9 4 3 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E-02(atm) 3.434E+32 -6.4 6659
865. sc4h8oh-300 G 0 1.0511E+02 300 3000 9 4 3 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E-01(atm) 7.398E+22 -3.4 3341
866. ch2ch2ch2chco G 0 8.3111E+01 300 1900 7 5 1 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm) 3.319E+16 -1.4 1076
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm) 1.130E+14 -0.6 178
867. ch2coch2c2h3 G 0 8.3111E+01 300 1900 1 5 1 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm) 4.162E+13 -0.5 20.
868. c6bhl0-13d4m G 0 8.2147E401 100 5000 10 6 0 0 0 0 27. h+F5(9)=fenchone 3.12E+14 ~0.0 194.0
869. meps2dt G 0 8.1139E+01 100 5000 9 6 0 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E-03(atm) 6.200E+44  -9.6 10293
870. ch2-cyc5-3d G 0 8.0131E+01 100 5000 8 6 0 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E-02 (atm) 7.684E+33 -6.1 6924
871. c6hl0-14d4m G 0 8.2147E+01 100 5000 10 6 0 0 0 0 Rate coefficients at P= 1.00E-01(atm) 8.154E+23 -3.0 3549
______________________________________________________________________________________ Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm) 1.461E+17 -0.9 1160
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm) 3.116E+14 -0.0 194
REACTIONS CONSIDERED A b B Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm) 1.049E+14 0.1 21
28. h+F6(7)=fenchone 3.11E+14 -0.0 193.0
1. F3(5)+02=>R302 2.00E+12 0.0 0.0 Rate coefficients at P= 1.00E-03(atm) 6.181E+44  -9.6 10293
2. F4(3)+o2=>R402 2.00E+12 0.0 0.0 Rate coefficients at P= 1.00E-02(atm) 7.655E+33  -6.1 6923
3. F5(9)+02=>R502 2.00E+12 0.0 0.0 Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm) 8.118E+23 -3.0 3548
4. F6(7)+02=>R602 2.00E+12 0.0 0.0 Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm) 1.456E+17 -0.9 1160
5. R302=>F3(5) +o2 1.70E+16 0.0 28000.0 Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm) 3.113E+14 -0.0 193
s' Eég;zi;ég;:g; 1'z81‘éjg 8'8 ;2888'8 Rate coefficients at P= 1.00E+02(atm) 1.049E+14 0.1 21.
. . . . 29. ho2+F1 (1)=o2+fenchone 2.76E-02 3.8 6324.0
S m e s TooEe 00 e 30. ho2+F2(11)=o2+fenchone 9.32E-02 3.7 6906.0
10. F4(3)+02—>OLEF+ho2 1. 00E+11 0.0 5000.0 31. ho2+F3(5)=02+fenchone 2.76E-02 3.8 6324.0
11. R302=>OLEF+ho? 5. 55E+16 1.2 32500.0 32. ho2+F4 (3)=02+fenchone 2.76E-02 3.8 6324.0
12. R4A02=>OLEF+ho2 5. 55E+16 1.2 32500.0 33. ho2+F5(9)=02+fenchone 3.06E+00 3.3 9354.0
13. R302=>000H 2. 00FE+11 0.0 17000.0 34. ho2+F6(7)=02+fenchone 3.06E+00 3.3 9354.0
14. R402=>000H > . 00FE+11 0.0 17000.0 35. h+fenchone=h2+F3(5) 1.92E+09 1.5 5750.0
15. R502=>000H 2 . 00E+11 0.0 17000.0 36. h+fenchone=h2+F4 (3) 1.92E+09 1.5 5750.0
16. R602=>000H 2 . 00E+11 0.0 17000.0 37. h+fenchone=h2+F5 (9) 6.66E+05 2.5 6756.0
17. QOOH=>cyOX+oh 5.00E+11 0.0 15000.0 38. h+fenchone=h2+F6(7) 1.33E+06 2.5 6756.0
18. QOOH+02=>020Q00H 5.60E+12 0.0 0.0 39. o+fenchone=oh+F3(5) 1.11E+403 3.2 14117.0
19. 02000H=>HOOUOOH 1.00E+11 0.0 17000.0 40. o+fenchone=oh+F4 (3) 1.11E+03 3.2 14117.0
20. HOOUOOH=>OUOOH+oh 1.00E+09 0.0 7500.0 41. o+fenchone=oh+F6(7) 1.87E+04 3.0 5230.0
21. OUOOH=>0UO+oh 8.40E+13 0.0 41521.0 42. o+fenchone=oh+F5(9) 9.34E+03 3.0 5230.0
22. OUO=>3co+ic4h7v+c3h5-t+h 1.00E+13 0.0 15000.0 43. oh+fenchone=h20+F5 (9) 1.35E+00 3.8 -2897.0
23. h+F1l (1)=fenchone 1.13E+14 -0.6 178.0 44, oh+fenchone=h20+F6 (7) 2.70E+00 3.8 -2897.0
Rate coefficients at P= 1.00E-03(atm) 3.995E+43 -9.9 10192.0 45. oh+fenchone=h20+F3 (5) 4.64E+07 1.6 -35.0
Rate coefficients at P= 1.00E-02 (atm) 3.434E+32 -6.4 6659.0 46. oh+fenchone=h20+F4 (3) 4.64E+07 1.6 -35.0
Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm) 7.398E+22 -3.4 3341.0 47. ho2+fenchone=h202+F3(5) 3.36E+13 0.0 17686.0
Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm) 3.319E+16 -1.4 1076.0 48. ho2+fenchone=h202+F4 (3) 3.36E+13 0.0 17686.0
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm) 1.130E+14 -0.6 178.0 49. ho2+fenchone=h202+F5 (9) 1.14E+02 3.2 16250.0
Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm) 4.162E+13 -0.5 20.0 50. ho2+fenchone=h202+F6(7) 2.28E+02 3.2 16250.0
24. h+F2(1ll)=fenchone 1.03E+14 -0.6 165.0 51. ch3+fenchone=ch4+F5(9) 6.00E+12 0.0 12620.0
52. ch3+fenchone=ch4+F6(7) 1.20E+13 0.0 12620.0
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60.

61.

62.

63.

64.

65.

66.

67.

68.

69.

ch3+fenchone=ch4+F3(5)
ch3+fenchone=ch4+F4 (3)
ch3o02+fenchone=ch302h+F3 (5)
ch3o02+fenchone=ch302h+F4 (3)
ch3o2+fenchone=ch302h+F5 (9)
ch3o2+fenchone=ch302h+F6 (7)
F1(1)=F2(11)

Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm)
F4 (3)=F1(1)

Rate coefficients at P= 1.00E-01(atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm)
F5(9)=F1(1)

Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm)
F1(1)=F3(5)

Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm)
F6(7)=F1(1)

Rate coefficients at P= 1.00E-01(atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm)
F4(3)=F3(5)

Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm)
F5(9)=F4(3)

Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm)
F4 (3)=F2(11)

Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm)
F6(7)=F4(3)

Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm)
F3(5)=F2(11)

Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm)

F5(9)=F3(5)
Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm)
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.48E+06

.48E+06

.36E+13

.36E+13

.14E+02

.28E+02

.86E+22

.517E+42
.083E+34
.857E+22
.409E+13
.55E+06

.7128E+36
.069E+18
.553E+06
.766E+05
.16E-06

.073E-06
.257E-08
.163E-06
.936E-03
.93E+07

.059E+32
.829E+14
.931E+07
.005E+06
.24E+29

.217E+39
.647E+33
.243E+29
.811E+17
.62E-34

.620E+05
.145E-20
.618E-34
.601E-31
.83E-27

.064E+36
.682E+03
.834E-27
.488E-41
.04E+25

.261E+57
.072E+43
.040E+25
.844E+12
.79E+30

.332E+54
.984E+42
.788E+30
.965E+16
.97E+22

.133E+45
.924E+35
.973E+22
.138E+13
.83E+19

.484E+45

| WWwwoor

8780.
8780.
17686.
17686.
16250.
16250.
41786.
47863.0
45775.0
41786.0
38040.0
33847.0
43716.0
38113.0
33847.0
33943.0
23153.0
17724.0
19173.0
23153.0
27901.0
35103.0
45392.0
38203.0
35103.0
34553.0
27160.0
30800.0
28480.0
27160.0
22760.0
11178.0
24732.0
15366.0
11178.0
16306.0
4168.0
25389.0
13932.0
4168.0
2009.0
45083.0
56506.0
51975.0
45083.0
40027.0
21060.0
27931.0
24418.0
21060.0
15768.0
41865.0
49355.0
46435.0
41865.0
38028.0
23697.0
32892.0
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70.

71.

72.

73.

Rate coefficients
Rate coefficients
Rate coefficients
F6(7)=F3(5)

Rate coefficients
Rate coefficients
Rate coefficients
Rate coefficients
F6(7)=F2(11)

Rate coefficients
Rate coefficients
Rate coefficients
Rate coefficients
F5(9)=F6(7)

Rate coefficients
Rate coefficients
Rate coefficients
Rate coefficients
F5(9)=F2(11)

Rate coefficients
Rate coefficients
Rate coefficients
Rate coefficients
F1l(1)+o2=Fnone+ho2

(
F3(5)+02=Fnone+ho2
F4 (3) +o2=Fnone+ho2
F1(1)=>Fnone+h
F2(11)=>Fnone+h
F3(5)=>Fnone+h
F4 (3)=>Fnone+h
F1(1)=GD(1)+ch3
F1(1)=GD(2)
F1(1)=S(279)
F1(1)=GD(3)
F1(1)=5(660)
GD (2)=c2h4+GD(7)
GD (3)=c2h4+GD(7)
S(660)=ic3h6co+mcptds2
S(279)=co+GD(11)
GD (7)=ch3+GD (8)
GD(7)=GD(9)
GD(9)=co+GD(lO)
D(11)=GD(12)
D(12)=c2h4+GD(10)
D(10)=c3h4-p+icdh7v
2(11)=5s(703)
2(11)=5(224)
2(11)=2S(16)
2(11)=2S(19) +ch3
S(703) 75 (20)
S(20)=dipco-2d4j+c3hd-p
S(224):ZS(14)+co
5(14)=zS(15)
S(15)=c5h8-12d3m+ic4h7
S(16)=2S(17)
S(17)=25(23) +co
S(23)=c5h8-12d3m+ic4h7

at
at
at

at
at
at
at

at
at
at
at

at
at
at
at

at
at
at
at

11) +o2=Fnone+ho2
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.00E-01 (a
.00E+00 (at
.00E+01 (at:
.00E+02 (a

.00E-01 (a
.00E+00 (at
.00E+01 (at
.00E+02 (a

.00E+00 (atm)
.00E+01 (atm)
.00E+02 (atm)

(
(
(
(

3
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.069E+34
.827E+19
.288E+08
.58E+29
.505E+41
.664E+34
.582E+29
.896E+17
.25E+43
.225E+58
.074E+55
.251E+43
.836E+25
.12E+38
.680E+75
.029E+59
.116E+38
.388E+18
.93E+32
.025E+73
.386E+57
.931E+32
.764E+15
.50E+11
.16E+12
.07E+12
.00E+12
.79E+30
.79E+30
.79E+30
.79E+30
.38E+21
.13E+16
.79E+13
.98E+14
.92E+11
.53E+09
.66E+11
.55E+02
.95E+18
.74E+13
.35E+09
.07E+20
.47E+05
.09E+13
.97E+13
.32E+37
.37E+17
.17E+43
.53E+11
.85E+11
.60E+10
.89E+18
.09E+09
.14E+11
.79E+12
.89E+18
.14E+11
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29497.0
23697.0
19135.0
27208.0
31722.0
28791.0
27208.0
22766.0
48120.0
51789.0
52316.0
48120.0
40238.0
25758.0
37635.0
33206.0
25758.0
18048.0
35768.0
50533.0
45242.0
35768.0
28430.0
5000.
5000.
5000.
5000.
42963.
42963.
42963.
42963.
101546.
30116.
27452.
30695.
23984.
17474.
20999.
28294.
16546.
41411.
48145.
31749.
56572.
36085.
43858.
40216.
29066.
51534.
87331.
26526.
42338.
16546.
33299.
46331.
19164.
16546.
46331.
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109.
110.
111.
112.
113.
114.
115.
1l6.
117.
118.
119.
120.
121.
122.
123.
124.
125.
126.
127.
128.
129.
130.
131.
132.
133.
134.
135.
136.
137.
138.
139.
140.
141.
142.
143.
144.
145.
146.
147.
148.
149.
150.
151.

152.
153.
154.
155.
156.
157.
158.
159.
160.
161.
162.

F3(5)=2z5(1)

F3(5)=5(661)

F3(5)=25(2)

zS(1)=2S(3)

S (661)=mcps2dt+ic3héco

725 (2)=25(3)

75 (3)=25(5) +ch3

7S (3)=>c6h10-13d4m+co+c3h5-t
mcps2dt=mcptds2d+h
mcps2dt=ch2-cyc5-3d+h
c6h10-13d4m+oh=ch2o+but3mldt
c6h10-13d4m+oh=ch3coch3+c3h5-a
c6h10-13d4m+oh=c2h3cho+ic3h7
F4(3)=GD(4) +ch3

F4(3)=GD(5)

F4 (3)=GD(6)

F4(3)=S(376)

GD (5)=ch3+GD(13)

GD(5)=GD(14)

GD(5)=GD(15)

GD (6) =co+GD (18)

S(376)=GD(14)

5(376)=GD(20)

GD(15)=co+GD(16)
GD(14)=but3mldt+GD(17)

GD(14) +ho2=co+c2h3coch3+but3mldt+oh
GD(16)=isopetic4h7v

GD(16) +ho2=c2h3coch3+but3mldt+oh
GD(18)=GD(16)

GD(18)=GD(19)

GD (19)=isope+ic4h7v

GD (19) +ho2=1ic3h5cho+but3mldt+oh
GD(20)=GD(21) +ic3h6co
GD(21)=c3h4-p+c3h5-a

F5(9)=5(306)

F5(9)=5(33)

F5(9)=S(721)

S (33)=co+C9H15 (38)

S(306)=c2h4+S(260)
S(260)=ch3+C7H80 (583)

5(260)=s(582)

S(260)=GD(25)

C9H15(41)=C9H15(38)

Rate coefficients at P= 1.00E-01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+00 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+01 (atm)
Rate coefficients at P= 1.00E+02 (atm)
C9H15 (38)=C9H15(392)

C9H15 (392) =c2h4+GD (22)
GD(22)=c3h4-a+ic4h7v

GD (22bis)=c2h3+isope

GD (22bis) +tho2=c3h5-a+ic3h5cho+oh
GD(22) +o2=ch2o+co+but3mldt

C9H15 (41)=c3h4-a+GD(23)
GD(23)=c2h4+ic4h7v

S (582)=co+GD(22)

S(721)=GD(24)

GD (24) =c2h4+GD (25
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L13E+12
.98E+08
.02E+08
.31E+17
.21E+20
.34E+14
.39E+12
.90E+13
.02E+04
.59E+10
.37E+12
.37E+12
.37E+12
.90E+13
.37E+07
.30E+09
.25E+16
.83E+15
.23E+10
.94E+14
.95E+18
.98E+14
.46E+15
.90E+14
.07E+14
.50E+12
L49E+11
.50E+12
.80E+10
.36E+10
.93E+11
.50E+12
.19E+12
L12E+13
.39E+19
.18E+11
.10E-01
.65E+17
.43E+13
L12E+12
.24E+09
.83E+02
.32E+36
.696E+42
.075E+40
.318E+36
.938E+21
.60E+07
.09E+13
.66E+10
LS57E+11
.50E+12
.60E+16
.21E+15
L13E+10
L22E+20
.70E+29
.76E+06
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-8.
-10

-9.7
-8.1
-3.5

U9 OoOWRO LR PP

.8

28987.
20704.
23134.
33236.
44728.
27350.
38280.
24447,
30301.
39235.
-1040.
-1040.
-1040.
85829.
24946.
28900.
27100.
30845.
23739.
29578.
16546.
26613
12412.

3582.
47535.

42869.

25424.
25612.
44528.

54033.
21897.
22481.
16522.
21839.
16546.
27882.
28006.
28084.
20154.
15327.

14880.0

15285.0

15327.0

10255.0
20679.
36085.
36182.
45027.
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1010.
55103.
35946.
27286.
24898.
29123.
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134

163.
164.
165.
166.
167.

168.

169.
170.
171.
172.
173.
174.
175.
176.
177.
178.
179.
180.
181.
182.

184.
185.
186.
187.
188.
189.
190.
191.

193.
194.
195.
196.
197.
198.
199.
200.
201.
202.
203.
204.
205.

207.

208.

209.

GD(25)=S(2293) +but3mldt
S(721)=GD(26
GD (26) =ic3h6co+GD (27)

GD(27)=c3h4-a+c3h5-a
h+ic3h5co=ic3h6co

Declared duplicate reaction...
h+ic3h5co=ic3h6co

Declared duplicate reaction...
ch3+S(2244)=ic3h6co
ho2+ic3h5co=02+ic3h6co
h+ic3h6co=h2+ic3h5co
ot+ic3h6co=oh+ic3h5co
oh+ic3h6co=h2o0+ic3h5co
ho2+ic3h6co=h202+ic3h5co
ch3+5(2293)=ic3h5co
oh+C7H80 (583) =h20+C7H70s
oh+C7H80 (583) =h20+C7H70m
C7H70s=GD (28

GD (28)=co+GD (29)
GD(29)=c3h3+c3h4-p
C7H70m=GD (30)
GD(30)=S(2293) +ic4h5
C7H70m=GD (31

GD (31)=co+GD(32)

GD (32)=c3h3+c3h4-p
dipco-2d4j=dipco-24d+h
dipco-2d4j=ic3h6co+c3h5-t
dipco-24d+oh=>dipco-24dj+h20
dipco-24dj=c3h5-t+co+c3h4d-a
F6(7)=5(32)

F6(7)=5(305)
F6(7)=25(10)+ch3
S(32)=5(566)

S(32)=Z5(6)
S(566)=c6h10-14d4m+ic3h5co
S (566)=dipco-24d+c3h5-a
S(566)=75(22)+ch3

ZS (6)=dipco-24d+c3h5-a
S(305)=Z5(7) +co
7Z5(7)=25(8)

ZS(7)=2S(9)

7S (8)=isope+ic4h7

7S (9)=isope+ic4h7

7S (11)=2S (12)

725 (12)=25(13)

7S (13)=c5h6-124d+c3h5-t+co
ch3+oh=ch2 (s)+h20

Rate coefficients at P= 1.32E-03(atm)
Rate coefficients at P= 1.32E-02(atm)
Rate coefficients at P= 1.32E-01(atm)
Rate coefficients at P= 1.32E+02 (atm)
ch3+oh=h2+ch2o0

Rate coefficients at P= 1.32E-03(atm)
Rate coefficients at P= 1.32E-02(atm)
Rate coefficients at P= 1.32E-01(atm)
Rate coefficients at P= 1.32E+02 (atm)
ch3+oh=ch2oh+h

Rate coefficients at P= 1.32E-03(atm)
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.76E+16
.712E+20
.27E+15
.10E+08
.63E+13

.63E+13

.49E+14
.97E-01
.10E+03
.58E-02
.21E+01
.47E-03
.40E+05
.68E+01
.04E+00
.88E+06
.07E+20
.40E+14
.01E+03
.91E+14
.02E+07
.22E+20
.24E+11
.64E+16
.16E+15
.21E+01
L41E+11
.75E+18
.70E+13
.25E+13
.94E+05
.42E+02
.71E+10
.45E+13
.39E+13
.28E+17
.89E+18
.19E+07
.06E+03
.27E+12
.67E+10
.30E+42
.52E+11
.32E+10
.38E+14
.132E+14
.234E+14
.160E+15
.091E+10
.19E+12
.887E+09
.988E+10
.815E+11
.360E+09
.53E+11
.442E+09
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-0.5

40143.
11088.
54272.
19163.

o WO

o
o

18605.
4317.
11251.
-1280.
9780.

-524.
-1280.
58155.
31749.
27330.
30469.
53226.
40591.
27286.
15332.
48705.
51873.
-1280.
50375.
28947.
26039.
28702.
32051.
25145.
21528.
18863.
28007.
31034.
16546.
26190.
29223.
29288.
18770.
42876.
23268.
57568.
2931.
-496.3
-220.4
600.5
2922.8

3415.4

-1220.7

-624.4
498.3
3791.0
5443.5
3230.4



210.

211.

212.

213.

214.

215.

216.

217.

218.

219.

220.

221.

222.

223.

224.

225.

226.

227.

228.
229.

230.

231.

232.

233.

Rate coefficients
Rate coefficients
Rate coefficients
ch3+oh=ch3o+h

Rate coefficients
Rate coefficients
Rate coefficients
Rate coefficients
c2h3+o2=ch2cho+o
Declared duplicate
c2h3+o2=ch2cho+to
Declared duplicate
c2h3+o02=ch2o+hco
Declared duplicate
c2h3+o2=ch2o+hco
Declared duplicate
c2h3+02=ch2o+h+co
Declared duplicate
c2h3+o02=ch2o+h+co
Declared duplicate
c2h3+02=ch2choo
Declared duplicate
c2h3+o02=ch2choo
Declared duplicate
c2h3+02=c2h2+ho2
Declared duplicate
c2h3+02=c2h2+ho2
Declared duplicate

at P= 1.32E-02(atm)
at P= 1.32E-01(atm)
.32E+02 (atm)

[}
o
o
Il
i

1.32E-03(atm)
at P= 1.32E-02(atm)
1.32E-01 (atm)
1.32E+02 (atm)

at p=
reaction...
reaction...
reaction...
reaction...
reaction...
reaction...
reaction...
reaction...

reaction...

reaction...

ch2cho+o2<=>ch2co+ho2
ch2cho+o02<=>ch2o+co+oh

c3h4-pt+h=c2h2+ch3
c3h4-a+h=c2h2+ch3
Declared duplicate
c3h4-ath=c2h2+ch3
Declared duplicate
c2h2+ch3=c3h5-s
Declared duplicate
c2h2+ch3=c3h5-s
Declared duplicate
c3h4-a=c3h4-p
c3h4-a+h=c3h5-t
Declared duplicate
c3h4-ath=c3h5-t
Declared duplicate
c3h4-a+h=c3h5-a
Declared duplicate
c3h4-ath=c3h5-a
Declared duplicate
c3h4-a+h=c3h4-p+h
Declared duplicate

. c3hd4-a+h=c3h4-p+h

Declared duplicate

. c3h4-pt+h=c3h5-t

Declared duplicate

. c3h4-p+h=c3h5-t

Declared duplicate

. c3h4-pt+h=c3h5-s

Declared duplicate

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

P Wad9adrNPE ©

.442E+09
.006E+10
.525E+10
.03E+09
.893E+08
.893E+08
.893E+08
.073E+09
.60E+23
.67E+09
.76E+35
.84E+15
.34E+36
.64E+15
.16E+48
.48E+28
.31E+11
.48E+00
.05E+07
.95E+13
.12E+14
.68E+16
.31E+08
.02E+43
.03E+32

.79E+48
.95E+51

.59E+35

.75E+48

.29E+26

.35E+25

.74E+07

.51E+51

.81E+34

.88E+50

3230.4
3295.0
6402.1
11969.
11858.5
11858.5
11858.5
12980.5
8697.
778.
13430.
1429.
13430.
1429.
16000.
3636.
5872.
85.
25290.
10120.
7134.
14754.
8886.
20561.
12357.

88685.
18286.

7147.

22511.

6163.

13165.

4521.

18331.

6722.

16915.

8
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238.

239.
240.

241.

242.

243.

244.

245.

246.

247.

248.

249.

251.

252.

254.
255.
256.
257.
258.
259.
260.
261.
262.
263.
264.
265.
266.
267.
268.
269.
270.
271.

272.

c3h4-pt+h=c3h5-s
Declared duplicate

reaction...

c3h5-a+c3h5-a=c3h4-a+c3h6

c3h6+oh=proloh-2
Declared duplicate
c3h6+oh=proloh-2
Declared duplicate
c3h6+oh=pro2oh-1
Declared duplicate
c3h6+oh=pro2oh-1
Declared duplicate
c3h6+oh=proloh2d+h
Declared duplicate
c3h6+oh=proloh2d+h
Declared duplicate
c3h6+oh=c2h3oh+ch3
Declared duplicate
c3h6+oh=c2h3oh+ch3
Declared duplicate
c3h6+oh=prolohld+h
Declared duplicate
c3h6+oh=prolohld+h
Declared duplicate
c3h6+oh=pro2ohld+h
Declared duplicate
c3h6+oh=pro2ohld+h
Declared duplicate
c3h6+oh=ch3cho+ch3
Declared duplicate
c3h6+oh=ch3cho+ch3
Declared duplicate
c3h6+h=c2h4+ch3
c2h3+c2h2=c4h4+h
c2h3+c2h2=1ic4h5
c2h3+c2h3=ic4h5+h
c2h3+c2h3=nc4h5+h
c4h6=1ic4h5+h
c4h6=nc4h5+h
c4hd4+h=ic4h5
nc4h3+h=c2h2+h2cc
ic4h3+h=c2h2+h2cc
nc4h3+h=c4h4
nc4h3=ic4h3
nc4h3+h=ic4h3+h
h+o2<=>0+0oh
o+h2<=>h+oh
oh+h2<=>h+h20
o+h2o<=>oh+oh
h2+M<=>h+h+M

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

h2 Enhanced by
h2o0 Enhanced by
co Enhanced by
co2 Enhanced by
he Enhanced by

o+o+M<=>02+M

h2 Enhanced by
h2o0 Enhanced by
ar Enhanced by

@ W PN

@ =N

.500E+00
.200E+01
.900E+00
.800E+00
.300E-01

.500E+00
.200E+01
.300E-01

BNBR TN NN 00N O

.33E+40

.07E+28
.03E+53

.28E+41

.03E+53

.28E+41

.25E+23

.66E+05

.27E-02

L42E+19

.51E+19

.40E-02

.47E-05

.64E+15

.13E+18

.59E-06

.38E+15
.90E+16
.10E+53
.20E+22
.40E+20
.70E+36
.30E+44
.50E+48
.30E+25
.80E+23
.00E+47
.10E+43
.50E+20
.17E+16
.08E+04
.38E+13
.97E+06
.58E+19

.16E+15

-10.

.6

9401.

7410.
22976.

8921.

22976.

8921.

20993.

10410.

1952.

13107.

15763.

4390.

2168.

12728.

12359.

-680.

7824.
11800.
28800.
13654.
15361.

112353.
123608.
18800.
10014.
10780.
13070.
53000.
10800.
16200.

6292.

6990.
13400.

104400.
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co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 3
he Enhanced by 8
273. o+h+M<=>oh+M
h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 1
ar Enhanced by 7
co Enhanced by 1.
co2 Enhanced by 2
he Enhanced by 7
274. h+oh+M<=>h20+M
h2 Enhanced by 7.
h2o Enhanced by 3
ar Enhanced by 3.
275. h+02 (+M) <=>ho2 (+M)
Low pressure limit: 0.17370E+20
TROE centering: 0.67000E+00
h2 Enhanced by 1
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 3
h2o Enhanced by 1.
ar Enhanced by 0
he Enhanced by 0
276. h+o2 (+ar)<=>ho2 (+ar)

278.
279.
280.
281.

286.

287.

288.

0.68100E+19
0.91920E+19

0.59000E+00

Low pressure limit:
Low pressure limit:

TROE centering:
ho2+h<=>oh+oh
h2+02<=>h+ho2
ho2+o0<=>0oh+02
ho2+oh<=>h20+02
Declared duplicate reaction...
ho2+oh<=>h20+02

Declared duplicate reaction...
ho2+ho2<=>h202+02

Declared duplicate reaction...
ho2+ho2<=>h202+02

Declared duplicate reaction...
h202 (+M) <=>oh+oh (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.36580E+25
0.43000E+00

h2o0 Enhanced by 0
he Enhanced by 0
ar Enhanced by 0
co2 Enhanced by 1
02 Enhanced by 1
h202 Enhanced by 7
h2 Enhanced by 3
co Enhanced by 2

h202 (+h20) <=>oh+oh (+h20)

Low pressure limit: 0.18660E+26
TROE centering: 0.51000E+00
h202 (+he) <=>oh+oh (+he)

Low pressure limit: 0.16090E+25
TROE centering: 0.37000E+00
h202 (+ar) <=>oh+oh (+ar)

.900E+00
.800E+00
.300E-01

500E+00

.200E+01
.500E-01

500E+00

.000E+00
.500E-01

300E-01

.650E+00

800E-01

-0.12300E+01
0.10000E-29

.300E+00
.900E+00
.800E+00

000E+01

.000E+00
.000E+00

-0.12000E401
-0.12000E+01

0.10000E-29

-0.23000E+01
0.10000E-29
.000E+00
.000E+00
.000E+00
.600E+00
.200E+00
.700E+00
.700E+00
.800E+00

-0.23000E+01
0.10000E-29

-0.23000E+01
0.10000E-29

S

w

0.
0.

0.

J71E+18 -1.0 0.0
.50E+22  -2.0 0.0
.65E+12 0.4 0.0
00000E+00

10000E+31 0.10000E+31
.65E+12 0.4 0.0
00000E+00

0.00000E+00

0.10000E+31 0.10000E+31
7.08E+13 0.0 295.0
5.18E+05 2.4 53502.0
3.25E+13 0.0 0.0
1.93E+20  -2.5 584.0
1.21E+09 1.2 -1307.0
1.30E+11 0.0 -1630.0
4.13E+14 0.0 12000.0
2.00E+12 0.9 48749.0
0.48749E+05

0.10000E+31

2.00E+12 0.9 48749.0
0.48749E+05

0.10000E+31

2.00E+12 0.9 48749.0
0.48749E+05

0.10000E+31

2.00E+12 0.9 48749.0
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289.
290.
291.
292.

293.

294.
295.

296.
297.

298.

299.
300.

301.
302.
303.
304.
305.
306.
307.
308.
309.

311.
312.
313.
314.
315.

316.

Low pressure limit:
TROE centering:
h202+h<=>h2o0+oh
h202+h<=>h2+ho2
h202+0<=>0h+ho2
h202+oh<=>h20+ho2
Declared duplicate reaction...
h202+oh<=>h20+ho2

Declared duplicate reaction...
co+tho2=co2+oh

coto+m=co2+m

0.42000E+00

h2o Enhanced by 1
h2 Enhanced by 2
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 3
ch4 Enhanced by 1
c2h6 Enhanced by 1
ar Enhanced by 7
coto2=co2+o

co+oh=co2+h

Declared duplicate reaction...
cotoh=co2+h

Declared duplicate reaction...
coth2o02=hoco+oh

hco+m=h+co+m

h2o0 Enhanced by 1
h2 Enhanced by 1
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 3
ch4 Enhanced by 1
c2h6 Enhanced by 1
n2 Enhanced by 1
hcot+oh=co+h20

hcoto=co+oh

hcoto=co2+h

hco+h=co+h2

hco+o2=co+ho2

hcot+ho2=co2+oh+h

hcot+hco=ch2o+co

hco+hco=h2+co+co

ch2o+M=hco+h+M

co Enhanced by 1
ch2o Enhanced by 3
h2 Enhanced by 2
h2o0 Enhanced by 1
ch2o0+M=co+h2+M

co Enhanced by 1
ch2o Enhanced by 3
h2 Enhanced by 2
h2o Enhanced by 1

ch2o+oh=hco+h2o0
ch2o+ho2=hco+h202
ch2o+o=hco+oh

ch2o+h=h+co+h2

ch2o+h=hco+h2

Declared duplicate reaction...
ch2o+h=hco+h2

Declared duplicate reaction...

0.24900E+25 -0.23000E+01

0.10000E-29

.625E+01
.500E+00
.875E+00
.750E+00
.625E+01
.625E+01
.500E-01

.625E+01
.900E+00
.875E+00
.750E+00
.625E+01
.625E+01
.500E+00

.500E+00
.000E+00
.000E+00
.200E+01

.500E+00
.000E+00
.000E+00
.200E+01
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.48749E+05
.10000E+31
.41E+13
.15E+10
.55E+06
.7T4E+12

.59E+13

.15E+05
.83E+13

.53E+12
.05E+04

.76E+12

.60E+04
.61E+13

.00E+14
.00E+13
.00E+13
.22E+13
.58E+12
.00E+13
.81E+13
.00E+12
.30E+39

.10E+45

.82E+07
.88E+04
.81E+13
.11E+07
.36E+23

.64E+15
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3970.
6000.
3970.

318.

7269.

17550.
-4540.

47700.
-276.

331.

28660.
15344.

97600.

-1055.
11520.

3088.
11524.
17518.

5682.
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317.
318.
319.
320.
321.
322.

323.

335.

ch2o+o2=hco+ho2

oh+tch2o=hoch2o

hcooh+h=hoch2o

hcooh=hco+oh

hcooh=hoco+h

hcooh (+M) <=>co+h2o0 (+M)

Low pressure limit: 0.75090E+36
TROE centering: 0.65800E+00

ar Enhanced by 7.
h2 Enhanced by 2
h2o Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2
co Enhanced by 2.
co2 Enhanced by 3
c2h6 Enhanced by 3
ch3oh Enhanced by 3

hcooh (+M) <=>co2+h2 (+M)
Low pressure limit: 0.37940E+37
TROE centering: 0.83200E+00

ar Enhanced by
h2 Enhanced by
h2o Enhanced by

ch4 Enhanced by
co Enhanced by

co2 Enhanced by
c2h6 Enhanced by
ch3oh Enhanced by

hcooh+o2=ho2+hoco
hcooh+o2=ho2+hco2
hcooh+h=h2+hco2
hcooh+h=h2+hoco
hcooh+oh=h2o+hco2
hcooh+oh=h2o+hoco
hcooh+ho2=hco2+h202
hcooh+ho2=h202+hoco
hcooh+ch3=ch4+hoco
hcooh+ch3=ch4+hco2
hoco (+M) <=>oh+co (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.13710E+26
0.50000E+00

ar Enhanced by 7.
h2 Enhanced by 2
h2o Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2
co Enhanced by 2.
co2 Enhanced by 3
c2h6 Enhanced by 3
ch3oh Enhanced by 3

hoco (+M) <=>h+co2 (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.59570E+27
0.44500E+00

ar Enhanced by 7
h2 Enhanced by 2
h2o Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2.
co Enhanced by 2
co2 Enhanced by 3
c2h6 Enhanced by 3

WwWwwhN N

-0.51410E+01

0.39995E+07
000E-01
.000E+00
.000E+00
.000E+00
000E+00
.000E+00
.000E+00
.000E+00

-0.55990E+01
0.63888E+08
.000E-01
.000E+00
.000E+00
.000E+00
.000E+00
000E+00
000E+00
.000E+00

-0.23960E+01

0.11204E+04
000E-01
.000E+00
.000E+00
.000E+00
000E+00
.000E+00

.000E+00
.000E+00

-0.31480E+01

0.81980E+03
.000E-01
.000E+00
.000E+00
000E+00
.000E+00

.000E+00
.000E+00

8.07E+15 0.0 53420.0
6.32E+06 1.6 4284.0
2.50E+05 2.4 9783.0
4.59E+18 -0.5 103300.0
1.00E+17 0.0 97000.0
7.49E+14 0.0 68710.0
0.75379E+05

0.18200E+02 0.62394E+11
4.46E+13 0.0 68240.0
0.73825E+05

0.15600E+02 0.51116E+11
1.00E+12 0.0 49700.0
1.00E+12 0.0 56000.0
4.24E+05 2.3 14091.0
2.30E+02 3.3 4858.0
4.90E-05 4.9 -5067.0
7.80E-06 5.6 -2365.0
3.90E+01 3.1 25206.0
4.70E-01 4.0 16787.0
5.81E+01 3.4 11379.0
2.11E+01 3.2 12084.0
1.19E+14 0.1 36463.0
0.37483E+05

0.11204E+04 0.17203E+04
8.22E+11 0.4 35338.0
0.37020E+05

0.82280E+03 0.52904E+04
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336.
337.

338.
339.
340.

341.
342.
343.
344.
345.
346.
347.
348.
349.
350.
351.
352.

353.
354.

355.

356.
357.
358.
359.
360.

361.
362.
363.

364.
365.
366.
367.
368.

369.

370.
371.
372.
373.
374.

ch3oh
hoco+o2=co2+ho2
hco2+m=h+co2+m
Reverse Arrhenius coefficients:
ch3+oh=ch3oh
ch3oh=ch2 (s) +h2o0
ch3oh (+m) =ch2oh+h (+m)
Low pressure limit:
TROE centering:
ch3oh+o2=ch2oh+ho2
ch3oh+to2=ch3o0+ho2
ch3oh+ho2=ch2oh+h202
ch3oh+oh=ch2oh+h20
ch3oh+oh=ch3o0+h20
ch3oh+o=ch2oh+oh
ch3oh+h=ch2oh+h2
ch3oh+h=ch30+h2
ch3oh+ch2o=ch3o+ch3o0
ch3oh+ch3=ch2oh+ch4
ch3oh+ch3=ch3o+ch4
ch2o+h (+m) <=>ch2oh (+m)

Low pressure limit: 0.12700E+33
TROE centering: 0.71870E+00

Enhanced by 3.000E+00

0.23400E+41 -0.63300E+01

0.77300E400 0.69300E+03

-0.48200E+01
0.10300E+03

h2 Enhanced by 2.000E+00
h2o0 Enhanced by 6.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00

ch2oh+h=ch2o0+h2
ch2oh+o2=ch2o0+ho2

Declared duplicate reaction...
ch2oh+o2=ch2o0+ho2

Declared duplicate reaction...
ch2oh+o=ch2o+oh
ch2oh+oh=ch2o+h20
ch2oh+ho2=ch20+h202
ch2oh+hco=ch3oh+co
ch2oh+ch2o=ch3oh+hco

Reverse Arrhenius coefficients:
ch2oh+ch3o=ch3oh+ch2o
ch2oh+ch2oh=ch2o0+ch3oh

ch3o (+M) =ch2o+h (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:
ch3o+ho2=ch20+h202
ch3o+oh=ch2o0+h20
ch3o+o=ch2o+oh
ch3o+h=ch20+h2
ch3o+o02=ch2o0+ho2
Declared duplicate reaction...
ch3o+02=ch2o+ho2

Declared duplicate reaction...
ch3o+ch2o=ch3oh+hco
ch30+h202=ch3oh+ho2
ch3o+co=ch3+co2
ch3o+hco=ch3oh+co
ch3o+c2h5=ch2o0+c2h6

0.18700E+26 -0.30000E+01
0.30000E-01 0.18915E+04
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.10E+10
.44E+15
.50E+13
.38E+27
.26E+42
.69E+16

10310E+06
53330E+04

.05E+13
.50E+12
.13E+13
.10E+06
.00E+06
.63E+13
.55E+06
.49E+06
.55E+12
.57E+11
.68E+05
.40E+11
.65300E+04
.12910E+04

.00E+13

.41E+14

.51E+15

L22E+13
.41E+13
.20E+13
.50E+13
.29E-01
.63E+03

00E+12

.00E+12
.80E+13
.24310E+05
.10000E-02
.00E+11
.00E+13
.30E+13
.00E+13
.03E+13

.20E+10

.42E+05
L42E+04
.57E+13
.00E+13
L41E+13

0
0.
0.
0.
1.
2.
0.
2.
2.
0.
0.
2.
0.
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127.
26500.
29000.

3684.
101305.
98940.

.10000E-09
44910.
55000.
19360.
-596.
496.
5030.
5911.
11133.
79570.
8663.
12764.
3600.

0.41600E+04
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1748.
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375.
376.
377.
378.

379.
380.

382.
383.
384.
385.

386.

387.
388.
389.
390.
391.
392.
393.

394.
395.

ch3o+c2h4=ch2o0+c2h5
ch3oh+ch3o=ch3oh+ch2oh
ch3+ho2=ch4+02
ch3+h (+m) =ch4 (+m)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.19816E+34
0.78300E+00

h2 Enhanced by 2
h2o Enhanced by 6
ar Enhanced by 7
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2
ch4 Enhanced by 2
c2h6 Enhanced by 3
he Enhanced by 7

ch4+h=ch3+h2
ch4+o=ch3+oh
ch4+oh=ch3+h2o0
ch4+ch2=ch3+ch3
ch4+ch2 (s)=ch3+ch3
ch4+ho2=ch3+h202
h+ch2 (+M) <=>ch3 (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.10400E+27
0.56200E+00

h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2
c2h6 Enhanced by 3
ar Enhanced by 7

ch+h2 (+M) <=>ch3 (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.48200E+26
0.57800E+00

h2 Enhanced by 2
h2o Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2
co Enhanced by 1.
co2 Enhanced by 2
c2h6 Enhanced by 3
ar Enhanced by 7

ch3+ho2=ch3o+oh
ch3+o=ch2o+h
ch3+o=hco+h2
ch3+o02=ch2o+oh
ch3+02=ch3o+o
ch3+ch3=c2h5+h
ch3+ch3 (+m) =c2h6 (+m)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.37200E+51
0.69000E+00

h2 Enhanced by 2.
h2o0 Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2
co Enhanced by 1.
co2 Enhanced by 3
c2h6 Enhanced by 3
ar Enhanced by 7

ch3+ch3o=ch4+ch2o
ch3+ch2oh=ch4+ch2o

-0.47600E+01
0.74000E+02

.000E+00
.000E+00
.000E-01
.500E+00
.000E+00
.000E+00
.000E+00
.000E-01

-0.27600E+01
0.91000E+02
000E+00

.000E+00
.000E+00
.500E+00
.000E+00
.000E+00
.000E-01

-0.28000E+01
0.12200E+03

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

500E+00

.000E+00
.000E+00
.000E-01

-0.10040E+02
0.10000E+06
000E+00

.000E+00
.000E+00

500E+00

.000E+00
.000E+00
.000E-01
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.20E+11 0.0 7000.0
.01E+11 0.0 4070.0
.19E+05 2.2 -3022.0
.27E+16 -0.6 383.0
.24440E+04

29400E+04 0.69600E+04
.14E+05 2.5 9587.3
.62E+06 2.3 7094.0
.00E+06 2.2 2450.0
.30E+12 0.0 10038.0
00E+12 0.0 0.0
.70E+04 2.5 21002.0
.00E+14 0.0 0.0
.16000E+04

58360E+04 0.85520E+04
.97E+12 0.4 -370.0
.59000E+03

.25350E+04 0.93650E+04
.00E+12 0.3 -687.5
.38E+14 -0.2 411.3
.58E+14 -0.2 411.3
.64E+00 3.3 8105.0
.55E+12 0.0 28297.0
.84E+12 0.1 10600.0
.41E+14 -0.3 0.0
.43893E+04

.10000E+02 0.10000E+31
.41E+13 0.0 0.0
L41E+12 0.0 0.0
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396.
397.
398.
399.
400.
401.
402.
403.
404 .
405.
406.
407.
408.
409.
410.
411.
412.
413.
414.
415.
416.
417.

418.
419.
420.
421.
422.
423.
424.
425.
426.
427.
428.
429.
430.
431.
432.
433.

435.
436.
437.
438.
439.
440.
441.
442,
443.
444 .
445.

ch3+h=ch2+h2
ch3+hco=co+ch4
ch3+ch2o=hco+ch4
ch2+oh=ch+h2o
ch2+oh=ch2o0+h
ch2+o=co+h+h
ch2+o=co+h2
ch2+h=ch+h2
ch2+02=co2+h2
ch2+02=co2+h+h
ch2+o2=co+h2o
ch2+o02=ch2o0+0
ch2+o2=hco+oh
ch2+o2=co+oh+h
ch2+co2=ch2o+co
ch2+ch2=c2h2+h2
ch2+ch2=c2h2+h+h
ch2+ch3=c2h4+h
ch2+ch=c2h2+h
ch2+c2h4=c3h6
ch2+c2h6=ch3+c2h5
ch2 (s) +m=ch2+m

h Enhanced
h2o Enhanced
co Enhanced
co2 Enhanced
ch4 Enhanced
c2h6 Enhanced
h2 Enhanced
ar Enhanced

ch2 (s) +h=ch2+h

ch2 (s) +h2o=ch2+h20
ch2 (s) +o2=co+oh+h
ch2 (s) +h2=ch3+h

ch2 (s) +h=ch+h2

ch2 (s) to=co+h+h

ch2 (s) +o=co+h2

ch2 (s) +oh=ch2o0+h

ch2 (s) +ho2=ch2o+oh
ch2 (s) +h202=ch3o0+0oh
ch2 (s) +ch2o=ch3+hco
ch2 (s) +hco=ch3+co
ch2 (s) +ch3=c2h4+h
ch2 (s) +c2h6=ch3+c2h5
ch2 (s) +c2h4=c3h5-a+h
ch2 (s) +c2h2=c3h3+h
ch2 (s) +co2=ch2o+co
ch2 (s) +ch2co=c2h4+co
ch+oh=hco+h
ch+o=co+h

ch+h=c+h2
ch+o2=hco+o
ch+o2=co+oh
ch+co2=hco+co
ch+h2o0=ch2o0+h
ch+ch4=c2h4+h
ch+ch3=c2h3+h
ch+ch2o=ch2co+h

4N R WR oo

.000E+00
.000E+00
.875E+00
.750E+00
.625E+01
.625E+01
.500E+00
.500E-01
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.03E+13
.48E+12
.19E+401
.13E+07
.50E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+18
.45E+11
.60E+12
.87E+10
.00E+13
.30E+10
.64E+10
.10E+11
.20E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.30E+12
.50E+12
.00E+13

.00E+14
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.50E+13
.50E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.20E+12
.80E+13
.80E+13
.20E+14
.30E+14
.80E+14
.00E+12
.60E+14
.00E+13
.70E+13
.10E+14
.00E+13
.00E+13
.40E+12
.71E+13
.00E+13
.00E+13
.46E+13
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446.
447.
448.

449.
450.
451.
452.
453.
454.
455.
456.
457.
458.
459.
460.
461.
462.
463.
464.
465.

466.
467.
468.
469.

471.
472.
473.
474 .
475.
476.
477.
478.

479.
480.
481.
482.
483.
484.
485.
486.
487.
488.
489.

490.

ct+oh=co+h

cto2=co+o
ch3+02 (+m) =ch302 (+m)
Low pressure limit:
TROE centering:
ch302+ho2=ch302h+02
ch302+ch2o=hco+ch302h
ch302+ch4=ch3+ch302h
ch302+ho2=ch2o0+h20+02
ch302+ho2=ch3oh+o+02
ch302+ch302=ch3oh+ch20+02
ch302+ch302=ch3o+ch3o0+02

ch302+ch3=ch3o+ch30

ch302+oh=ch3oh+o02

ch3o02+h=ch3o+oh

ch302+h=ch4+02

ch302+h202=ch302h+ho2

ch3o02+o=ch3o0+02

ch302+ch3o0=ch302h+ch2o
ch3o02+ch2oh=ch2o+ch302h

ch302+h2=ch302h+h

ch302h (+m) =ch30+0oh (+m)

Low pressure limit: 0.38910E+43 -0.75020E+01
TROE centering: 0.83750E+00 0.36562E+05
ch3o2h+oh=ch302+h20

ch3o2h+o=oh+ch302

ch3o02h+h=ch3o+h20

c2h6+ho2=c2h5+h202

c2h6+ch302=c2h5+ch302h

c2h6+oh=c2h5+h20

c2h6+o=c2h5+oh

c2h6+h=c2h5+h2

c2h6+02=c2h5+ho2

c2h6+ch3o=c2h5+ch3oh

c2h6+ch3=c2h5+ch4

c2h6+hco=ch2o0+c2h5

c2h6+ch=c2h5+ch2

Reverse Arrhenius coefficients:
c2h5+02=ch3ch2o+o0
c2h5+ho2=c2h4+h202
c2h5+oh=c2h4+h20
c2h5+oh=>ch3+ch2o0+h
c2h5+o=ch2o0+ch3
c2h5+o=ch3cho+h
c2h5+o=c2h4+oh
c2h5+h=c2h4+h2
c2h5+ch3=c2h4+ch4
c2h5+c2h5=c2h4+c2h6
h+c2h5 (+m) =c2h6 (+m)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.68500E+25 -0.30000E+01
0.60000E+00 0.10000E+04

0.19900E+42 -0.70800E+01
0.84220E+00 0.12500E+03

h2 Enhanced by 2.000E+00
h2o Enhanced by 6.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00

c2h5+hco=c2h6+co

0.
0.

i
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00E+13

.20E+14
.81E+09
.00000E+00

70000E+02

L47E+11

99E+12

.81E+11
.80E+10
.34E+11

34E+11

.46E+11

06E+12

.03E+13

60E+13

.11E+10

41E+12

.61E+13

01E+11

L21E+13
.01E+13

05E+19

.46756E+05

49880E+03

.14E+12
.00E+13
.30E+10

95E+11

.94E+01
.61E+06
.99E+08
.55E+03
.03E+13
.02E+11
.45E+01
.25E+00
.10E+14

83E+10

.10E+13
L79E+12
L41E+13

41E+13

.61E+13

02E+13

L17E+12

82E+12

.14E+12

40E+12

.21E+17

66850E+04
22190E+04

.21E+14

0.0 0.
0.0 3990.
0.9 0.

0.17000E+04

0
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.99900E+04

0
0.
0.
0.
0.
3.
2.
1.
3.
0.
0.
3.
3.
0.
0. 440
-0.

0.

0.

0.

0.

0.

0.

0.

0.

0.
-1.
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0.68820E+04

0.0 0.

-1570.
11660.
18480.
-1431.
0.

1030.
-1411.

16600.

9936.
0.
0.
0.
26030.
44250.
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-380.
4750.
1860.
14940.
17100.
741.
5803.
5076.
51870.
7000.
10390.
16930.
-260.

27937.
0.

0
0.
0
0

-390.
0.
0.
0.
1580.
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491.

492.
493.
494.
495.
496.
497.
498.
499.
500.
501.
502.
503.
504.

505.

506.

507.
508.
509.
510.
511.
512.
513.
514.
515.
516.
517.
518.

519.

c2h5+02 (+m) =c2h502 (+m)
Low pressure limit:
TROE centering:
c2h5+02=c2h402h
c2h5+02=c2h401, 2+oh
c2h5+02=ch3cho+oh
c2h502=ch3cho+oh
c2h502=c2h402h
c2h502=c2h40l, 2+oh
c2h4o2h=ch3cho+oh
c2h4+ho2=c2h502
c2h4+ho2=c2h4o2h
c2h4+ho2=c2h4ol,2+oh
c2h4+ho2=c2h5+02
c2hd4o2h=c2h401, 2+oh
c2h4+h (+M) =c2h5 (+M)
Low pressure limit: 0.27910E+19 0.00000E+00
TROE centering: 0.76000E+00 0.40000E+02
h2o Enhanced by 1.625E+01

0.32780E+32 -0.49000E+01
0.00000E+00 0.54000E+03

c2h4 (+M) <=>h2+c2h2 (+M)
Low pressure limit: 0.15800E+52 -0.93000E+01
TROE centering: 0.73450E+00 0.18000E+03

h2 Enhanced by 2.000E+00
h2o Enhanced by 6.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
ar Enhanced by 7.000E-01

h+c2h3 (+M) <=>c2h4 (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.14000E+31 -0.38600E+01
0.78200E+00 0.20750E+03

h2 Enhanced by 2.000E+00
h2o Enhanced by 6.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
ar Enhanced by 7.000E-01

c2h4+oh=c2h3+h20
c2h4+oh=c2h3oh+h
c2h4+oh=ch3cho+h
c2hd4+o=ch3+hco

c2h4+o=ch3co+h

c2hd4+o=ch2cho+h
c2hd4+o=ch2+ch2o
c2h4+o=ch2co+h2

c2h4+h=c2h3+h2
c2h4+02=c2h3+ho2
c2h4+c2h4=c2h5+c2h3
c2h4+ch3=c2h3+ch4

Declared duplicate reaction...
c2hd4+ch3=c2h3+ch4

Declared duplicate reaction...

o
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0.

0.10000E+16

0.
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4

10159.
8636.
7765.

45919.

44125.

44609.

28588.

21254.

13289.

16673.

16582.

20311.
1200.

86770.

0.54170E+04

0.

3

280.

0.60950E+04

.51E+15 -1.
.00000E+00
10000E-14
.84E+37 -9.
.93E+20 -3
.94E+12 -0.
.13E+41 -9.
.55E+51 -13.
.01E+42 -10
.10E+37 -10.
.60E+45 -11
.38E+16 -2.
.18E+09 1
.52E+14 -1.
.69E+32 -6.
.53E+08 1
.75500E+03
.10250E+04
.00E+12
.97800E+05
.10350E+04
.08E+12
.33200E+04
.26630E+04
.31E-01

. 94E+08
.25E+08
.88E+17 -
.66E+12 -
.15E+09
.28E+06
.12E+17 -
.27E+05
.00E+13
.00E+14
.76E+02
.13E-05 4
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-860.
7829.
10507.
2893.
1957.
1724.
2859.
3179.
11650.
61500.
64700.
15148.

8835.
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538.
539.
540.
541.
542.
543.
544.
545.
546.
547.
548.

549.

550.
551.
552.
553.
554.

c2h4+ch3o=c2h3+ch3oh

Reverse Arrhenius coefficients:
c2h4+ho2=c2h3+h202
c2h3+ho2=>ch3+co+oh
c2h3+oh=c2h2+h20
c2h3+h=c2h2+h2
c2h3+o=ch3+co
c2h3+o=ch2co+h
c2h3+ch=ch2+c2h2
c2h3+ch2=c3h4-ath
c2h3+ch3=c2h2+ch4
c2h3+c2h6=c2h4+c2h5
c2h3+c2h=c2h2+c2h2
c2h3+hco=c2h4+co
c2h3+ch2o0=c2h4+hco
c2h3+c2h3=c2h2+c2h4
c2h3+ch2oh=c2h4+ch2o
c2h3+ch3o0=c2h4+ch2o
c2h2+oh (+m)=c2h2oh (+m)
Low pressure limit:
TROE centering:
c2h2+o2=hcco+oh
c2h2+02=c2h+ho2
c2h2+ho2=ch2co+oh
c2h2+oh=c2h+h2o0
c2h2+oh=ch3+co
c2h2+oh=ch2co+h
c2h2+oh=hccoh+h
c2h2+o=ch2+co
c2h2+o=hcco+h
c2h2+ch3=c2h+ch4
c2h2+h (+m) =c2h3 (+m)
Low pressure limit: 0.63460E+32 -0.46640E+01
TROE centering: 0.78780E+00 -0.10212E+05
h2o Enhanced by 6.000E+00

0.74400E+27 -0.31000E+01
0.17000E+00 0.18000E+03

c2h2 (+M) =h2cc (+m)

Low pressure limit: 0.24500E+16 -0.64000E+00

h2 Enhanced by 2.000E+00
h2o0 Enhanced by 6.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
c2h?2 Enhanced by 2.500E+00
c2h4 Enhanced by 2.500E+00

h2cc+h=c2h2+h

h2cc+oh=ch2co+h

h2cc+o2=hco+thco

h2cc+o2=ch2+co2

h2cc+c2h2 (+M) =c4hd (+M)

Low pressure limit: 0.14000E+61 -0.12599E+02
TROE centering: 0.98000E+00 0.56000E+02

o ©

SowwkrNnER

COR P BRUNDPWOARNOONNWRE WWOR WWOURFRWWWR PP

.20E+11
.00E+10
.80E+04
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.50E+13
.50E+13
.00E+13
.00E+13
.91E+11
.50E+13
.64E+11
.03E+13
.45E+13
.08E+13
.01E+13
.41E+13
.29E+13
.18080E+04
.50000E+05
.00E+08
.21E+13
.09E+09

40E+07

.84E-04
.19E-04
.06E+05
.98E+04

62E+04

.80E+11
.70E+10
.37800E+04
.10000E-29

.00E+14
.49700E+05

.00E+14
.00E+13
.00E+13
.30E+12
.50E+05
.74170E+04
.58000E+03
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0.12772E+05

1.5 30100.
0.0 74520.
0.0 7948.
2.0 14000.
4.0 -2000.
4.5 -1000.
2.3 13500.
2.6 656.
2.6 656.
0.0 17290.
1.3 2709.
0.5 50750.
0.0

0.0

0.0

0.0

2.1 -240

0.41640E+04
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1808.
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555.
556.
557.
558.
559.
560.

561.
562.
563.
564.
565.
566.
567.

574.

575.
576.
577.
578.
579.
580.
581.
582.
583.
584.
585.
586.
587.

c2h4+ch2 (s)=h2cc+ch4
c2h+h2=c2h2+h
c2h+oh=hcco+h
c2h+o=co+ch
c2h+o2=co+co+h
h+c2h (+m) =c2h2 (+m)
Low pressure limit:

TROE centering: 0.64640E+00

h2 Enhanced by 2.000E+00
h2o Enhanced by 6.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
ar Enhanced by 7.000E-01

c2h4o0l, 2=ch4+co
c2hd4o0l,2+02=c2h301, 2+ho2
c2h4o0l,2+h=c2h3+h20

c2h4o0l, 2+h=c2h4+oh
c2h4o0l,2+0o=c2h301, 2+oh
c2hd4o0l,2+ch3=ch4+c2h301,2
c2h4o0l, 2<=>ch3+hco

Reverse Arrhenius coefficients:
c2hd4o0l, 2<=>ch3cho

Reverse Arrhenius coefficients:
c2hd4ol, 2+oh<=>c2h301, 2+h20
Reverse Arrhenius coefficients:
c2h4o0l, 2+h<=>c2h301,2+h2
Reverse Arrhenius coefficients:
c2h4o0l,2+ho2<=>c2h301l, 2+h202
Reverse Arrhenius coefficients:
c2hd4o0l, 2+ch30=c2h301, 2+ch3oh
Reverse Arrhenius coefficients:
c2h4o0l,24+ch302<=>c2h301, 2+ch302h
Reverse Arrhenius coefficients:
c2hd4o0l,2+c2h502<=>c2h301l, 2+c2h502h
Reverse Arrhenius coefficients:
c2h502+ch3=ch3ch2o+ch30
c2h502+ho2=c2h502h+02
c2h502+ch2o0=c2h502h+hco
c2h4+c2h502=c2h3+c2h502h
ch4+c2h502=ch3+c2h502h
ch302+c2h502=02+ch3o+ch3ch2o
c2h502+c2h502=ch3ch2o0+ch3ch20+02
c2h502+c2h502=c2h50h+ch3cho+02
c3h6+c2h502=c3h5-a+c2h502h
c2h502+c3h8=c2h502h+nc3h7
c2h502+c3h8=c2h502h+ic3h7
c4h8-1+c2h502=c4h713+c2h502h
c2h502h+o=oh+c2h502

0.37500E+34 -0.48000E+01
0.13200E+03
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.00E+13
.45E+06
.00E+13
.00E+13
.80E+13
.00E+17
.19000E+04

13150E+04

.21E+13
.00E+13
.00E+09
.51E+10
.91E+12
.07E+12
.63E+13
.01E+04
J41E+12
.01E+10
.78E+13
.35E+10
.00E+13
.71E+09
.13E+13
L6T7E+11
.20E+11
.61E+09
.13E+13
.08E+12
.13E+13
.09E+12
.17E+12
29E+11
.99E+12
.23E+12
.81E+11
.T4E+10
.74E+10
.34E+11
L24E+11
.70E+13
.00E+12
.40E+12
.00E+13
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55660E+04

57200.
61500.
5000.
5000.
5250.
11830.
57200.
-2750.
53800.
80800.
3610.
24740.
9680.
15920.
30430.
20670.
6750.
25480.
30430.
19070.
30430.
19080.
-906.
-1790.
11660.
17190.
18480.
-61.
-61.

14900.
20460.
17000.
14900.

4750.
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588.
589.
590.
591.
592.
593.

595.
596.
597.

598.
599.
600.
601.
602.
603.
604.
605.
606.
607.
608.
609.
610.
611.
612.

613.
614.
615.
616.
617.
618.
619.
620.
621.
622.
623.
624.
625.
626.
627.
628.
629.

630.
631.

c2h502h+oh=c2h502+h20
c2h502h+h=ch3cho+oh+h2
c2h502h+ch3=ch3cho+oh+ch4
c2h502h+c2h5=ch3cho+oh+c2h6
c2h502h+oh=ch3cho+oh+h20
c2h502h+hco=ch3cho+oh+ch2o
c2h502h+ch3o=ch3cho+oh+ch3oh
c2h502h+ho2=ch3cho+oh+h202
c2h502h=ch3ch2o+oh
ch3cho (+M) =ch3+hco (+M)

Low pressure limit: 0.95600E+83 -0.18129E+02
0.60000E+00

TROE centering:
ch3cho=ch3co+h
ch3cho=ch4+co
ch3cho=ch2co+h2
ch3choto2=ch3co+ho2
ch3chot+h=ch3co+h2
ch3cho+h=ch2cho+h2
ch3cho+o=ch3co+oh
ch3cho+o=ch2cho+oh
ch3chotoh=ch3co+h20
ch3cho+oh=ch2cho+h2o0
ch3cho+ho2=ch3co+h202
ch3chotho2=ch2cho+h202
ch3cho+ch3=ch3co+ch4
ch3cho+ch3=ch2cho+ch4
ch3cho+ch3o=ch3co+ch3oh

Declared duplicate reaction...

ch3cho+ch3o=ch3co+ch3oh

Declared duplicate reaction...

ch3cho+ch3o=ch2cho+ch3oh

Declared duplicate reaction...

ch3cho+ch3o=ch2cho+ch3oh

Declared duplicate reaction...

ch3cho+ch302=ch3co+ch302h

Declared duplicate reaction...

ch3cho+ch302=ch3co+ch302h

Declared duplicate reaction...

ch3chotch302=ch2cho+ch302h

Declared duplicate reaction...

ch3cho+ch302=ch2cho+ch302h

Declared duplicate reaction...

ch3cho+ch3co3=ch2cho+ch3co3h

Declared duplicate reaction...

ch3cho+ch3co3=ch2cho+ch3co3h

Declared duplicate reaction...

ch3cho+ch3co3=ch3co+ch3co3h

Declared duplicate reaction...

ch3cho+ch3co3=ch3co+ch3co3h

Declared duplicate reaction...

ch3co+o=ch3+co2
ch3co+oh=ch3+co+oh
ch3cot+ho2=ch3+co2+oh
ch3chotoh=ch3cooh+h
ch3co=ch3+co
ch3co+o2=ch3co3
ch3co3+ho2=ch3co3h+o02
ch3co3h=ch3co2+oh
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.00E+12
.20E+13
.70E+11
L40E+11
.90E+12
.80E+12
.30E+11
.00E+11
.31E+14
L12E+22
.10623E+06

10000E+01

.00E+14
.00E+15
.00E+14
.00E+13
.90E+05
.15E+05
.85E+12
.50E+13
.69E+08
.06E-01
.78E-03
.43E-02
.55E+00
.44E+00
.69E+05

.62E+03
.65E+01
.64E-06
.22E-01
.99E-06
.23E-03
.08E-09
.54E-03
.60E-11
.92E+00
.81E-04
.00E+13
.16E+13
.16E+13
.00E+08
.18E+19
.20E+11

.75E+10
.01E+14
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0.
0.
0.
0.
0.
2.
2.
0.
0.
1.
3.
4.
4.
3.
3.
2.
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-370.
7700.
8700.
11400.
900.
16700.
5500.
16200.
42300.
86355.

34441E+04
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.3

.7

.4

o

w

87900.
85000.
84000.
39150.
1905.
8041.
1808.
5000.
-1573.
-1608.

4829

18648.

4564.

8857.

2353.

158.

5873.

627.

9503.

5268.

16817.

11699.

13426.

7350.

5641.

2636.

—-447.
17263.
-1100.
-3275.
40150.
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632.
633.
634.
635.
636.
637.
638.
639.
640.
641.

642.
643.

644.
645.
646.
647.
648.
649.
650.
651.

653.
654.
655.
656.
657.

659.
660.

662.
663.
664 .
665.
666.
667.
668.
669.
670.
671.
672.
673.
674.
675.
676.
677.
678.
679.
680.
681.
682.
683.
684.
685.
686.

ch3co2+m=ch3+co2+m
ch3co2+h=ch2co+h2o
ch3co2+ho2=ch3cooh+o02
ch3co3=>ch2co+ho2
ch3co3h=>ch3+co2+oh
ch3co3+ho2=>ch3+co2+02+oh
ch3co3+ch302=>02+ch3+co2+ch3o
ch3co3+ch302=>02+ch3cooh+ch2o
ch3co3+ch3co3=>2co2+2ch3+02
ch3coth=ch2co+h2

Reverse Arrhenius coefficients:
ch3coto=ch2co+oh

Reverse Arrhenius coefficients:
ch3co+ch3=ch2co+ch4

Reverse Arrhenius coefficients:
ch3cooh=>ch3co2+h
ch3+hoco+m=ch3cooh+m
ch3cot+oh+m=ch3cooh+m
ch3cooh=ch2c (oh) 2

ch2c (oh) 2=ch2co+h20
ch3cooh=ch4+co2
ch3cooh=ch3+hoco
ch3cooh=h2o+ch2co
ch3cooh=h+ch2cooh
ch3cooh+o2=ch2cooh+ho?2
ch3cooh+h=ch2cooh+h2
ch3cooh+h=ch3+co2+h2
ch3cooh+o=ch2cooh+oh
ch3cooh+o=ch3co2+oh
ch3cooh+oh=ch2cooh+h2o
ch3cooh+oh=ch3+co2+h2o0
ch3cooh+ch3=ch2cooh+ch4
ch3cooh+ch3=ch3+co2+ch4
ch3cooh+ho2=ch2cooh+h202
ch3cooh+ho2=ch3+co2+h202
ch3cooh+ch3o02=ch2cooh+ch302h
ch3cooh+ch3o=ch2cooh+ch3oh
ch2c (oh) 2+h=ch3+hcooh

ch2c (oh) 2+o=ch2oh+hoco

ch2c (oh) 2+oh=ch3oh+hoco
ch2cooh+h=ch2co+h20
ch2cooh+h=co2+ch4
ch2cooh+h=hoco+ch3
ch2cooh=ch2co+oh
ch2cooh=ch3+co2

hoco=co+oh

hoco=co2+h

ch2cho+o=ch2o+hco
ch2cho+ho2=ch2o+hco+oh
ch2cho+oh=ch2co+h20
ch2cho+h=ch2co+h2
ch2cho+h=ch3co+h
ch2cho+h=ch3+hco
ch2cho+ch3=>c2h5+co+h
ch2cho=ch3co

ch2cho=ch2co+h

ch2cho=ch3+co
ch2+co (+M) <=>ch2co (+M)
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.40E+15
.00E+04
.75E+10
.34E+09
.00E+15
.00E+12
.00E+11
.00E+11
.50E+12
.00E+13
.27E+09
.00E+13
.27E+09
.00E+13
.27E+09
.30E+14
.00E+22
.00E+22
.54E+12
.04E+13
.26E+22
.26E+48
.22E+21
.51E+52
.71E+05
.99E+03
.14E+09
.30E+04
.50E+05
.90E+01
.37E+00
.69E+01
.94E+04
.28E-01
.90E+03
.40E+12
.58E+11
.00E+12
.00E+13
.00E+12
.25E+26
.62E+26
.09E+25
.37E+39
.62E+28
.19E+14
.22E+11
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+12
.00E+13
.90E+14
.00E+13
.46E+36
.15E+35
.10E+11
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10500.
0.
-3275.
32500.
37400.
0.

83040.
0.
83040.
0.
83040.
106345.
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0
0

OO OO0 O0DO0OO0OO0OO0OO0O I OOOOODWONRFWWOOWOBMOONWVOWDMOODODOWOOOOOOOOOOOOOO O



0.26900E+34 -0.51100E+01
0.59070E+00 0.27500E+03

Low pressure limit:
TROE centering:

h2 Enhanced by 2.000E+00
h2o Enhanced by 6.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
ar Enhanced by 7.000E-01

ch2co+to2=ch2o+co2
ch2co+ho2=>ch2o+co+oh
ch2co+th=hcco+h2
ch2co+h=ch3co
ch2co+o=hco+hco
ch2co+o=hco+h+co
ch2co+to=ch2o+co
ch2co+to=ch2+co2
ch2co+o=hcco+oh
ch2co+c2h3=c3h5-a+co
ch2co+oh=ch2oh+co
ch2co+oh=hcco+h20
ch2co+oh=ch3+co2
ch2co+ch3=hcco+ch4
ch2co+ch2=c2h4+co
ch2co+ch2=hcco+ch3
chocho (+m) =ch2o+co (+m)

Low pressure limit: 0.89100E+17
chocho (+m) =co+co+h2 (+m)

Low pressure limit: 0.25700E+17
chocho+toh=choco+h20o
chocho+o=choco+oh
chocho+h=ch2o+hco
chochot+ho2=choco+h202
chocho+ch3=choco+ch4
chocho+o2=hco+co+ho?2
hco+hco=chocho
choco=hco+co
choco+o2=co+co+ho2
c2h301, 2=ch2co+h
c2h301, 2=ch3+co
c2h301, 2=ch3co
c2h301l, 2=ch2cho
c2h2oh=ch2co+h
c2h2oh+h=ch2co+h2
c2h2oh+o=ch2co+oh
c2h2oh+oh=ch2co+h20o
c2h2oh+o2=>hco+co2+h2
hccoh+h=ch2co+h
ch+co (+M) <=>hcco (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.00000E+00

0.00000E+00

0.26900E+29
0.57570E+00

-0.37400E+01
0.23700E+03

h2 Enhanced by 2.000E+00
h2o Enhanced by 6.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
ar Enhanced by 7.000E-01

0.

70950E+04

0.12260E+04 0.51850E+04

OCOURFRMPHEFNNUOOIPPWNHFRFAOAOFRFEJIJFORFOM WHRFJOFEFNRFREFFWRENRFEFON

.00E+13 0.0 61500
.00E+11 0.0 12738
00E+14 0.0 12300
30E+08 1.6 2627
.80E+11 0.0 1350
.80E+11 0.0 1350
.60E+11 0.0 1350
.08E+12 0.0 1350
.87E+14 0.0 16690
.00E+12 0.0 3000
.00E+12 0.0 -1010
.75E+06 2.0 1698
.98E+18 -1.8 10046
.50E+12 0.0 13000
.00E+12 0.0

.60E+13 0.0 11000
.27E+12 0.0 50600
.49200E+05

.07E+14 0.0 55100
.38400E+05

.00E+13 0.0 0
24E+12 0.0 1970
.00E+12 0.0 0
.70E+12 0.0 10700
.74E+12 0.0 8440
.30E+13 0.0 30000
.00E+13 0.0 0
.00E+07 0.0 0
.98E+12 0.0 30000
.96E+13 0.0 14860
.31E+12 0.0 14280
.51E+14 0.0 14000
.74E+31 -6.9 14990
00E+15 0.0 28000
.00E+13 0.0 4000
.00E+13 0.0 4000
.00E+13 0.0 2000
.00E+12 0.0 -250
.00E+13 0.0 0
.00E+13 0.0 0
.19360E+04

.16520E+04 0.50690E+04
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725.
726.
727.
728.
729.
730.
731.
732.
733.
734.
735.
736.
737.
738.
739.
740.

742.
743.
744 .
745 .
746.
747 .
748 .

749.
750.
751.

752.
753.
754.
755.
756.

757.
758.
759.
760.
761.
762.
763.
764 .
765.
766.
767.
768.
769.
770.

771.
772.
773.

hccot+toh=c2o0+h20
hccotoh=hco+co+h
hccot+o=co+co+h
hcco+h=ch2 (s) +co
hcco+o2=>oh+co+co
hccoto2=>co2+co+h
hcco+ch2=c2h+ch2o
hcco+ch2=c2h3+co
hcco+ch=c2h2+co
hccothcco=c2h2+co+co
hcco+o=ch+co2

hcco+ch3=c2h4+co
c2o0+02=co+co+o

c2o+oh=co+co+h

c2o+o=co+co

c2o+h=ch+co

c2+o2=co+co

c2+oh=c2o+h

c2+h2=c2h+h

c2h5oh=c2h4+h20
c2h5oh=ch3+ch2oh
c2h5oh=c2h5+oh
ch3choh+h=c2h50h

ch3ch2o+h (+M) =c2h50h (+M)

Low pressure limit: 0.38000E+52 -0.15550E+02
c2h5oh+o2=pc2h4oh+ho2
c2h5oh+o2=ch3choh+ho2
c2h5oh+oh=pc2h4oh+h20
Declared duplicate reaction...
c2h5oh+oh=pc2h4oh+h20
Declared duplicate reaction...
c2h5o0h+oh=ch3choh+h20
Declared duplicate reaction...
c2h5oh+oh=ch3choh+h20
Declared duplicate reaction...
c2h5oh+oh=ch3ch20+h20
Declared duplicate reaction...
c2h5oh+oh=ch3ch2o0+h20
Declared duplicate reaction...
c2h5oh+h=pc2h4oh+h2
c2h5oh+h=ch3choh+h2
c2h5oh+h=ch3ch2o0+h2
c2h5oh+o=pc2h4oh+oh
c2h5oh+o=ch3choh+oh
c2h5oh+o=ch3ch2o+oh
c2h5oh+ch3=pc2h4oh+ch4
c2h5oh+ch3=ch3choh+ch4
c2h5oh+ch3=ch3ch2o+ch4
c2h5oh+ho2=ch3choh+h202
c2h5oh+ho2=pc2h4oh+h202
c2h5oh+c2h5=pc2h4oh+c2h6
c2h5oh+c2h5=ch3choh+c2h6
ch3ch2o (+M) =ch3+ch2o (+M)

Low pressure limit: 0.47000E+26 -0.30000E+01
TROE centering: 0.42600E+00 0.30000E+00
ch3ch2o+02=ch3cho+ho2
ch3ch2o+h=ch3cho+h2
ch3ch2o+oh=ch3cho+h20

NENOWRHENRE SOV UONNUONEUOWREDRFRRFERFERFEW
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.00E+13 0.0 0
.00E+13 0.0 0
.93E+14 0.0 590
.50E+14 0.0 0
.91E+11 -0.0 1020

.78E+12 -0.1 1150

.00E+13 0.0 2000

.00E+13 0.0

.00E+13 0.0 0
.00E+13 0.0

.95E+13 0.0 1113

.00E+13 0.0 0
.00E+13 0.0

.00E+13 0.0

.00E+13 0.0

.00E+13 0.0

.00E+13 0.0

.00E+13 0.0

.00E+05 2.4 1000

.60E+32 -5.6 76019

.60E+58 -12.3 105708

.80E+61 -13.4 113016

.70E+50 -11.0 15896.
.10E+11 0.9 13.
.11101E+05

.00E+13 0.0 52800.
.50E+13 0.0 50150.
.37E+10 0.9 5350.
.62E+05 1.9 -830.
.89E+16 -0.7 13799.
.60E+05 2.1 -1778.
.91E+06 1.6 -461.
.56E+03 2.9 52.
.31E+04 2.8 7495.
.79E+04 2.7 2915.
.46E+02 3.1 8701.
.69E+02 3.2 4658.
.45E+05 2.4 876.
.46E-03 4.7 1727.
.30E+02 3.3 12291.
.99E+01 3.4 7635.
.04E+00 3.6 7722.
.82E-02 4.2 9023.
.60E-05 5.1 14870.
.00E+10 0.0 13400.
.00E+10 0.0 10400.
.31E+10 0.9 17098.
.16531E+05

.22780E+04 0.10000E+06

.28E+10 0.0 1100.
.00E+13 0.0 0
.00E+13 0.0
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774.
775.
776.
777,
778.
779.

781.
782.
783.
784.
785.
786.

787.

789.
790.

791.
792.

793.

794.
795.
796.
797.
798.
799.

800.

801.
802.
803.

805.
806.
807.
808.
809.

ch3ch2o+ho2=ch3cho+h202
ch3ch2o+co=c2h5+co2
ch3choh+o2=ch3cho+ho2
ch3choh+o2=c2h3oh+ho2
ch3choh+ch3=c3h6+h20
ch3choh+o=ch3cho+oh
ch3choh+h=c2h3oh+h2
ch3choh+h=c2h4+h20
ch3choh+h=ch3+ch2oh
ch3choh+h=c2h5+oh
ch3choh+ho2=ch3cho+oh+oh
ch3choh+oh=ch3cho+h20
ch3choh (+M) =ch3cho+h (+M)

Low pressure limit: 0.17700E+17
TROE centering: 0.18700E+00
ch3choh (+M) =c2h3oh+h (+M)

Low pressure limit: 0.81800E+15 0.00000E+00
TROE centering: 0.47300E+00 0.10000E+02
ch3choh (+M) =ch3+ch2o (+M)

Low pressure limit: 0.58600E+16 0.00000E+00
TROE centering: 0.12400E+00 0.10000E+01
c2h4+oh=pc2h4oh

Declared duplicate reaction...
c2h4+oh=pc2h4oh

Declared duplicate reaction...
pc2h4oh=c2h3oh+h

pc2h4oh+o2=c2h3oh+ho2

Declared duplicate reaction...
pc2h4oh+o2=c2h3oh+ho2

Declared duplicate reaction...
pc2h4oh+to2=02c2h4oh

pc2h4oh+to2=ch2o+ch2o+oh

pc2h4oh+h=c2h4+h20

pc2h4oh+th=ch3+ch2oh

pc2h4oh+h=c2h5+oh

c2h3oh=c2h3+oh

Reverse Arrhenius coefficients:
c2h3oh<=>ch2cho+h

Reverse Arrhenius coefficients:

c2h3oh=ch3cho

c2h3oh+o02<=>ch2cho+ho2

c2h3oh+h<=>c2h2oh+h2
c2h3oh+ho2=ch3cho+ho?2
ch2+c3h8=ch3+ic3h7
ch2+c3h8=ch3+nc3h7
c3h8=nc3h7+h
c3h8=1ic3h7+h

c3h8 (+m) =c2h5+ch3 (+m)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.00000E+00
0.65200E+02

0.47690E+78 -0.16670E+02
0.81000E+00 0.30910E+04

h2 Enhanced by 2.000E+00
h2o Enhanced by 6.000E+00
ar Enhanced by 7.000E-01
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
he Enhanced by 7.000E-01

w
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.00E+11 0.0 0
.68E+02 3.2 5380.
.50E+18 -1.8 1120.
.90E+03 2.1 470.
.00E+13 0.0 0
.00E+14 0.0 0
.10E+12 0.3 -334.
.30E+23 -3.0 7954.
.00E+24 -2.9 10754.
.80E+20 -1.9 11331.
.00E+13 0.0 0
00E+12 0.0 0
.17E+09 1.3 33775.
.20780E+05

.25680E+04 0.41226E+05

.36E+09 1.3 35970.
.21515E+05

.22180E+04 0.26150E+04

.22E+09 1.2 33983.
.21330E+05

.17290E+04 0.50000E+05

.02E+37 -7.8 10736.
.02E+26 -4.9 2297.
.30E+28 -5.3 35583.
.00E+03 -10.0 199.
.40E+20 -2.9 8516.
.60E+32 -6.6 5046.
.00E+25 -4.5 6763.
.50E+23 -2.9 9307.
.80E+25 -3.1 12454.
.60E+22 -2.3 13261.
.90E+21 -1.6 110700.
L41E+13 0.0 0.
.64E+15 -0.4 95390.
.40E+13 0.0 12510.
L42E+42 -9.1 67069.
.31E+11 0.2 39830.
.47E+07 2.0 15200.
.70E+07 0.9 6863

.19E+12 0.0 6405

.79E+12 0.0 6405

.58E+16 0.0 97970

.00E+15 0.0 94990

.55E+24 -2.0 90388
.10010E+06

.12800E+03 0.88290E+04
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810.
811.
812.
813.
814.
815.
816.
817.
818.
819.
820.
821.
822.
823.
824.
825.
826.
827.
828.
829.
830.
831.

832.
833.
834.
835.
836.
837.
838.

840.
841.
842.
843.
844.
845.
846.
847.
848.
849.
850.
851.
852.
853.
854.
855.
856.
857.
858.
859.
860.
861.

c3h8+02=nc3h7+ho2
c3h8+02=ic3h7+ho2
c3h8+ho2=nc3h7+h202
c3h8+ho2=1ic3h7+h202
c3h8+oh=nc3h7+h20
c3h8+oh=ic3h7+h20
c3h8+o=nc3h7+oh
c3h8+o=1ic3h7+oh
c3h8+h=nc3h7+h2
c3h8+h=1ic3h7+h2
c3h8+ch3=nc3h7+ch4
c3h8+ch3=ic3h7+ch4
c3h8+c2h5=nc3h7+c2h6
c3h8+c2h5=ic3h7+c2h6
c3h8+c2h3=nc3h7+c2h4
c3h8+c2h3=ic3h7+c2h4
c3h8+ic3h7=nc3h7+c3h8
c3h8+c3h5-a=nc3h7+c3h6
c3h8+c3h5-a=ic3h7+c3h6
c3h8+ch3o=nc3h7+ch3oh
c3h8+ch30=ic3h7+ch3oh
nc3h7 (+M) =c2h4+ch3 (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

h2o Enhanced by
h2 Enhanced by
co?2 Enhanced by
co Enhanced by

c3h6+h=nc3h7

c3h6+h=1ic3h7

nc3h7=1c3h7
nc3h7+02=c3h6+ho2
ic3h7+02=c3h6+ho2
ho2+ic3h7=1ic3h702h
ho2+nc3h7=nc3h702h
nc3h7+o02=nc3h702
ic3h7+02=ic3h702
nc3h7+02=c3h6ol-2+oh
ic3h7+02=c3h60l-2+oh
nc3h7+h=c2h5+ch3
ic3h7+h=c2h5+ch3
ic3h7+h=c3h6+h2
ic3h7+o=ch3coch3+h
ic3h7+o=ch3cho+ch3
nc3h7+o=ch2o+c2h5
nc3h7+o=c2h5cho+h
ch302+nc3h7=ch3o+nc3h70
ic3h702+nc3h7=ic3h70+nc3h70
nc3h702+nc3h7=nc3h70+nc3h70
nc3h7+ho2=nc3h70+oh
ch302+ic3h7=ch30o+ic3h70
ic3h702+ic3h7=ic3h70+ic3h70
nc3h702+ic3h7=nc3h70+ic3h70
ic3h7+ho2=ic3h70+0oh
ic3h702+c2h3cho=c2h3co+ic3h702h
ic3h702+c2h4=c2h3+ic3h702h
ic3h702+c2h5cho=ic3h702h+c2h5co
ic3h702+c2hé6=1ic3h702h+c2h5

0.54020E+50
0.21700E+401
5.
.000E+00
.000E+00
.000E+00

N w N

-0.10000E+02
0.10000E-14

000E+00
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.00E+13
.00E+13
.76E+04
.64E+03
.73E+07
.98E+07
.72E+06
.50E+05
.34E+06
.01E+04
.00E+12
.07E+11
.16E+11
.01E+10
.00E+02
.00E+03
.00E+11
L94E+11
.94E+11
.18E+11
.20E+10
L23E+13
.35766E+05
.25100E+03

.61E+42
.60E+35
.56E+10
.63E+00
L91E+17
.80E+12
.80E+12
.15E+20
. T4E+27
.35E+02
.81E+18
.00E+14
.00E+13
.61E+12
.82E+13
.82E+13
.82E+13
.82E+13
.90E+12
.90E+12
.90E+12
.90E+12
.90E+12
.90E+12
.90E+12
.90E+12
.80E+12
.13E+13
.00E+11
.70E+13
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50872.
47500.
16494.
13910.
868.
-63.
5505.
3140.
6756.
2931.
11710.
10110.
12300.
10400.
10502.
8829.
12900.
20500.
16200.
7050.
4470.
30202.

0.11850E+04
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10618.
8724.
37300.
2481.
6964 .

2451.
3779.
4697.
10119.

-1200.
-1200.
-1200.
-1200.
-1200.
-1200.
-1200.
-1200.
13600.
30430.

9500.
20460.
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862.
863.
864.
865.
866.
867.
868.
869.
870.
871.
872.
873.
874.
875.
876.
877.
878.
879.
880.
881.
882.
883.
884 .
885.
886.
887.
888.
889.
890.
891.
892.
893.
894.
895.
896.
897.
898.

899.

900.
901.
902.
903.
904.
905.
906.
907.
908.
909.
910.
911.
912.
913.
914.
915.
916.
917.

ic3h702+ch20=1ic3h702h+hco
ic3h702+ch3cho=ic3h702h+ch3co
ic3h702+ch4=ch3+ic3h702h
ic3h702+h2=h+ic3h702h
ic3h702+ch3oh=ch2oh+ic3h702h
ic3h702+ho2=ic3h702h+02
ic3h702+c2h502=ic3h70+ch3ch2o0+02
ic3h702+ic3h702=02+ic3h70+ic3h70
ic3h702+nc3h702=ic3h70+nc3h70+02
ic3h702+ch3co3=ic3h70+ch3co2+02
ic3h702+ch302=ic3h70+ch30+02
ic3h702+ho2=ic3h70+0oh+o02
ic3h702+c2h5=ic3h70+ch3ch2o
ic3h702+c3h5-a=ic3h70+c3h50
ic3h702+ch3=ic3h70+ch3o
ic3h702+h202=ic3h702h+ho2
nc3h702+h202=nc3h702h+ho2
nc3h702+c2h3cho=c2h3co+nc3h702h
nc3h702+c2h4=c2h3+nc3h702h
nc3h702+c2h5cho=nc3h702h+c2h5co
nc3h702+c2h6=nc3h702h+c2h5
nc3h702+ch3cho=nc3h702h+ch3co
nc3h702+ch4=ch3+nc3h702h
nc3h702+h2=h+nc3h702h
nc3h702+ch3oh=ch2oh+nc3h702h
nc3h702+ho2=nc3h702h+02
nc3h702+c2h502=nc3h70+ch3ch2o0+02
nc3h702+nc3h702=02+nc3h70+nc3h70
nc3h702+ch302=nc3h70+ch30+02
nc3h702+ho2=nc3h70+oh+o02
nc3h702+c2h5=nc3h70+ch3ch2o
nc3h702+c3h5-a=nc3h70+c3h50
nc3h702+ch3=nc3h70+ch30
nc3h702=c3h6+ho2
ic3h702=c3h6+ho2
nc3h702=proohl-2
nc3h702=proohl-3

Declared duplicate reaction...
nc3h702=proohl-3

Declared duplicate reaction...
ic3h702=prooh2-1
nc3h702=c3h60l-2+oh
ic3h702=c3h60l-2+oh
proohl-2=proohl-3
nc3h702h=nc3h70+oh
ic3h702h=ic3h70+0oh
proohl-2=c3h6ol-2+oh
proohl-3=c3h6ol-3+oh
prooh2-1=c3h6ol-2+oh
c3h6+ho2=c3h6ol-2+oh
proohl-2=c3h6+ho2
proohl-3=c3h6+ho2
prooh2-1=c3h6+ho2
proohl-2+o2=proohl-202
proohl-3+o2=proohl-302
prooh2-1+o2=prooh2-1o2
proohl-2o02=c3ketl2+oh
proohl-302=c3ketl3+oh
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.60E+12
.80E+12
.12E+13
.01E+13
.30E+12
.29E+11
.00E+10
.00E+10
.00E+10
.00E+10
.00E+11
.00E+11
.90E+12
.90E+12
.90E+12
.41E+12
L41E+12
.80E+12
.13E+13
.00E+11
.70E+13
.80E+12
.12E+13
.01E+13
.30E+12
.29E+11
.00E+10
.00E+10
.00E+11
.00E+11
.90E+12
.90E+12
.90E+12
.55E+16
.29E+40
.58E+42
.01E+00

.26E+23

.62E+27
.28E+21
.94E+53
.36E-85
.50E+15
.50E+15
.17E+04
.60E+14
.40E+16
.92E+12
.16E-09
.60E+10
.04E-23
.50E+18
.50E+18
.50E+17
.54E-01
.36E+04

-5.
-2.
-13.
31.

-2.
-1.

-0.
10.
-2.
-2.
-2.
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13600.
13600.
24640.
26030.
19360.
-1790.

35036.
37342.
49382.
535.
43000.
43000.
10759.
21242.
12694.
17384.
14745.
17531.
2465.

22800.
17200.
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918.
919.
920.
921.
922.
923.
924.
925.
926.
927.
928.
929.
930.
931.
932.

934.
935.
936.

937.

938.
939.
940.
941.
942.
. ¢3h6+ho2=c3h5-t+h202
944.
945.
946.

947.
948.
949.

950.
951.

prooh2-lo2=c3ket21l+oh
c3ketl2=ch3cho+hco+oh
c3ketl3=ch2o+ch2cho+oh
c3ket2l=ch2o+ch3co+oh
c3h601-2+h=>h2+ch3chcho
c3h60l-2+h=>h2+ch3coch2
c3h6ol-2+oh=>h2o0+ch3chcho
c3h6ol-2+oh=>h20+ch3coch?2
c3h6ol-2+ho2=>h202+ch3chcho
c3h60l1-2+ho2=>h202+ch3coch2
c3h601-3+h=>h2+pc2h4cho
c3h6ol-3+oh=>h20o+pc2h4cho
c3h60ol-3+ho2=>h202+pc2h4cho
c3h6ol-2=c2h5+hco
c3h6ol-2=c2h5cho
c3h6ol-2=ch3+ch3co
c3h6ol-2=ch3+ch2cho
c3h6ol-2=ch3+c2h301,2
c3h5-a+h (+m) =c3h6 (+m)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.13300E+61 -0.12000E+02
0.20000E-01 0.10966E+04

h2o Enhanced by 6.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
h2 Enhanced by 2.000E+00
ar Enhanced by 7.000E-01

c2h3+ch3 (+m) =c3h6 (+m)

Low pressure limit: 0.42700E+59 -0.11940E+02

TROE centering: 0.17500E+00 0.13406E+04
h2o Enhanced by 6.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
h2 Enhanced by 2.000E+00
c2h?2 Enhanced by 3.000E+00
c2h4 Enhanced by 3.000E+00
ar Enhanced by 7.000E-01

c3h6=c3h4-p+h2
c3h5-a+ho2=c3h6+02
c3h6+o2=c3h5-s+ho2
c3h6+o2=c3h5-t+ho2
c3h6+ho2=c3h5-s+h202

c3h6+ho2=c3h5-a+h202
c3h6+oh=c3h5-a+th2o
c3h6+oh=c3h5-s+h20

Declared duplicate reaction...
c3h6+oh=c3h5-s+h20

Declared duplicate reaction...
c3h6+oh=c3h5-t+h20

Declared duplicate reaction...
c3h6+oh=c3h5-t+h20

Declared duplicate reaction...
c3h6+o=c2h5+hco
c3h6+o=ch3+ch2cho
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.20E+01
.00E+16
.00E+16
.00E+16
.60E+08
.80E+08
.80E+06
.40E+06
.00E+12
.00E+12
.92E+09
.60E+06
.60E+13
.45E+13
.82E+14
.54E+13
.45E+13
.00E+15
.00E+14
.59678E+04
.10966E+04

.50E+13
.97698E+04
.60000E+05

.93E+13
.40E+02
.40E+13
.00E+12
.50E+09
.00E+09
.71E-02
.27E+04
.59E+03

.01E+00

.67E+04

.12E-07

.23E+09
.24E+08
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22500.
43000.
43000.
43000.
2785.
2005.
-1192.
-1192.
14400.
13260.
2785.
-1192.
14400.
58500.
58500.
59900.
58820.
92010.
0.

0.68595E+04

0.

0.10140E+05

-3086.

-147.
-238.
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c3h6+o=c2hd4+ch2o
c3h6+o=ch3chcho+h
c3h6+o=c3h5-a+oh
c3h6+o=c3h5-s+oh
c3h6+o=c3h5-t+oh
c3h6+h=c3h5-a+h2
c3h6+h=c3h5-s+h2
c3h6+h=c3h5-t+h2
c3h6+ch3=c3h5-a+ch4
c3h6+ch3=c3h5-s+ch4
c3h6+ch3=c3h5-t+ch4
c3h6+c3h6=c3h5-a+nc3h7
c3h6+c3h6=c3h5-a+ic3h7
c3h6+c2h5=c3h5-a+c2h6
c3h6+c2h3=c4h6+ch3
c3h6+hco=c3h5-a+ch2o
c3h5-s+ch2o=c3h6+hco
c3h6+c2h3=c3h5-a+c2h4
c3h6+c2h3=c3h5-t+c2h4
c3h6+c2h3=c3h5-s+c2h4
c3h6loh200=ch3cho+ch2o+oh
c3h62ohloo=ch3cho+ch2o+oh
c3h5-a+o2=c3h5-aoo
c3h5-a+o2=c2h3cho+oh
c3h5-ato2=c3h4-a+ho2
c3h5-a+to2=c2h2+ch2o+oh
c3h5-a+o2=ch2cho+ch2o
c3h5-a+tho2=c3h50+0oh
c3h5-atho2=c3h5-aooh
c3h5-a+ho2=c2h3cho+h20
c3h5-aooh=c2h3cho+h2o
c3h5-aooh=c3h50+oh
c3h50=c2h3+ch2o
c3h50=c2h3och2
c3h50=pc2h4cho
c3h50=c2h3cho+h
c3h50=c2h4+hco
c2h3och2=c2h3+ch2o
c2h3och2=pc2h4cho
c2h3och2=c2h3cho+h
c2h3och2=c2h4+hco
c3h5-at+h=c3h4-a+h2
c3h5-atoh=c3h4-ath2o0
c2h3+ch3=c3h5-a+h
c3h5-at+ch3=c3h4-a+ch4
c3h5-at+ch2=c4h6+h
c3h5-at+o=c2h3cho+h
c3h5-athco=c3h6+co
c3h5-a+ch3o0o=c3h6+ch2o
c3h5-at+c2h3=c3h6+c2h2
c3h5-a+c2h3=c3h4-a+c2h4
c3h5-a+c2h5=c3h4-a+c2h6
c3h5-at+c2h5=c2h4+c3h6
c3h5-aoco+ho2=c3h5-aooh+o02
c3h5-s+o02=ch3cho+hco
c3h5-s+02=c2h3cho+oh
c3h5-s+o2=ch3+chocho
c3h5-s+ho2=>ch2co+ch3+oh
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.46E+05
.34E-03
.75E+11
.20E+11
.02E+10
.41E+04
.86E+04
.74E+03
.54E+01
.19E+02
.15E+05
.53E+14
.88E+13
.23E+00
.20E+11
.08E+07
.42E+03
.00E+12
.21E+00
.21E+00
.00E+12
.00E+12
.43E+39
.36E+05
.06E+04
.95E+34
.08E+09
.93E+15
.79E+37
.10E+05
.54E+28
.39E+36
.50E+29
L42E+28
.48E+42
.76E+28
.42E+25
.72E+33
.97E+34
.17E+34
.72E+37
.03E+12
.00E+12
.50E+24
.01E+12
.00E+13
.03E+13
.03E+13
.01E+13
.82E+12
L41E+12
.64E+11
.59E+12
.37E+12
.49E+22
.24E+18
.28E+16
.50E+12
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-5.
-6.
-5.
-5.
-9.
-4.
-4.
-6.
=7.

-1.

o
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5752.
5094.
4628.
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1010.
1011.
1012.
1013.
1014.
1015.
1016.
1017.
1018.
1019.
1020.
1021.
1022.
1023.
1024.
1025.
1026.
1027.

1028.
1029.
1030.
1031.
1032.
1033.
1034.

1035.

1036.

1037.

1038.
1039.
1040.
1041.
1042.
1043.
1044.
1045.
1046.
1047.

1048.
1049.
1050.
1051.
1052.
1053.
1054.
1055.
1056.
1057.
1058.
1059.
1060.

c3h5-s+h=c3h4-p+h2
c3h5-s+o=>ch2co+ch3
c3h5-s+ch3=c3h4-p+ch4
c3h5-s+c2h5=c3h4-p+c2h6
c3h5-s+c2h3=c3h4-p+c2h4
c3h5-t+o2=ch3coch2+o
c3h5-t+o2=c3h4-a+ho2
c3h5-t+o2=ch3co+ch2o0
c3h5-t+ho2=>ch2co+ch3+oh
c3h5-t+o=>ch2co+ch3
c3h5-t+hco=>co+c3h6
c3h5-t+oh=>ch2co+ch3+h
c3h5-t+h=c3h4-p+h2
c3h5-t+ch3=c3h4-a+ch4
c3h5-t+ch3=c3h4-p+ch4
c3h5-t+c2h5=c3h4-a+c2h6
c3h5-t+c2h3=c3h4-a+c2h4
c3h3+h (+m) =>c3h4-a (+m)

Low pressure limit: 0.22900E+57 -0.12550E+02
TROE centering: 0.23400E+00 0.33000E+03
c3h4-a+o2=c3h3+ho2
c3h4-at+ho2=c3h3+h202
c3h4-a+ho2=>ch2co+ch2+oh
c3h4-a+ho2=>c2h3cho+oh
c3h4-a+ho2=>c2h2+ch2o+oh
c3hd4-atho2=>c2h4+co+oh
c3h4-a+oh=ch2co+ch3

Declared duplicate reaction...
c3h4-a+oh=ch2co+ch3

Declared duplicate reaction...
c3h4-a+oh=c3h3+h20

Declared duplicate reaction...
c3h4-a+oh=c3h3+h20

Declared duplicate reaction...
c3h4-a+o=c3h3+oh
c3h4-a+o=c3hdo
c3hd4-ato=ch2co+ch2
c3hd4-a+o=>ch2cco+h+h
c3h4-a+o=ch3+hcco
c3h4-a+o=c2h3co+h
c3h4-a+h=c3h3+h2
c3h4-a+ch3=c3h3+ch4
c3h4-a+ch3=c2h3+c2h4
c3h4-a+c3h5-a=c3h3+c3h6
Reverse Arrhenius coefficients:
c3h4-a+c2h=c3h3+c2h2
c3h4-a+c3hd4-a=c2hd+cdh4
c3h402h=>c3h4-p+ho2
c3h4o02h=>c3h4-atho?2
c3h4o02h=c2h3cho+oh
c3h4o02h=c3h4o+oh
c3h4o=>c2h3cho
c3h4o+to2=>c3h30+ho2
c3hd4o+ho2=>ch2co+ch2o+oh
c3h4o+ho2=>c3h30+h202
c3h4o+oh=>c3h30+h20
c3h4o+h=>c3h30+h2
c3h3o0=>c2h3co
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.33E+12
.81E+14
.00E+11
.00E+11
.00E+11
.49E+17
.39E+07
.36E+25
.00E+13
.81E+14
.00E+13
.00E+12
.00E+13
.00E+11
.00E+11
.00E+11
.00E+11
.00E+13
.79340E+04
.48080E+04
.00E+13
.80E+13
.00E+12
.00E+11
.00E+11
.00E+12
.47E+20

.29E-03

.05E+05

.95E+04

.65E+05
.64E+25
.12E+10
.41E+08
.22E+10
.7TTE+08
.62E+03
.61E-04
.56E+02
.00E+11
.64E+19
.00E+13
.09E+15
.16E+11
L16E+11
.10E+37
.49E+41
.45E+14
.00E+13
.00E+12
.00E+12
.79E+13
.00E+13
.51E+14
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8096.
7305.
7614.

o

0.72620E+04

61500.
19000.
19000.
19000.
19000.
14000.
20040.

1625.

2879.

661.

859.
3466.
1154.
1309.
3045.
1451.
5522.
8300.

24060.
7700.
42140.

48090.
19500.
19500.
28588.
22589.
58485.
61500.
14340.
17000.

5955.

8300.
14000.
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1061.
1062.

1063.
1064.
1065.
1066.
1067.
1068.
1069.
1070.
1071.
1072.
1073.
1074.
1075.
1076.
1077.
1078.
1079.
1080.
1081.
1082.
1083.
1084.
1085.
1086.
1087.
1088.
1089.
1090.
1091.
1092.
1093.
1094.
1095.

1096.

c3h30+02=>hcco+hco+oh
c3h3+h (+m) =>c3h4-p (+m)
Low pressure limit:
TROE centering:
c3h4-pt+to2=c3h3+ho2
c3h4-p+o2=>hcco+oh+ch2
c3h4-p+ho2=>c2h4+co+oh
c3h4-p+oh=c3h3+h20

Declared duplicate reaction...
c3h4-ptoh=c3h3+h20

Declared duplicate reaction...
c3h4-p+oh=ch2co+ch3

Declared duplicate reaction...
c3h4-ptoh=ch2co+ch3

Declared duplicate reaction...
c3h4-pt+to=ch2co+ch?2
c3h4-p+o=c2h3+hco
c3h4-p+o=hcco+ch3
c3h4-pto=ch2o0+c2h2
c3h4-pt+o=>hcco+ch2+h
c3h4-p+h=c3h3+h2
c3h4-p+ch3=c3h3+ch4
c3h4-p+c2h3=c3h3+c2h4
c3h4-p+tc2h=c3h3+c2h2
c3h4-p+o=c3h3+oh
c2h2+ch2=c3h4-p
c3h4-pt+oh=ch3cohch

Declared duplicate reaction...
c3h4-p+oh=ch3cohch

Declared duplicate reaction...
c3h4-ptoh=ch3cchoh

Declared duplicate reaction...
c3h4-p+oh=ch3cchoh

Declared duplicate reaction...
ch3cohch=ch3coch2

Declared duplicate reaction...
ch3cohch=ch3coch2

Declared duplicate reaction...
ch3cohch=ch3+ch2co

Declared duplicate reaction...
ch3cohch=ch3+ch2co

Declared duplicate reaction...
c3h4-a+oh=ch2cch2oh

Declared duplicate reaction...
c3h4-at+oh=ch2cch2oh

Declared duplicate reaction...
c3h4-a+oh=ch2cohch2

Declared duplicate reaction...
c3h4-at+oh=ch2cohch2

Declared duplicate reaction...
ch2cohch2=ch2co+ch3

Declared duplicate reaction...
ch2cohch2=ch2co+ch3

Declared duplicate reaction...
ch2chchoh=c2h5+co

Declared duplicate reaction...
ch2chchoh=c2h5+co

Declared duplicate reaction...

0.24500E+00

0.16000E+58 -0.12590E+02
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.01E+12
.00E+13
.83760E+04
37060E+04
.50E+12 0
.00E+07 1
.09E+09 0
.87E+05 2
.93E+04
.62E+25 -3
.58E+04
.40E+12
.20E+12
.18E+12
.20E+11
.20E+12
.57E+04
.00E+12
.00E+12
.00E+13
.44E+04
.20E+12
.69E+39 -
.09E+24 -4
.7T6E+43 -9
.03E+27 -4
.54-102 26
.06E+47 -10
.17E+41 -8
.81E+15 -1
.26E+39 -8
.00E+22 -3
.14E+27 -4
.63E+19 -2
.36E+31 -5
.66E+10 0
.10E+30 -5
.67E+17 -2

0.
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0
0

.6

.5

.8

.1

.9

.6

.7

.1

.5

.0

.5

.5

.7

19192.

0.67770E+04
51000.
30100.
7948 .
2173.
-62.
16000.
4381.
2100.
2100.
2100.
2100.
2010.
4821.
7700.
7700.
4830.
6620.
14510.
3734.
15070.
3902.
-55040.
42080.
44710.
29940.
13360.
2109.
11210.
1696.
60870.
46020.
54520.

42430.
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1097.

1098.

1099.

1100.

1101.

1102.

1103.
1104.
1105.
1106.
1107.
1108.
1109.
1110.
1111.
1112.
1113.
1114.
1115.
1116.
1117.
1118.
1119.
1120.
1121.

1122.
1123.
1124.
1125.
1126.
1127.
1128.
1129.
1130.
1131.
1132.
1133.
1134.

1135.
1136.
1137.
1138.
1139.
1140.
1141.

ch2chchoh=c2h4+hco
Declared duplicate reaction...
ch2chchoh=c2h4+hco

Declared duplicate reaction...
ch2chchoh=ch3chco+h

Declared duplicate reaction...
ch2chchoh=ch3chco+h

Declared duplicate reaction...
ch2chchoh=c2h3cho+h

Declared duplicate reaction...
ch2chchoh=c2h3cho+h

Declared duplicate reaction...
ch2chchoh=ch2co+ch3
ch2chchoh=ch2o0+c2h3
c3h3+o02=ch2co+hco
c3h3+ho2=oh+c2h+ch2o
c3h3+oh=c3h2+h20
c3h3+oh=hco+c2h3
c3h3+o=>c2h2+hco
c3h3+o=c2h3+co

c3h3+o=c2h+ch2o0
c3h3+o=>c2h2+co+h
c3h3+h=c3h2+h2

c3h3+ch=1ic4h3+h
c3h3+ch=nc4h3+h
c3h3+ch2=c4h4+h
hcco+c2h2=c3h3+co
c3h3+hco=c3h4-atco
c3h3+hco=c3h4-p+co
c3h3+hcco=c4h4d+co
c3h3+ch3=c2h5+c2h

Reverse Arrhenius coefficients:
c3h3+c3h4-p=c6h6+h
c3h3+c3h4-a=c6h6+h
ch3+c2h=c3h3+h
c2h2+ch=c3h3
ch+c2h2=c3h2+h
c3h2+02=hcco+th+co
c3h2+o=c2h2+co
c3h2+oh=c2h2+hco
c3h2+ch=c4h2+h
c3h2+ch2=nc4h3+h
c3h2+ch3=c4h4+h
c3h2+hcco=nc4h3+co
c3h2+h (+M) =c3h3 (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.28000E+31 -0.38600E+01
0.78200E+00 0.20750E+03

h2 Enhanced by 2.500E+00
h2o Enhanced by 1.200E+01
ar Enhanced by 7.500E-01
h202 Enhanced by 1.200E+01

c2h5cho=c2h5co+h
c2h5cho=ch3chcho+h
c2h5cho=pc2h4cho+h
c2h5cho=c2h5+hco
c2h5cho=ch2cho+ch3
c2h5cho+o2=c2h5co+ho2
c2h5cho+o2=ch3chcho+ho2
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.75E+41

.24E+15

.40E+35

.49E+25

.68E+32

.85E+21

.00E+15
.00E+15
.70E+05
.00E+10
.00E+13
.33E+13
.38E+14
.62E+13
.62E+13
.62E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+11
.50E+13
.50E+13
.50E+13
.56E+17
.81E+13
.00E+11
.00E+11
.41E+13
.00E+13
.00E+14
.00E+12
.80E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+12
.00E+13
.02E+13
0.33198E+04

0.26630E+04

.00E+15
.00E+15
.00E+15
.00E+14
.00E+17
.01E+13
.97E+13
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60680.

43610.

60330.

49740.

54740.

43120.

98000.
78000.
1500.
2900.

60950E+04

85000.
94990.
98000.
79100.
84650.
39150.
47690.
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1142.
1143.
1144.

1145.

1146.

1147.

1148.
11409.
1150.
1151.
1152.
1153.
1154.
1155.
1156.
1157.
1158.
1159.
1160.
1lel.
1162.
1163.
1164.
1165.
1166.

1167.

1168.

1169.

1170.

1171.

1172.

1173.

1174.

1175.

1176.

1177.

1178.

1179.

1180.

1181.

1182.
1183.

c2h5cho+o2=pc2h4cho+ho2
c2h5cho+h=c2h5co+h2
c2h5cho+h=ch3chcho+h2

Declared duplicate reaction...

c2h5cho+h=ch3chcho+h2

Declared duplicate reaction...

c2h5cho+h=pc2h4cho+h2

Declared duplicate reaction...

c2h5cho+h=pc2h4cho+h2

Declared duplicate reaction...

c2h5cho+o=c2h5co+oh
c2h5cho+o=ch3chcho+oh
c2h5cho+o=pc2h4cho+oh
c2h5cho+oh=c2h5co+h20
c2h5cho+oh=ch3chcho+h20
c2h5cho+oh=pc2h4cho+h20
c2h5cho+ho2=c2h5co+h202
c2h5cho+ho2=ch3chcho+h202
c2h5cho+ho2=pc2h4cho+h202
c2h5cho+ch3=c2h5co+ch4
c2h5cho+ch3=ch3chcho+ch4
c2h5cho+ch3=pc2h4cho+ch4
c2h5cho+hco=c2h5co+ch2o
c2h5cho+ch3o=c2h5co+ch3oh

c2h5cho+ch302=c2h5co+ch302h
c2h5cho+c2h502=c2h5co+c2h502h

c2h5cho+c2h3=c2h5co+c2h4
c2h5cho+c2h5=c2h5co+c2h6

c2h5co=c2h5+co
Declared duplicate
c2h5co=c2h5+co
Declared duplicate
pc2h4cho=ch2chchoh
Declared duplicate
pc2h4cho=ch2chchoh
Declared duplicate
pc2h4cho=c2h5+co
Declared duplicate
pc2h4cho=c2h5+co
Declared duplicate
pc2h4cho=c2h4+hco
Declared duplicate
pc2h4cho=c2h4+hco
Declared duplicate
pc2h4cho=ch3chco+h
Declared duplicate
pc2h4cho=ch3chco+h
Declared duplicate
pc2h4cho=c2h3cho+h
Declared duplicate
pc2h4cho=c2h3cho+h
Declared duplicate

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

pc2hd4cho+o2=02pc2h4cho
o2pc2h4chot+ho2=c3ketl3+02
o2pc2h4cho+h202=c3ket13+ho2

o2pc2h4cho+ho2=>opc2h4cho+oh+o2
o2pc2h4cho+ch302=>opc2h4cho+ch30+02

opc2h4cho=ch2o+ch2cho

[
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.98E+13
.46E+05
.06E+04

.73E+13

.67E+03

.63E+14

.85E+12
.77E+04
.50E+04
.65E+12
.05E+09
.37E+07
.72E-05
.84E-03
.61E-08
.70E+12
.70E+04
.50E-02
.70E+12
.15E+11
.01E+12
.01E+12
.70E+12
.70E+12
.82E+31

.39+151

.99E+14

.12E-12

.16E-23

.43E+28

.16E+39

.83E+23

.90E+35

.00E+19

.40E+36

.38E+24

.00E+18

.29E+11

L41E+12

.40E+16

.40E+16
.00E+13
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.1

.8

.5

.1

.8

.4

.0

50870.
1545.
3473.

10568.

5343.

33940.

-26170.

12440.

37750.

37310.

27220.

51140.

41060.

45250.

37530.

-1790.

9936.

1860.

1860.
20000.
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1184.
1185.

1186.

1187.

1188.
1189.
1190.
1191.
1192.

1193.

1194.

1195.

1196.

1197.

1198.

1199.

1200.

1201.

1202.

1203.

1204.
1205.
1206.
1207.
1208.
1209.
1210.
1211.
1212.
1213.
1214.
1215.
1216.
1217.
1218.
1219.
1220.
1221.
1222.
1223.
1224.
1225.
1226.

opc2h4cho+o2=choch2cho+ho2
ch3chchot+ho2=ch3chocho+oh

Reverse Arrhenius coefficients:

ch3chcho+o2=ch3chco+ho2

Reverse Arrhenius coefficients:

ch3chcho+o2=c2h3cho+ho2

Reverse Arrhenius coefficients:

ch3chcho+o2=>ch3cho+co+oh

ch3chco+oh=>ch3choh+co

ch3chco+h=>c2h5+co

ch3chcot+o=>ch3cho+co

ch3chcho=pc2h4cho
Declared duplicate
ch3chcho=pc2h4cho
Declared duplicate
ch3chcho=ch2chchoh
Declared duplicate
ch3chcho=ch2chchoh
Declared duplicate
ch3chcho=c2h5+co
Declared duplicate
ch3chcho=c2h5+co
Declared duplicate
ch3chcho=c2h4+hco
Declared duplicate
ch3chcho=c2h4+hco

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

reaction...

Declared duplicate reaction...

ch3chcho=ch3chco+h

Declared duplicate reaction...

ch3chcho=ch3chco+h

Declared duplicate reaction...

ch3chcho=c2h3cho+h

Declared duplicate reaction...

ch3chcho=c2h3cho+h

Declared duplicate reaction...

c2h5co3+ho2=c2h5co3h+02
c2h5co3h=c2h5co2+oh
c2h5co2+m=c2h5+co2+m
c2h5co3=>ch3chcot+ho2
c2h5co3=>c2h4+co+ho2
c2h5co3=>c2h4+co2+oh
c2h3+hco=c2h3cho
c2h3cho=c2h4+co
c2h3cho+o=oh+c2h3co
c2h3choth=c2h3co+h2
c2h3cho+oh=c2h3co+h2o
c2h3chot+ho2=c2h3co+h202
c2h3cho+ch3=c2h3co+ch4
c2h3cho+c2h5=c2h3co+c2h6
c2h3cho+c2h3=c2h4+c2h3co
c2h3+ch3co=ch3+c2h3co
c2h3+ch2o0=c2h3cho+h
pro2oh=c3h6+h20
pro2oh=ch3choh+ch3
pro2oh+o2=ho2+pro2oh-1
pro2oh+o2=ho2+pro2oh-2
pro2oh+ch3=ic3h70+ch4
pro2oh+ch3=pro2oh-1+ch4
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.43E+09
.64E+12
.31E+19
.81lE+11
.31E+13
.72E+11
.46E+14
.62E+12
.00E+12
.40E+12
.20E+12
.36E+34

.68E+01

.94E+23

.77E-15

.14E+23

.51E+00

.25E+47

.08E+21

.87E+50

.68E+29

.14E+47

.82E+24

.75E+10
.01E+14
.40E+15
.75E+08
.48E+08
.48E+08
.80E+13
.90E+14
.01lE+12
.20E+14
.35E+10
.10E+12
.70E+12
.01E+10
.74E+12
.81E+13
.35E+09
.10E+43
.30E+73
.00E+13
.00E+13
.02E+00
.08E+03
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1227.
1228.
1229.
1230.
1231.
1232.
1233.
1234.

1235.

1236.

1237.

1238.
1239.
1240.
1241.
1242.
1243.
1244.
1245.
1246.
1247.
1248.
1249.
1250.
1251.
1252.
1253.
1254.
1255.

1256.

1257.

1258.
1259.
1260.
1261.
1262.
1263.
1264.
1265.
1266.
1267.
1268.
1269.

1270.

1271.

pro2oh+ch3=pro2oh-2+ch4
pro2oh+h=ic3h70+h2
pro2oh+h=pro2oh-1+h2
pro2oh+h=pro2oh-2+h2
pro2oh+o=ic3h70+oh
pro2oh+o=pro2oh-1+oh
pro2oh+o=pro2oh-2+oh
pro2oh+oh=ic3h70+h20

Declared duplicate reaction...

pro2oh+oh=ic3h70+h20

Declared duplicate reaction...

pro2oh+oh=pro2oh-1+h2o

Declared duplicate reaction...

pro2oh+oh=pro2oh-1+h2o

Declared duplicate reaction...

pro2oh+oh=pro2oh-2+h2o
pro2oh+ho2=ic3h70+h202
pro2oh+ho2=pro2oh-1+h202
pro2oh+ho2=pro2oh-2+h202
pro2oh+ch3o=pro2oh-1+ch3oh
pro2oh+ch3o=pro2oh-2+ch3oh
ic3h70+02=ch3coch3+ho2
pro2oh-1+o2=pro2ohld+ho2
pro2oh-2+o02=ch3coch3+ho2
pro2oh-2+o02=pro2ohld+ho2
pro2oh-1=ch3+c2h30oh
pro2oh-l=pro2ohld+h
pro2oh-2=ch3coch3+h
pro2oh-2=pro2ohld+h
ic3h70=ch3cho+ch3
ic3h70=ch3coch3+h
proloh=c3h6+h20

proloh (+M) =pc2h4oh+ch3 (+M)

Low pressure limit: 0.22000E+65 -0.13390E+02
0.30700E+00

TROE centering:
proloh (+M)=c2h5+ch2oh (+M)

Low pressure limit: 0.16770E+90 -0.20364E+02
0.55845E-02

TROE centering:
proloh (+M) =nc3h7+oh (+M)

Low pressure limit: 0.89200E+58 -0.11780E+02
0.35500E+00

TROE centering:
proloh=proloh-3+h
proloh=proloh-2+h
proloh=proloh-1+h
proloh=nc3h70+h
proloh+o2=proloh-3+ho2
proloh+o2=proloh-2+ho2
proloh+o2=proloh-1+ho2
proloh+o2=nc3h70+ho2
proloh+h=nc3h70+h2
proloh+h=proloh-1+h2
proloh+h=proloh-2+h2
proloh+h=proloh-3+h2

Declared duplicate reaction...

proloh+h=proloh-3+h2

Declared duplicate reaction...

proloh+oh=nc3h70+h20

Declared duplicate reaction...
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.60E+02 2.9 5730.
.46E+02 3.1 8701.
.06E+05 2.8 7495.
.40E+04 2.7 2915.
.46E-03 4.7 1727.
.96E+06 2.4 4750.
.25E+04 2.5 876.
.90E+06 1.6 -461.
.60E+03 2.9 53.
.74E+10 0.9 5350.
.92E+06 1.9 -830.
.18E+05 2.2 -1537.
.47E-07 5.3 10533.
.19E-05 5.1 14871.
.60E+00 3.5 9732.
.24E+11 0.0 7300.
.30E+10 0.0 2900.
.28E+10 0.0 1100.
.50E+11 0.0 5000
.54E+18 -1.8 1120
.18E+04 2.1 470.
.83E+36 -7.1 40100.
.30E+45 -10.4 46160.
.01E+37 -7.2 42200.
.66E+41 -8.5 49400.
.09E+34 -6.9 19200.
.64E+28 -5.8 19200.
.53E+13 0.0 67260.
.81E+23 -2.1 89820.
.95330E+05

93300E+10 0.93300E+10
.13E+26 -2.7 86207.
.99453E+05

.49325E+08 0.24761E+04
.26E+20 -1.3 94630.
.99410E+05

.99200E+10 0.99200E+10
.84E+17 -0.4 101200.
.52E+18 -0.7 100400.
.78E+16 -0.2 95310.
.03E+14 0.1 104900.
.00E+13 0.0 52290.
.44E+12 0.2 49760.
.00E+13 0.0 49460.
.00E+13 0.0 55000.
.46E+02 3.1 8701.
.79E+04 2.7 2915.
.08E+05 2.7 4440.
.67E+03 3.1 5343.
.63E+14 0.0 13674.
.90E+06 1.6 -461.
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1272.

1273.
1274.
1275.
1276.
1277.
1278.
1279.
1280.
1281.
1282.
1283.
1284.
1285.
1286.
1287.
1288.
1289.
1290.
1291.
1292.
1293.
1294.

1295.

1296.
1297.
1298.
1299.

1300.

1301.
1302.
1303.
1304.
1305.
1306.
1307.
1308.
13009.
1310.
1311.
1312.
1313.
1314.
1315.
1316.
1317.
1318.
1319.
1320.
1321.
1322.
1323.
1324.

proloh+oh=nc3h70+h20

Declared duplicate reaction...

proloh+oh=proloh-1+h2o
proloh+oh=proloh-2+h2o
proloh+oh=proloh-3+h2o0
proloh+o=proloh-3+oh
proloh+o=proloh-2+oh
proloh+o=proloh-1+oh
proloh+o=nc3h70+oh
proloh+ho2=nc3h70+h202
proloh+ho2=proloh-1+h202
proloh+ho2=proloh-2+h202
proloh+ho2=proloh-3+h202
proloh+ch3=nc3h70+ch4
proloh+ch3=proloh-1+ch4
proloh+ch3=proloh-2+ch4
proloh+ch3=proloh-3+ch4
proloh-3=c2h5+ch2o0
proloh-3=c2h4+ch2oh
proloh-3=proloh2d+h
proloh-3=c3h6+oh
proloh-3=proloh-2
proloh-3+02=proloh2d+ho?2
proloh-2=prolohld+h

Declared duplicate reaction...

proloh-2=prolohld+h

Declared duplicate reaction...

proloh-2=proloh2d+h
proloh-2+o2=proloh2d+ho2
proloh-2+o2=prolohld+ho2
proloh-1l=prolohld+h

Declared duplicate reaction...

proloh-l=prolohld+h

Declared duplicate reaction...

proloh-1=c2h5cho+h
proloh-1=c2h5+ch2o
proloh-1=c2h3oh+ch3
proloh-1+o2=c2h5cho+ho2
proloh-l+o2=prolohld+ho2
nc3h7o0=c2h5cho+h
nc3h7o0=c2h5+ch2o
nc3h7o0+h=ch2oh+c2h5
nc3h7o0+h=c2h5cho+h2
nc3h7o0+oh=c2h5cho+th2o
nc3h7o0+o02=c2h5cho+ho2
nc3h7o0+ho2=c2h5cho+h202
proloh-3=proloh-1
proloh-3=nc3h70o
proloh-2=proloh-1
proloh-2=nc3h70o
proloh-1=nc3h70o
c3h5-a+oh=proloh2d
proloh2d+h=h2+ch2chchoh
proloh2d+oh=h2o0+ch2chchoh
proloh2d+ch3=ch4+ch2chchoh
proloh2d+o=oh+ch2chchoh
prolohld+oh=ch2chchoh+h20
prolohld+h=ch2chchoh+h2
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.60E+03

.56E+03
.91E+03
.37E+07
.81E+05
.44E+05
.45E+05
.46E-03
.47E-07
.80E-05
.50E-02
.64E-01
.02E+00
.20E+02
.20E+02
.00E-01
.63E+42
.08E+42
L47E+41
.30E+40
.96E+40
.58E+12
.40E+35

.52E+35

.57E+37
.90E+11
.58E+12
.63E+42

.08E+42

.47E+41
.30E+40
.96E+40
.50E+18
.90E+03
.44E+29
.18E+31
.00E+13
.00E+13
.82E+14
.43E+09
.00E+11
.05E+35
.88E+07
.54E+53
.17E+06
.40E+08
.00E+13
.10E+05
.00E+06
.80E-01
.00E+10
.7TTE+13
.36E+04
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53.

-3686.
-2061.
868.
4750.
3029.
876.
1730.
10533.
8268.
14706.
17265.
8221.
7600.
8790.
8200.
47700.
48600.
46300.
46800.
43700.
5000.
43100.

43300.

46700.
5000.
5000.

47700.

48600.

46300.
46800.
43700.
1120.
470.
22200.
19100.

5017.
219.

38670.
16680.
44990.
23290.
22970.

9800.

8750.
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1325.
1326.
1327.
1328.

1329.
1330.
1331.
1332.
1333.
1334.
1335.
1336.
1337.

1338.
1339.
1340.
1341.

1342.

1343.
1344.
1345.
1346.
1347.

1348.

1349.
1350.
1351.
1352.
1353.
1354.
1355.
1356.
1357.
1358.
1359.
1360.
1361.
1362.
1363.
1364.
1365.
1366.
1367.
1368.
1369.
1370.
1371.
1372.
1373.
1374.
1375.

prolohld+ho2=c2h5cho+ho2
prolohld+hcooh=c2h5cho+hcooh
prolohld=c2h5cho
pro2ohld=c3h5-t+oh

Reverse Arrhenius coefficients:
pro2ohld=ch3coch3
pro2ohld+ho2=ch3coch3+ho2
pro2ohld+o=ch2cohch2+oh
pro2ohld+h=ch2cohch2+h2
pro2ohld+oh=ch2cohch2+h20
pro2ohld+ho2=ch2cohch2+h202
pro2ohld+ch3=ch2cohch2+ch4
ch2cohch2+ho2=ch2o+ch2cho+oh
ch3coch3 (+M) =ch3co+ch3 (+M)

Low pressure limit:
TROE centering:
ch3coch3+o02=ch3coch2+ho2
ch3coch3+o=ch3coch2+oh
ch3coch3+h=ch3coch2+h2
ch3coch3+oh=ch3coch2+h20
Declared duplicate reaction...
ch3coch3+oh=ch3coch2+h20
Declared duplicate reaction...
ch3coch3+oh=ch3cooh+ch3
ch3coch3+ho2=ch3coch2+h202
ch3coch3+ch3=ch3coch2+ch4
ch3coch3+ch3=ch3co+c2h6
ch3coch2=ch2co+ch3

Declared duplicate reaction...
ch3coch2=ch2co+ch3

Declared duplicate reaction...
ch3coch2+o2=acetoo2
acetoo2+ho2=c3ket21+02
acetoo2+h202=c3ket21+ho2
acetoo2+ho2=>acetoo+oh+o2
acetoo2+ch3o02=>acetoo+ch3o0+02
acetoo=ch2o+ch3co
acetooto2=ch3cocho+ho2
ch3cocoto2=co2+co2+ch3
ch3coco+ho2=oh+co2+ch3co
ch3co+hco=ch3cocho
ch3cochoth=ch3coco+h2
ch3cocho+oh=ch3coco+h20
ch3cocho+to=ch3coco+oh
ch3cocho+tch3=ch3coco+ch4
ch3cochot+ho2=ch3coco+h202
ch3co+co=ch3coco
ch2cco+h=c2h3co
ch2cco+oh=>hccco+h20
ch2ccot+h=>hccco+h2
hcccoto2=>hco+co+tco
choch2cho+o2=choch2co+ho2
choch2cho+oh=choch2co+h2o0
choch2cho+h=choch2co+h2
choch2cho+o=choch2co+oh
choch2cho+ho2=choch2co+h202
choch2cho+ch3o=choch2co+ch3oh
choch2cho+ch302=choch2co+ch302h

0.70130E+90 -0.20380E+02
0.86000E+00
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.49E+05
.81E-02
.59E+11
.37E+19
.00E+13
.66E+23
.49E+05
.7T4E+11
. 74E+05
.00E+06
.60E+03
.22E+00
.45E+11
.02E+21
.10722E+06
.41600E+03
.03E+13
.13E+11
.80E+05
.08E+08

.00E+10

.00E+09
.97E-03
.50E+03
.70E+00
.98E+47

.98E+25

.20E+11
.29E+11
L41E+12
.40E+16
.40E+16
.73E+20
.43E+09
.00E+10
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.69E+10
.00E+12
.70E+12
.80E+12
.50E+11
.00E+11
.20E+06
.20E+05
.60E+16
.00E+13
.40E+10
.00E+13
.00E+13
.60E+12
.30E+11
.00E+12
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6810.
-4510.
55900.

109100.

0

59987.
6810.
5900.
2510.
-298.

13900.
5670.

0.

84680.

32900E+10

48500.
4890.
5160.
2560.

0.

3500.
8372.
8400.
41700.
59250.

43940.

-1100.
-1790.
9936.
1860.
1860.
17260.
220.
2870.

4200.
-340.
1790.
8440.
13600.
3000.
2000.
2780.
12280.
1010.
42200.
-340.
4200.
1790.
13600.
1280.
9500.
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1376.
1377.
1378.
1379.
1380.
1381.
1382.
1383.
1384.
1385.
1386.
1387.
1388.
1389.
1390.
1391.
1392.
1393.
1394.
1395.
1396.
1397.
1398.
1399.
1400.
1401.
1402.
1403.
1404.
1405.
1406.
1407.
1408.
1409.
1410.
1411.
1412.
1413.
1414.
1415.

1416.

1417.
1418.
1419.
1420.
1421.
1422.
1423.
1424.
1425.
1426.
1427.
1428.
1429.

choch2co=>ch2cho+co
ch2chchco+h=cjhchchco+h2
ch2chchcot+oh=cjhchchco+h2o
ch2chchco+ch3=cjhchchco+ch4
ch2chchco+o=cjhchchco+oh
ch2chchcotho2=cjhchchco+h202
ch2chchcot+h=co+c3h5-a
ch2chchco+h=c2h4+hcco
c2h2+hcco=cjhchchco
c2h3+hcco=ch2chchco
ch3+c2h3co=c2h5chco
c4ald3oxo+o2=mecomeco+ho2
cd4ald3oxotoh=mecomeco+h2o
cd4ald3oxot+h=mecomeco+h2
c4ald3oxot+o=mecomeco+oh
c4ald3oxotho2=mecomeco+h202
cd4ald3oxot+ch3o=mecomeco+ch3oh
cd4ald3oxo+ch3o2=mecomeco+ch302h
mecomeco=>ch3coch2+co
c4ald2oxot+o2=c2h5coco+ho2
cd4ald2oxotoh=c2h5coco+h2o
cdald2oxot+h=c2h5coco+h2
cdald2oxot+o=c2h5coco+oh
cdald2oxot+ho2=c2h5coco+h202
c4ald2oxo+ch3o=c2h5coco+ch3oh
cd4ald2oxo+ch302=c2h5coco+ch302h
c2h5coco=>c2h5co+co
choc2h4choto2=choc2h4co+ho2
choc2h4chot+oh=choc2h4co+h20
choc2h4chot+h=choc2h4co+h2
choc2h4cho+o=choc2h4co+oh
choc2h4chotho2=choc2h4co+h202
choc2h4cho+ch3o=choc2h4co+ch3oh

choc2h4chot+ch3o02=choc2h4co+ch302h

choc2h4co=>pc2h4cho+co
nc4hl0=pc4h9+h

nc4hl0=sc4h9+h
nc4hl0+o02=pc4h9+ho?2
nc4hl0+o02=sc4h9+ho2

nc4hl0 (+M)=c2h5+c2hb5 (+M)

Low pressure limit: 0.47200E+19
TROE centering: 0.72000E+00
nc4hl0 (+M) =nc3h7+ch3 (+M)

Low pressure limit: 0.53400E+18
TROE centering: 0.72000E+00
nc4hl0+h=pc4h9+h2
nc4hl0+h=sc4h9+h2
nc4hl0+o=pc4h9+oh
nc4hl0+o=sc4h9+oh
nc4hl0+oh=pc4h9+h2o0
nc4hl0+oh=sc4h9+h20
nc4hl0+ho2=pc4h9+h202
nc4hl0+ho2=sc4h9+h202
nc4hl0+ch3=pc4h9+ch4
nc4hl0+ch3=sc4h9+ch4
nc4hl0+ch3o=pc4h9+ch3oh
nc4hl0+ch3o=sc4h9+ch3oh
nc4hl0+ch2oh=pc4h9+ch3oh

.00000E+00
.15000E+04

.00000E+00
.15000E+04
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.83E+15
.21E-03
.01E+13
.31E+00
.20E+11
.50E+13
.10E+13
.10E+13
.61E+40
.00E+12
.00E+13
.00E+13
.69E+10
.00E+13
.00E+12
.80E+12
.15E+11
.00E+12
.83E+15
.00E+13
.69E+10
.00E+13
.00E+12
.80E+12
.15E+11
.00E+12
.83E+15
.00E+13
L40E+10
.00E+13
.00E+13
.60E+12
.30E+11
.00E+12
.83E+15
.58E+16
.00E+16
.97E+13
.94E+13
.72E+15
.49576E+05
.10000E-09
.28E+14
.42959E+05
.10000E-09
.88E+05
.60E+06
.93E+05
.54E+04
.73E+07
.41E+10
.68E+13
L12E+13
.00E-01
.00E+11
.34E+11
.90E+11
.98E+02
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12910.
2583.
5955.
9500.
8959.

30430.
3400.
3400.

20331.

0.
0.

42200.
-340.
4200.
1790.

13600.
1280.
9500.

12910.

42200.
-340.
4200.
1790.

13600.
1280.
9500.

12910.

42200.
-340.
4200.
1790.

13600.
1280.
9500.

12910.

97970.

94990.

50870.

47690.

75610.

0.10000E+11

0

69900.

0.10000E+11

OO0 O00O OO W~

6280.
4471.
3716.
2106.
868.
505.
20440.
17690.
8200.
9600.
6460.
4570.
13970.
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1430.
1431.
1432.
1433.
1434.
1435.
1436.
1437.
1438.
1439.
1440.
1441.
1442.
1443.
1444.
1445.
l446.
1447.
1448.
1449.
1450.
1451.
1452.
1453.
1454.
1455.
1456.
1457.
1458.
1459.
1460.
1461.
1462.
1463.
1464.
1465.
1466.
1467.
1468.
1469.
1470.
1471.
1472.
1473.
1474.
1475.
1476.
1477.
1478.
1479.
1480.
1481.
1482.
1483.
1484.
1485.
1486.

nc4hl0+ch2oh=sc4h9+ch3oh
nc4hl0+ch302=pc4h9+ch302h
nc4hl0+ch302=sc4h9+ch302h
nc4hl0+c2h3=pc4h9+c2h4
nc4hl0+c2h3=sc4h9+c2h4
nc4hl0+c2h5=pc4h9+c2h6
nc4hlO0+c2h5=sc4h9+c2h6
nc4hl0+c3h5-a=pc4h9+c3h6
nc4hl0+c3h5-a=sc4h9+c3h6
nc4hl0+c4h713=pc4h9+c4h8-1
nc4hl0+c4h713=sc4h9+c4h8-1
nc4hl0+c4h713=pc4h9+c2c4h8
nc4hl0+c4h713=sc4h9+c2c4h8
nc4hl0+c4h713=pc4h9+t2c4h8
nc4hl0+c4h713=sc4h9+t2c4h8
nc4hl0+pc4h9o=pc4h9+pc4dh9oh
nc4hl0+pc4h9o=sc4h9+pcdh9oh
nc4hlO0+sc4h9o=pc4h9+sc4h9oh
nc4hlO0+sc4h9o=sc4h9+sc4h9oh
pcd4h9=sc4h9
pcd4h9=c2h5+c2h4
pc4h9=c4h8-1+h
pcdh9+02=c4h8-1+ho2
pc4h9+ho2=c4h8-1+h202
pc4h9+oh=c4h8-1+h20
pc4h9+h=c4h8-1+h2
pcd4h9+ch3=c4h8-1+ch4
pcdh9+c2h5=c4h8-1+c2h6
pcd4h9+c3h5-a=c4h8-1+c3h6
pc4h9+cd4h713=c4h8-1+c4h8-1
sc4h9+o=c2h5coch3+h
sc4h9+o=ch3cho+c2h5
pcd4h9+o=ch2o+nc3h7
pcdh9+o=nc3h7cho+h
sc4h9=c3h6+ch3
sc4h9=c4h8-1+h
sc4h9=t2c4h8+h
sc4h9=c2c4h8+h
sc4h9+02=c4h8-1+ho2
sc4h9+02=t2c4h8+ho?2
sc4h9+02=c2c4h8+ho2
sc4h9+ho2=c4h8-1+h202
sc4h9+ho2=t2c4h8+h202
sc4h9+ho2=c2c4h8+h202
sc4h9+oh=c4h8-1+h20
sc4h9+oh=t2c4h8+h20
sc4h9+oh=c2c4h8+h20
sc4h9+h=c4h8-1+h2
sc4h9+h=t2c4h8+h2
sc4h9+h=c2c4h8+h2
sc4h9+ch3=c4h8-1+ch4
sc4h9+ch3=t2c4h8+ch4
sc4h9+ch3=c2c4h8+ch4
c2c4h8=t2c4h8
c2c4h8=c4h6+h2
c2c4h8=c4h713+h
c3h5-s+ch3 (+m) =c2c4h8 (+m)
Low pressure limit: 0.42700E+59 -0.11940E+02

.21E+02
.39E+00
.04E+01
.02E+12
.00E+11
.02E+11
.00E+11
.40E+02
.60E+02
.00E+01
.33E+01
.00E+01
.33E+01
.00E+01
.33E+01
.16E+11
.19E+11
.16E+11
.19E+11
.80E+10
.58E+12
.65E+12
.36E+21
.41E+13
L40E+13
.25E+13
.00E+12
.60E+12
.00E+12
.00E+12
.82E+13
.82E+13
.82E+13
.82E+13
.79E+10
.99E+11
.85E+11
.85E+11
.83E+19
.68E+25
.38E+24
.40E+13
L40E+13
.40E+13
L40E+13
.40E+13
.40E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.62E+13
.00E+13
.06E+85
.50E+13
.97698E+04
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11980.
18280.
14810.
18000.
16800.
13400.
10400.
19840.
18170.
19840.
18170.
19840.
18170.
19840.
18170.

7000.

5000.

7000.

5000.
36600.
29480.
35710.

—
N
w
w
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0.
61330.
65500.

132787.

0.

OO OO0 OoO0oOo

OO 00000 oo o
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1505.
1506.
1507.
1508.
1509.
1510.
1511.
1512.
1513.
1514.
1515.
1516.
1517.
1518.
1519.
1520.
1521.
1522.
1523.

TROE centering: 0.17500E+00 0.13406E+04

h2o Enhanced by 6.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
h2 Enhanced by 2.000E+00
c2h?2 Enhanced by 3.000E+00
c2h4 Enhanced by 3.000E+00
ar Enhanced by 7.000E-01

c2c4h8=c3h5-a+ch3
c2c4h8+02=c4h713+ho2
c2c4h8+h=c4h713+h2
c2c4h8+o=c4h713+oh
c2c4h8+oh=c4h713+h20
c2c4h8+ho2=c4h713+h202
c2c4h8+ch3=c4h713+ch4
c2c4h8+o=ch3co+c2h5
c2c4h8+o=ch3chcho+ch3
c2c4h8+o=ch3cho+c2h4
c2c4h8+h=c3h6+ch3
c2c4h8+h=c4h722+h2
c2c4h8+o0=c4h722+oh
c2c4h8+oh=c4h722+h20
c2c4h8+ch3=c4h722+ch4
c2c4h8+ho2=c4h8cy203+oh
t2c4h8=c4h713+h
c3h5-s+ch3 (+m)=t2c4h8 (+m)
Low pressure limit: 0.42700E+59
TROE centering: 0.17500E+00
h2o Enhanced by
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2
ch4 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
h2 Enhanced by 2.000E+00

3

3

7.

-0.11940E+02

0.13406E+04
.000E+00
.500E+00
.000E+00

o

c2h2 Enhanced by .000E+00
c2h4 Enhanced by .000E+00
ar Enhanced by 000E-01
t2c4h8=c3h5-a+ch3

t2c4h8+02=c4h713+ho2
sc4h9+c4h713=t2c4h8+t2c4h8
sc4h9+c4h713=c2c4h8+t2c4h8
sc4h9+c4h713=c2c4h8+c2c4h8
t2c4h8+h=c4h713+h2

t2c4h8+o=c4h713+oh

t2c4h8+oh=c4h713+h20
t2c4h8+ho2=c4h713+h202
t2c4h8+ch3=c4h713+ch4
t2c4h8+o=ch3co+c2h5
t2c4h8+o=ch3chcho+ch3
t2c4h8+o=ch3cho+c2h4

t2c4h8+h=c3h6+ch3

t2c4h8+h=c4h722+h2

t2c4h8+o=c4h722+oh

t2c4h8+oh=c4h722+h20
t2c4h8+ch3=c4h722+ch4
t2c4h8+ho2=c4h8cy203+oh

0.
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60000E+05

.00E+15
.20E+12
.48E+05
.48E+11
.00E+06
.92E+04
.44E+00
.17E+05
.81E+05
.25E+05
.46E+17
.20E+05
.20E+11
.20E+06
.96E+00
.07E+11
.06E+85
.50E+13
.97698E+04
.60000E+05

.00E+15
.20E+12
.33E+14
.33E+14
.33E+14
.48E+05
.48E+11
.00E+06
.92E+04
.44E+00
.17E+05
.81E+05
.25E+05
.46E+17
.20E+05
.20E+11
.20E+06
.96E+00
.07E+11
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1524.
1525.
1526.

1527.
1528.
1529.
1530.
1531.
1532.
1533.
1534.
1535.
1536.
1537.
1538.
1539.
1540.
1541.
1542.
1543.
1544.
1545.
1546.
1547.
1548.
1549.
1550.
1551.
1552.
1553.
1554.
1555.
1556.
1557.
1558.
1559.
1560.
1561.
1562.
1563.
1564.
1565.
1566.
1567.
1568.
1569.
1570.
1571.
1572.

c4h8-1=c4h713+h
c3h5-a+tch3=c4h8-1
c2h3+c2h5 (+M) =c4h8-1 (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

h2 Enhanced
h2o Enhanced
ch4 Enhanced
co Enhanced
co2 Enhanced
c2h6

by

Enhanced by

ar Enhanced by

c4h8-1+02=c4h713+ho2
c4h8-1+02=c4h714+ho2
c4h8-1+ho2=c4h713+h202
c4h8-1+ho2=c4h714+h202
c4h8-1+oh=c4h713+h20
c4h8-1+oh=c4h714+h20
c4h8-1+oh=c4h712+h20
c4h8-1+oh=c4h711+h20
c4h8-1+o=c3h6+ch2o
c4h8-1+o=ch3cho+c2h4
c4h8-1+o=c2h5+ch3+co
c4h8-1+o=c4h713+oh
c4h8-1+o=c4h714+oh
c4h8-1+o=c4h712+oh
c4h8-1+0=c4h711+oh
c4h8-1+h=c4h713+h2
c4h8-1+h=c4h714+h2
c4h8-1+h=c4h712+h2
c4h8-1+h=c4h711+h2
c4h8-1+ch3=c4h713+ch4
c4h8-1+ch3=c4h714+ch4
c4h8-1+ch3=c4h712+ch4
c4h8-1+ch3=c4h711+ch4
c4h8-1+hco=c4h713+ch2o
c4h8-1+c2h3=c4h713+c2h4
c4h8-1+c2h5=c4h713+c2h6
c4h8-1+c3h5-a=c4h713+c3h6
c4h8-1+c3h5-s=c4h713+c3h6
c4h8-1+c3h5-t=c4h713+c3h6
c4h8-1+h=c3h6+ch3
c4h8-1+h=c2h4+c2h5
c4h714=c2h4+c2h3
c4h714=c4h6+h
c4h714+02=c4h6+ho2
c4h714+ho2=c4h6+h202

c4h714+ho2=>c3h5-a+ch2o+oh

c4h714+oh=c4h6+h20
c4h714+o=c4h6+oh
c4h714+h=c4h6+h2
c4h714+c2h3=c4h6+c2h4
c4h714+c2h5=c4h6+c2h6
c4h714+c2h5=c4h8-1+c2h4
c4h714+c3h3=c4h6+c3h4-p
c4h714+c3h3=c4h6+c3hd-a
c4h714+c3h5-a=c4h6+c3h6
c4h714+c4h714=c4h6+c4h8-1

0.15500E+57
0.19800E+00
2.
6.000E+00
2.000E+00
1.500E+00
2.
3
7

-0.11790E+02
0.22780E+04
000E+00

000E+00

.000E+00
.000E-01
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.08E+18
.16E+36
.50E+13
.89845E+04
.60000E+05

.40E+12
.10E+13
.40E+03
.00E+11
.00E+06
.67E+06
.10E+06
.20E+06
.50E+12
.25E+13
.62E+13
.80E+10
.10E+13
.00E+10
.20E+11
.02E+06
.00E+06
.27E+07
.98E+07
.00E+00
.44E+00
.07E+00
.03E+00
.08E+07
.20E+11
.00E+11
.00E+10
.00E+10
.00E+10
.20E+22
.80E+16
.00E+13
.16E+13
.60E+11
.80E+12
.00E+12
.00E+13
.00E+13
.80E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+11
.00E+12
.00E+12
.30E+12
.16E+12

OO0 O0O0O0O0OO0OO0OO0OO0OO0OOOORFRNOOOOOHWWWWNNNNOOOOOOONNNNONOO
OO0 00O0O0OO0O0O0OO0OO0O0OO0OORRPMPOOOOOLVWWRBOONNITIJIO JOOOOOOOOOO OO

1.
7.
0.

0
2
0

97350.
8632.
0.

0.57232E+04

35000.
52300.
12400.
17000.
-1520.

1450.
2780.

850.
850.
3250.
7850.
7630.
8960.
655.
5629.
7817.
11363.
4144.
8560.
9156.
11581.
17010.
5008.
8300.
12400.
12400.
12400.
11180.
6461.
35500.
34780.
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1573.
1574.
1575.
1576.
1577.
1578.

c4h714+c2h6=c4h8-1+c2h5
c4h714+c2h4=c4h8-1+c2h3

c4h714+c3h6=c4h8-1+c3h5-a

c4h714+c4h8-1=c4h8-1+c4h713

c4h714=c4h713
c4h714+h (+M) =c4h8-1 (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

h2 Enhanced
h2o Enhanced
ch4 Enhanced
co Enhanced
co2 Enhanced
c2h6

by

Enhanced by

ar Enhanced by

c4h714+h=ch3+c3h5-a
c4h714+hco=c4h8-1+co
c4h714+ch3=c4h6+ch4
c4h6+c4h714=nc4h5+c4h8-1
c4h6+c4h714=1ic4h5+c4h8-1
c4h713=c4h6+h
c4h713=c4h612+h
c4h713+02=c4h6+ho2
c4h713+02=c4h612+ho2
c4h713+ho2=c4h6+h202
c4h713+ho2=c2h3choch3+oh
c4h713+ho2=c4h71300h
c4h713+ho2=c2h3coch3+h20
c4h71300oh=c2h3coch3+h20
c4h7130oh=c2h3choch3+oh
c2h3choch3=c2h3+ch3cho
c2h3choch3=c2h3coch3+h
c2h3choch3=c2h4+ch3co
c4h713+oh=c4h6+h20
c4h713+oh=c4h612+h20
c4h713+o=c4h6+oh
c4h713+o=c2h3cho+ch3
c4h713+h=c4h6+h2
c4h713+h=c4h612+h2
c4h714+h=c4h713+h
c4h713+c2h3=c4h6+c2h4
c4h713+c2h3=c4h612+c2h4
c4h713+c2h5=c4h6+c2h6
c4h713+c2h5=c4h8-1+c2h4
c4h713+c3h3=c4h6+c3h4-p
c4h713+c3h3=c4h6+c3hd-a
c4h713+c3h5-a=c4h6+c3h6

c4h713+c3h5-a=c4h8-1+c3hd4-a

c4h713+c4h713=c4h6+c4h8-1

c4h712=c3h4-a+ch3
c4h712=butyne+h
c4h712=c4h612+h
c4h712+02=>c2h5co+ch2o
c4h722=c3h4-p+ch3
c4h722=c4h612+h
c4h722=pbutyn2+h
c4h722+02=ch3cho+ch3co
c4h711=c2h2+c2h5

0.30100E+49
0.49800E+00
2.
6.000E+00
2.000E+00
1.500E+00
2.
3
7

-0.93200E+01
0.13140E+04
000E+00

000E+00

.000E+00
.000E-01
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.00E+13
.00E+11
.00E+11
.00E+11
.31E-03
.60E+13
.58336E+04
.13140E+04

.00E+21
.00E+13
.10E+13
.32E+02
.32E+02
.20E+14
.40E+13
.90E+11
.00E+12
.00E+12
.93E+15
.79E+37
.10E+05
.54E+28
.39E+36
.50E+29
.76E+28
.42E+25
.00E+12
.00E+12
.00E+13
.03E+13
.80E+13
.80E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+12
.00E+11
.00E+12
.00E+12
.30E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+13
.00E+12
.00E+13
.60E+16
.00E+13
.00E+13
.00E+12
.03E+22
.00E+13
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11000.

20010.

22382.

o

32500.
38000.
38000.

1010.
31500.
40000.
36500.

4296.
33000.

ol eNeNeoNoNe)

OO O O0OO0OO0OO0OO0O0O0O OO0 Oo
OO OO0 ODODODODODODODODODODODODODODODODODODODODOOONOPREBEINLOLWOOOOOOO OOOoO



1622.
1623.
1624.
1625.
1l626.
1627.
1628.
1629.
1630.
1631.
1632.
1633.
1634.
1635.
1636.
1637.
1638.
1639.
1640.
1641.
1642.
1643.
le44.
1645.
le4de.
1647.
1648.
1649.
1650.
1651.
1652.
1653.
1654.
1655.
1656.
1657.
1658.
1659.
1660.
le6l.

1662.
1663.
1664.
1665.
1666.
1667.
1668.
1669.
1670.
1671.
1672.

1673.

c4h711+02=>hco+c2h5cho
c4h711+ch2o0=c4h8-1+hco
butyne=c3h3+ch3
butyne+ho2=nc4h5+h202
butyne+ho2=ic4h5+h202
butyne+oh=nc4h5+h2o
butyne+oh=ic4h5+h2o
butyne+oh=ch2co+c2h5
butyne+o=c3h6+co
butyne+h=c3h4-a+ch3
butyne+h=c2h5+c2h2
butyne+h=ic4h5+h2
butyne+h=nc4h5+h2
butyne+ch3=ic4h5+ch4
butyne+ch3=nc4h5+ch4
butyne=c4h612
butyn2=c4h6
butyn2=c4h612
butyn2+h=c4h612+h
butyn2+h=c4h5-2+h2
butyn2+h=c3h4-p+ch3
butyn2=c4h5-2+h
butyn2+ch3=c4h5-2+ch4
c4h5-2=ic4h5
ic4h5+h=c4h5-2+h
c4h5-2+ho2=oh+c2h2+ch3co
c3h3+ch3=c4h612
c4h612=c4h6
c4h6l2+h=c3h4-a+ch3
c4h612+h=c3h4-p+ch3
c4h612=ic4h5+h
c4h61l2+h=c4h6+h
c4h612+h=ic4h5+h2
c4h612+ch3=ic4h5+ch4
c4h6l2+o=ch2co+c2h4
c4h6l2+o=ic4h5+oh
c4h6l2+oh=ic4h5+h20
c2h3+c2h3=c4h6
c2h3+c2h4=c4h6+h
c4h6+h=nc4h5+h2

Declared duplicate reaction...

c4h6+h=nc4h5+h2

Declared duplicate reaction...

c4h6+h=ic4h5+h2
c4hé6+o=nc4h5+oh
c4hé6+o=ic4h5+oh
c4hé6+o=c2h3chcho+h
c4h6+o=c3h4-a+ch2o
c4h6+o=c2h3+ch2cho
c4h6+oh=nc4h5+h20

Declared duplicate reaction...

c4hé6+oh=nc4h5+h20

Declared duplicate reaction...

c4h6+oh=ic4h5+h20

Declared duplicate reaction...

c4h6+oh=ic4h5+h20

Declared duplicate reaction...

c4h6+ch3=nc4h5+ch4
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.60E+16
.42E+03
.00E+15
.00E+11
.00E+11
.60E+02
.60E+02
.00E-04
.00E+13
.30E+05
.50E+04
.50E+13
.50E+13
.00E+14
.00E+14
.50E+13
.00E+13
.90E+13
.00E+13
.40E+05
.60E+05
.80E+15
.40E+14
.00E+12
.10E+26
.00E+11
.00E+12
.50E+13
.00E+13
.00E+13
.20E+15
.00E+13
.70E+05
.00E+13
.20E+08
.80E+11
.10E+06
.50E+42
.00E+11
.36E+06

.02E+04
.32E+08
.50E+06
.50E+06
.20E+13
.24E+11
.46E+11
.53E+06
.49E+06
.54E+06
.62E+06

.00E+14
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1010.
5862.
75800.
17000.
17000.

200

200.
-1000.
1660.
1000.

1000

9400.

9400.
19500.
19500.
65000.
65000.
64600.

4000

2490.

1000

89200.
18500.
50500.
17423.

63000.

2000

2000.
92600.
4000.
2490.
18500.
327.
5880.
-298.
12483.
7310.
15206.

14540.
12885.
3740.
3740.
1493.
2149.
1220.
1905.
4292.
1440.
2150.

22800.
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1674.
1675.
1676.
1677.
1678.
1679.
1680.
1681.
1682.
1683.
1684.
1685.
1686.
1687.
1688.
1689.
1690.
1691.
1692.
1693.

1694.

1695.
1696.
1697.
1698.
1699.
1700.
1701.
1702.
1703.
1704.
1705.
1706.
1707.
1708.
1709.
1710.
1711.

1712.

1713.
1714.
1715.
1716.
1717.
1718.
1719.
1720.
1721.
1722.
1723.
1724.
1725.
1726.
1727.

c4h6+ch3=1ic4h5+ch4
c4h6+c2h3=nc4h5+c2h4
c4h6+c2h3=ic4h5+c2h4
ic3h7+c2h2=c4h6+ch3
c4h6=c2h4+c2h2
h2cc+c2h4=c4h6

c4h6=c4h4+h2
c4h6+h=c3h4-p+ch3
c4h6+h=c3h4-a+ch3
c2h3cho+c2h3=c4h6+hco
c4h6+ho2=c4h6025+0oh
c4h6+ho2=c2h3choch2+oh
c2h3choch2=c4h6023
c4h6023=sc3h5cho
c4h6o23=c2h4+ch2co
c4h6023=c2h2+c2h4o01l, 2
c4h6o25=c4h4o+h2
c4hd4o=co+c3hd-p
c4hd4o=c2h2+ch2co
c4h6+oh=hoc4h6

Declared duplicate reaction...
c4h6+oh=hoc4h6

Declared duplicate reaction...
hoc4hé6=>c2h3choch2+h
hoc4h6=>c3h6+co+th
hoc4h6=>c2h3coch3+h
hoc4h6=>ac3h5cho+h
c2h3choch2=>c3h6+co
c2h3choch2=>c2h4+ch2co
ic4h5+h=c4h4+h2
ic4h5+h=c3h3+ch3
ic4h5+oh=c4h4+h20o
ic4h5+hco=c4hé6+co
ic4h5+ho2=c4h6+02
ic4h5+02=c2h3co+tch2o
ic4h5+02=ch2cho+tch2co
ic4h5+02=c4h4+ho2
ic4h5+o=>ch2co+c2h3
ic4h5+ch2o0=c4h6+hco
ic4h5 (+M) =c4h4+h (+M)
Low pressure limit:
nc4hs5 (+M) =c4h4+h (+M)
Low pressure limit:
nc4h5+m=c2h3+c2h2+m
nc4h5+o=>c3h5-a+co
nc4hS5+h=ic4h5+h
nc4h5+ch2o=c4h6+hco
nc4h5+h=c4h4+h2
nc4h5+oh=c4h4+h2o0
nc4h5+hco=c4h6+co
nc4h5+ho2=c2h3+ch2co+oh
nc4h5+ho2=c4h6+o02
nc4h5+o2=c4h4+ho2
c2h6+nc4h5=c2h5+c4h6
c2h+c2h3=c4h4
c4hd4=c2h2+c2h2
c4h4=c4h2+h2
c4h4=ic4h3+h

0.20000E+16 0.00000E+00

0.10000E+15 0.00000E+00
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.00E+14
.00E+13
.50E+13
.77E+10
.00E+12
.00E+12
.50E+15
.00E+12
.00E+12
.80E+21
.20E+12
.80E+12
.00E+14
.95E+13
.75E+15
.00E+16
.30E+12
.78E+15
.01E+14
.84E+12

.70E+12

.50E+14
.50E+14
.50E+14
.50E+14
.00E+16
.00E+16
.00E+13
.00E+13
.00E+12
.00E+12
.00E+11
.21E+15
.80E+14
.79E+07
.00E+13
.00E+12
.00E+14
.42000E+05
.00E+14
.30000E+05
.99E+14
.00E+13
.00E+14
.00E+12
.50E+13
.00E+12
.00E+12
.60E+12
.00E+11
.07E+11
.00E+12
.00E+14
.40E+13
.30E+15
.30E+13
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19800.
22800.
19800.

6504 .
67100.

94700.
7000.
7000.

14720.

14000.

14000.

50600.

49400.

69300.

75800.

48500.

77500.

77500.

-1170.

-570.

28000.
28000.
28000.
28000.
57000.
73000.

2000.

11110.
14000.
13220.
2000.
8840.
50000.

37000.

42330.
2000.

8840.

9760.

77102.
94680.
87100.
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1728.
1729.
1730.
1731.
1732.
1733.
1734.
1735.
1736.
1737.
1738.
1739.
1740.
1741.
1742.
1743.
1744.
1745.

1746.

1747.
1748.
1749.

1750.

1751.
1752.
1753.
1754.
1755.
1756.
1757.
1758.
1759.
1760.
1761.
1762.

c4h4+02=nc4h3+ho2
c4h4+02=1ic4h3+ho2
cd4h4+ho2=nc4h3+h202
c4h4+ho2=ic4h3+h202
c4h4+oh=1ic4h3+h20
c4h4+oh=nc4h3+h20
c4hd4+oh=c3h3+ch2o
c4h4+h=ic4h3+h2
c4h4+h=nc4h3+h2
c4h4+oh=>co+c3h5-a
c2h4+c2h=c4h4+h
c4hd4+c2h3=coh6+h
c2h2+c2h2=ic4h3+h
ic4h3+o2=ch2co+hcco
ic4h3+oh=c4h2+h20
ic4h3+o=h2c4o+h
ic4h3+h=c4h2+h2
ic4h3 (+M) =c4h2+h (+M)
Low pressure limit:
nc4h3 (+M) =c4h2+h (+M)
Low pressure limit:
nc4h3+oh=c4h2+h2o0
nc4h3+h=c4h2+h2
c2h2+c2h (+M) =nc4h3 (+M)

Low pressure limit: 0.12400E+32 -0.47180E+01
TROE centering: 0.10000E+01 0.10000E+03

0.25000E+16 0.00000E+00

0.10000E+15 0.00000E+00

h2 Enhanced by 2.000E+00
h2o Enhanced by 6.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
c2h?2 Enhanced by 2.500E+00
c2h4 Enhanced by 2.500E+00

c2h2+c2h (+M) =ic4h3 (+M)
Low pressure limit: 0.12400E+32 -0.47180E+01
TROE centering: 0.10000E+01 0.10000E+03

h2 Enhanced by 2.000E+00
h2o Enhanced by 6.000E+00
ch4 Enhanced by 2.000E+00
co Enhanced by 1.500E+00
co2 Enhanced by 2.000E+00
c2h6 Enhanced by 3.000E+00
c2h2 Enhanced by 2.500E+00
c2h4 Enhanced by 2.500E+00

h2c4o+oh=ch2co+hcco
h2cd4o+h=c2h2+hcco
c2h2+c2h=c4h2+h
c4h2+M=c4h+h+M
cd4h2+oh=h2c4o+h
c4h2+o=c3h2+co
pc4h9oh=c4h8-1+h20
h+pcd4h8oh-1=pc4h9oh
h+pc4h8oh-2=pc4h9oh
h+pc4h8oh-3=pc4h9oh
h+pc4h8oh-4=pc4h9och
pcd4h9oh (+M) =pc4h9o+h (+M)
Low pressure limit: 0.24080E+40 -0.70300E+01
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.00E+13
.00E+13
.00E+11
.00E+11
.00E+07
.50E+06
.00E+12
.33E+05
.65E+05
.00E+13
.20E+13
.90E+12
.13E+14
.00E+12
.00E+13
.00E+13
.02E+13
.00E+14
.48000E+05
.00E+14
.30000E+05
.00E+13
.00E+13
.30E+10
.18710E+04
.56130E+04

30E+10
18710E+04
56130E+04

.00E+07
.00E+13
.94E+13
.50E+17
.66E+12
.20E+12
.20E+04
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.04E+14
.95960E+05
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-363.

0.13387E+05

9

-363.

0.13387E+05
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1763.

1764.

1765.

1766.

1767.
1768.
1769.
1770.
1771.
1772.
1773.
1774.

1775.

1776.
1777.
1778.
1779.
1780.
1781.
1782.

1783.

1784.
1785.
1786.
1787.
1788.
1789.
1790.
1791.
1792.
1793.
1794.
1795.
1796.
1797.
1798.
1799.
1800.
1801.
1802.
1803.
1804.
1805.
1806.
1807.

TROE centering:
pcdh9oh (+m) <=>ch3+proloh-3 (+m)

Low pressure limit: 0.17820E+61 -0.12280E+02
TROE centering: 0.23520E+00 0.72400E+03
pc4h9oh (+m) <=>c2h5+pc2h4oh (+m)

Low pressure limit: 0.66320E+60 -0.12130E+02
TROE centering: 0.24380E+00 0.74406E+03
pc4h9oh (+M) =ch2oh+nc3h7 (+M)

Low pressure limit: 0.14160E+60 -0.11930E+02
TROE centering: 0.76460E+00 0.83440E+10
pc4h9oh (+M) =pc4h9+oh (+M)

Low pressure limit: 0.69020E+52 -0.10210E+02
TROE centering: 0.70300E+00 0.98820E+10
pc4h9oh+o2=ho2+pc4h8oh-4
pcd4h9oh+o2=ho2+pc4h8oh-3
pc4h9oh+o2=ho2+pc4h8oh-2
pc4h9oh+o2=ho2+pc4h8oh-1
pc4h9oh+o02=ho2+pc4h9o

pc4h9oh+h=pc4h8oh-1+h2

pc4h9oh+h=pc4h8oh-2+h2

pc4h9oh+h=pc4h8oh-3+h2

Declared duplicate reaction...
pc4h9oh+h=pc4h8oh-3+h2

Declared duplicate reaction...
pc4h9oh+h=pc4h8oh-4+h2

pc4h9oh+h=pc4h90o+h2

pc4h9oh+oh=pc4h8oh-1+h20
pc4h9oh+oh=pc4h8oh-2+h20
pc4h9oh+oh=pc4h8oh-3+h20
pc4h9oh+oh=pc4h8oh-4+h20
pc4h9oh+oh=pc4h9o+h2o

Declared duplicate reaction...
pc4h9oh+oh=pc4h9o+h20

Declared duplicate reaction...
pc4h9oh+o=pc4h8oh-1+oh

pc4h9oh+o=pc4h8oh-2+oh

pc4h9oh+o=pc4h8oh-3+oh

pc4h9oh+o=pc4h8oh-4+oh

pc4h9oh+o=pc4h9o+oh
pc4h9oh+ho2=pc4h8oh-1+h202
pc4h9oh+ho2=pc4h8oh-2+h202
pc4h9oh+ho2=pc4h8oh-3+h202
pc4h9oh+ho2=pc4h8oh-4+h202
pc4h9oh+ho2=pc4h90+h202
pc4h9oh+ch3=pc4h8oh-1+ch4
pc4h9oh+ch3=pc4h8oh-2+ch4
pc4h9oh+ch3=pc4h8oh-3+ch4
pc4h9oh+ch3=pc4h8oh-4+ch4
pc4h9oh+ch3=pc4h9o+ch4

pc4h8oh-4=pc4h8oh-3

pc4h8oh-4=pc4h8oh-2

pc4h8oh-4=pc4h8oh-1

pc4h8oh-3=pc4h8oh-2

pc4h8oh-3=pc4h8oh-1

pc4h8oh-3=pc4h9o

pc4h8oh-2=pc4h8oh-1

pc4h8oh-2=pc4h9o

pc4h8oh-1=pc4h9o

0.38650E+00 0.56491E+03 0.44380E+10 0.67100E+10

3.79E+24 -2.2 88070.
0.83980E+05

0.50000E+10 0.50000E+10
5.53E+24 -2.2 89010.
0.84720E+05

0.50000E+10 0.50000E+10
3.02E+23 -1.9 85710.
0.83980E+05

0.72480E+03 0.82140E+10
6.33E+20 -1.4 94930.
0.89200E+05

0.63468E+03 0.17860E+10
3.00E+13 0.0 52340.
2.00E+13 0.0 49800.
2.00E+13 0.0 49800.
2.00E+13 0.0 46800.
1.00E+13 0.0 56340.
8.79E+04 2.7 2915.
1.08E+05 2.7 4440.
3.06E+04 2.8 3473.
5.73E+13 0.1 10568.
4.93E+05 2.5 6735.
9.46E+02 3.1 8701.
4.56E+03 2.8 -3686.
3.92E+03 2.8 -2061.
7.05E+09 0.9 504.
1.37E+07 1.8 868.
7.90E+06 1.6 -461.
1.60E+03 2.9 53
1.45E+05 2.5 876
1.44E+04 2.6 3029
3.90E+13 0.0 5200
5.10E+13 0.0 7850
1.46E-03 4.7 1727
2.80E-05 5.3 8268
1.50E-02 4.5 14706
5.52E-04 4.8 11846
2.64E-01 4.3 17265
6.47E-07 5.3 10533
2.20E+02 3.1 7600
9.20E+02 2.9 8790
2.00E+11 0.0 9600
3.00E-01 4.0 8200
1.02E+00 3.6 8221
3.79E+47 -12.4 26450
1.26E+38 -9.1 35320
8.16E+32 -7.0 26240
1.21E+62 -15.8 53940
2.05E+35 -8.0 38670
1.88E+07 0.0 16680
1.54E+53 -13.3 44990
8.17E+06 0.0 23290
3.40E+08 0.0 22970
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1808.
1809.
1810.
1811.
1812.
1813.
1814.
1815.
1816.
1817.
1818.
1819.
1820.
1821.
1822.
1823.
1824.
1825.
1826.
1827.
1828.
1829.
1830.
1831.
1832.
1833.
1834.
1835.
1836.
1837.
1838.
1839.
1840.
1841.
1842.
1843.
1844.
1845.
1846.
1847.
1848.
1849.
1850.
1851.
1852.
1853.
1854.
1855.
1856.
1857.
1858.
1859.
1860.
1861.
1862.
1863.
1864.
1865.

pc4h9o=nc3h7+ch2o
pc4h9o=nc3h7cho+h
pcé4h8oh-1=nc3h7cho+h
pc4h8oh-1=c2h5+c2h3oh
pc4h8oh-1=butlenlol+h
pcd4hB8oh-2=c4h8-1+oh
pc4h8oh-2=ch3+proloh2d
pc4h8oh-2=butlenlol+h
pc4h8oh-2=but2enlol+h
pc4h8oh-3=c3h6+ch2oh
pc4h8oh-3=but2enlol+h
pc4h8oh-3=but3enlol+h
pc4h8oh-4=c2h4+pc2hdoh
pc4h8oh-4=but3enlol+h
pc4h9o+o2=nc3h7cho+ho2
pc4h8oh-1+02=nc3h7cho+ho?2
pc4h8oh-1+o2=butlenlol+ho2
pc4h8oh-2+o2=butlenlol+ho2
pc4h8oh-2+o2=but2enlol+ho2
pc4h8oh-3+o2=but2enlol+ho2
pc4h8oh-3+02=but3enlol+ho2
pc4h8oh-4+o02=but3enlol+ho2
butlenlol+h=pbutlenlol3+h2
butlenlol+oh=butlenlol3+h2o
butlenlol+ho2=butlenlol3+h202
butlenlol+ch3=butlenlol3+ch4
but2enlol+h=putlenlol3+h2
but2enlol+oh=butlenlol3+h2o0
but2enlol+ho2=putlenlol3+h202
but2enlol+ch3=butlenlol3+ch4
but2enlol+h=put2enlol4+h2
but2enlol+oh=but2enlol4+h2o
but2enlol+ho2=pbut2enlol4+h202
but2enlol+ch3=but2enlol4+ch4
but3enlol+h=put2enlol4+h2
but3enlol+oh=but2enlol4+h2o
but3enlol+ho2=but2enlol4+h202
but3enlol+ch3=but2enlol4+ch4
butlenlol=>nc3h7cho

butlenlol3+ho2=ch3cho+c2h2oh+oh
but2enlol4+ho2=c2h3cho+ch2oh+oh

but2enlol4=c4h6+oh
butlenlol+oh=c2h5cho+ch2oh
but2enlol+oh=ch3cho+pc2h4oh
but3enlol+oh=ch2o+proloh-3
sc4h9oh+h<=>sc4h9%0+h2
scd4h9oh+oh<=>sc4h9o0+h20
sc4h9oh+o<=>sc4h%o+oh
sc4h9oh+ho2<=>sc4h9%0+h202
sc4h9oh+ch3<=>sc4h9o+ch4
sc4h9oh+hco<=>sc4h9o+ch20
sc4h9oh+ch30<=>sc4h9o+ch3oh
sc4h9oh+ch302<=>sc4h90+ch302h
sc4h9oh+c2h5<=>sc4h90+c2h6
sc4h9oh+o=sc4h8oh-1+oh
sc4h9oh+o=sc4h8oh-3+oh
sc4h9oh+th=sc4h8oh-1+h2
sc4h9oh+h=sc4h8oh-3+h2
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.67E+11
.38E+09
.60E+40
. 24E+37
.04E+44
.71E+35
.40E+44
.26E+46
.47E+50
.14E+41
.95E+53
. 74E+52
. 74E+50
.19E+57
.28E+10
.50E+18
.90E+03
.58E+12
.58E+12
.58E+12
.90E+11
.58E+12
.40E+04
.00E+06
.40E+03
.00E+11
.40E+04
.00E+06
.40E+03
.00E+11
.T4E+04
.00E+06
.60E+03
.22E+00
.40E+04
.00E+06
.40E+03
.00E+11
.66E+23
.50E+12
.50E+12
L40E+12
.37E+12
.37E+12
.37E+12
.55E-23
.81E+02
.46E-03
.50E+12
.04E+00
.40E+04
.30E+10
.50E+12
.00E+11
.93E+05
.77E+04
.88E+05
.30E+06

-11.

-14.
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10820.
16040.
45060.
39160.
47660.
33670.
42470.
46160.
51010.
39070.
51400.
50630.
40710.
49340.
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1866.
1867.
1868.
1869.
1870.
1871.
1872.
1873.
1874.
1875.
1876.
1877.
1878.
1879.
1880.
1881.
1882.
1883.
1884.
1885.
1886.
1887.
1888.
1889.
1890.
1891.
1892.
1893.
1894.
1895.
1896.
1897.
1898.
1899.
1900.
1901.
1902.
1903.
1904.
1905.
1906.
1907.
1908.
1909.
1910.
1911.
1912.
1913.
1914.
1915.
1916.
1917.
1918.
1919.
1920.
1921.
1922.
1923.

sc4h9oh+toh=sc4h8oh-1+h20
sc4h9oh+oh=sc4h8oh-3+h20
sc4h9oh+tho2=sc4h8oh-1+h202
sc4h9oh+ho2=sc4h8oh-3+h202
sc4h9oh+ch3=sc4h8oh-1+ch4
sc4h9oh+ch3=sc4h8oh-3+ch4
nc3h7cho=nc3h7co+h
nc3h7cho=c3hécho-2+h
nc3h7cho=c3h6cho-3+h
nc3h7cho=c3h6cho-4+h
nc3h7cho=>nc3h7+hco
nc3h7cho=pc2h4cho+ch3
nc3h7cho=c2h5+ch2cho
nc3h7choto2=nc3h7co+ho2
nc3h7cho+o2=c3h6cho-2+ho2
nc3h7chot+o2=c3h6cho-3+ho2
nc3h7chot+o2=c3hécho-4+ho2
nc3h7cho+h=nc3h7co+h2
nc3h7chot+h=c3h6cho-2+h2
nc3h7chot+h=c3h6cho-3+h2
nc3h7cho+h=c3h6cho-4+h2
nc3h7chot+o=nc3h7co+oh
nc3h7cho+o=c3h6cho-2+oh
nc3h7choto=c3h6cho-3+oh
nc3h7chot+o=c3hécho-4+oh
nc3h7cho+oh=nc3h7co+h20
nc3h7chotoh=c3hécho-2+h20
nc3h7cho+oh=c3h6cho-3+h20
nc3h7chot+oh=c3h6cho-4+h20
nc3h7chot+ho2=nc3h7co+h202
nc3h7cho+ho2=c3h6cho-2+h202
nc3h7chot+ho2=c3h6cho-3+h202
nc3h7chot+ho2=c3h6cho-4+h202
nc3h7cho+ch3=nc3h7co+ch4
nc3h7cho+ch3=c3h6cho-2+ch4
nc3h7cho+ch3=c3hécho-3+ch4
nc3h7cho+ch3=c3h6cho-4+ch4
nc3h7chot+hco=nc3h7co+ch2o
nc3h7cho+ch3o=nc3h7co+ch3oh
nc3h7cho+ch3o0=c3h6cho-2+ch3oh
nc3h7cho+ch3o=c3h6cho-3+ch3oh
nc3h7chot+ch3o=c3h6cho-4+ch3oh
nc3h7cho+ch302=nc3h7co+ch302h
nc3h7cho+c2h5=nc3h7co+c2h6
nc3h7cho+c2h3=nc3h7co+c2h4
nc3h7co=c2h5chco+h
nc3h7co=ch2co+c2h5
nc3h7cot+m=nc3h7+co+m
c3h6cho-4+02=c3h6cho-402
c3h6cho-402+ho2=but4oohl*o+o2
c3h6cho-402+h202=but4oohl*o+ho2
c3h6cho-402+ho2=>c3h6cho-4o+oh+02
c3h6cho-402+ch302=>c3h6cho-4o0+ch3o+02
c3h6cho-4o0=ch2o+pc2h4cho
c3h6cho-40+02=choc2h4cho+ho2
c3h6cho-3+02=c3h6cho-302
c3h6cho-302+ho2=but3oohl*o+o2
c3h6cho-302+h202=but3oohl*o+ho2
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.05E+10
.68E+07
.68E+13
.60E+12
.04E-01
.70E+04
.00E+15
.00E+15
.00E+15
.00E+15
.00E+14
.00E+17
.58E+17
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.10E+09
.30E+06
.30E+06
.50E+04
.85E+12
.77E+04
.77E+04
.50E+04
.35E+10
.68E+07
.68E+07
.25E+09
.10E+12
.60E+12
.60E+12
.50E+12
.70E+12
. 70E+04
.70E+04
.50E-03
.70E+12
.15E+11
.10E+11
.10E+11
.58E+11
.00E+12
.70E+12
.70E+12
.66E+10
.74E+09
.64E+15
.00E+18
.29E+11
L41E+12
.40E+16
.40E+16
.00E+13
.43E+09
.00E+18
L29E+11
LA1E+12
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1590.

-35

20440.
17690.
7154.
7287.
85000.
94990.
94990.
98000.
79100.
84650.
80280.
39150.
47690.
47690.
50870.
2405.
4471.
4471.
6280.
1808.
2106.
2106.
3716.
-1113.
-35.
-35.
1590.
11920.
17690.
17690.
20440.
8440.
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1924.
1925.
1926.
1927.
1928.
1929.
1930.
1931.
1932.
1933.
1934.
1935.

1936.

1937.

1938.

1939.

1940.

1941.
1942.
1943.
1944.
1945.
1946.
1947.
1948.
1949.
1950.
1951.
1952.
1953.
1954.
1955.
1956.
1957.
1958.
1959.
1960.
1961.
1962.
1963.
1964.
1965.
1966.
1967.
1968.
1969.
1970.
1971.
1972.
1973.
1974.
1975.

c3h6cho-302+ho2=>c3h6cho-30+oh+02
c3h6cho-302+ch302=>c3h6cho-30+ch30+02
c3h6cho-30=ch3cho+ch2cho
c3h6cho-30+02=c4ald2oxo+ho2
c3h6cho-2+02=c3h6cho-202
c3h6cho-202+ho2=but2oohl*o+o02
c3h6cho-202+h202=but2oohl*o+ho2
c3h6cho-202+ho2=>c3h6cho-2o0+oh+02
c3h6cho-202+ch302=>c3h6cho-20+ch30+02
c3h6cho-20=chocho+c2h5
c3h6cho-20+02=c4ald3oxo+ho2
c4h8-1+oh=sc4h8oh-1

Declared duplicate reaction...
c4h8-1+oh=sc4h8oh-1

Declared duplicate reaction...
c2c4h8+oh=sc4h8oh-3

Declared duplicate reaction...
c2c4h8+oh=sc4h8oh-3

Declared duplicate reaction...
t2c4h8+oh=sc4h8oh-3

Declared duplicate reaction...
t2c4h8+oh=sc4h8oh-3

Declared duplicate reaction...
sc4h8oh-1+o02=sc4h8oh-1oo
sc4h8oh-3+02=sc4h8oh-300
pc4h8oh-200=c2h5cho+ch2o+oh
sc4h8oh-loo=c2h5cho+ch2o+oh
sc4h8oh-3o0o0=ch3cho+ch3cho+oh
sc4h8oh-1=ch3cho+c2h5
sc4h8oh-1+02=c2h5coch3+ho2
sc4h8oh-3=ch3+c2h5cho
sc4h8oh-3+02=c2h5coch3+ho2
nc4hl0+c4h9lo2=pc4h9+c4h9lo2h
nc4hl0+c4h9lo2=sc4h9+c4h91lo2h
nc4hl0+c4h9202=pc4h9+c4h9202h
nc4hl0+c4h9202=sc4h9+c4h9202h
pc4h9+02=c4h9l02

sc4h9+02=c4h9202
c2h502+ch302=>c2h50oh+ch20+02
c2h502+ch302=>ch3cho+ch3oh+02
c4h9lo2+ch302=>pc4h9%oh+ch20+02
c4h9lo2+ch302=>nc3h7cho+ch3oh+o02
c4h9202+ch302=>sc4h9%oh+ch20+02
c4h9202+ch302=>c2h5coch3+ch3oh+02
c4h9lo02+c4h9lo2=>pc4h9oh+nc3h7cho+to2
c4h9l02+c4h9202=>pc4h9oh+c2h5coch3+02
c4h91l02+c4h9202=>nc3h7cho+sc4h9oh+o02
c4h9202+c4h9202=>sc4h9oh+c2h5coch3+02
butlooh202+ch302=>but2oohl*o+ch3oh+o2
butlooh302+ch302=>but3oohl*o+ch3oh+o2
butlooh4o2+ch302=>but4oohl*o+ch3oh+o2
but2oohlo2+ch302=>butlooh2*o+ch3oh+o2
but2ooh302+ch302=>but3ooh2*o+ch3oh+o02
but2ooh402+ch302=>but4ooh2*o+ch3oh+o02
c4h9lo2=nc3h7cho+oh
c4h9lo2=c4h8looh2j

c4h9lo2=c4h8looh3]j

c4h9lo02=c4h81looh4]
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.40E+16
.40E+16
.00E+13
.43E+09
.00E+18
L29E+11
L41E+12
.40E+16
.40E+16
.00E+13
.43E+09
.00E+53

.28E+41

.00E+53

.28E+41

.00E+53

.28E+41

.50E+18
.50E+18
.00E+09
.00E+09
.00E+09
.52E+12
.25E+11
.52E+12
.25E+11
.68E+13
.12E+13
.68E+13
.12E+13
.54E+55
.01E+31
.34E+11
.34E+11
.34E+11
.34E+11
.34E+11
.34E+11
.00E+10
.00E+10
.00E+10
.00E+10
.34E+11
.34E+11
.34E+11
.34E+11
.34E+11
.34E+11
.84E+05
.92E+07
.34E+07
.46E+06
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1860.
1860.
20000.
220.

-1790.
9936.
1860.
1860.

20000.

220.

22976.
8921.

22976.
8921.

22976.

8921.

[eNeNeNeoNeNeNeNeoNeNe e N

[eNeNeNeNeNeNeNeNeNeoNeNeNeNeNeNeoNoNe N NN NoEe Ne oo No N No Ne N N e Ne N Na}

155

1976.
1977.
1978.
1979.
1980.
1981.
1982.
1983.
1984.
1985.
1986.
1987.
1988.
1989.
1990.

1991.

1992.
1993.
1994.

1995.

1996.
1997.
1998.
1999.
2000.
2001.
2002.
2003.
2004.
2005.
2006.
2007.
2008.
2009.
2010.
2011.
2012.
2013.
2014.
2015.
2016.
2017.
2018.
2019.
2020.
2021.
2022.
2023.
2024.
2025.
2026.
2027.
2028.
2029.

c4h9202=c2h5coch3+oh
c4h9202=c4h8200hlj
c4h9202=c4h8200h3j
c4h9202=c4h8200h4j
c4h8looh2j+o2=butlooh202
c4h8looh3j+o2=butlooh302
c4h8looh4j+o2=butlooh4o?2
c4h82oohlj+o2=but2oohlo2
c4h82o0oh3j+o2=but2ooh302
c4h82ooh4j+o2=but2ooh4o2
butlooh202=>butlooh2*o+oh
butlooh202=>but2oohl*o+oh
butlooh3o02=>but4ooh2*o+oh
butlooh302=>but3oohl*o+oh
butlooh4o2=>but4oohl*o+oh

Declared duplicate reaction...

butloohd4o2=>but4oohl*o+oh

Declared duplicate reaction...

but2oohlo2=>but2oohl*o+oh
but2oohlo2=>butlooh2*o+oh
but2ooh302=>but3ooh2*o+oh

Declared duplicate reaction...

but2ooh302=>but3ooh2*o+oh

Declared duplicate reaction...

but2oohd4o2=>but3oohl*o+oh
but2oohd4o2=>but4ooh2*o+oh
but2oohl*o=>c2h5cho+hco+oh
but3oohl*o=>ch3cho+ch2cho+oh
but4oohl*o=>ch2o+pc2h4cho+oh
butlooh2*o=>c2h5co+ch2o+oh
but3ooh2*o=>ch3co+ch3cho+oh
but4ooh2*o=>ch2o+ch3coch2+oh
but4ooh2*o=>ch3cooh+ch3cho
but3oohl*o=>ch3coch3+hcooh
but3oohl*o=>ch3cooh+ch3cho
c4h8looh2j=c4h8cylo2+oh
c4h8looh3j=c4h8cylo3+oh
c4h8looh4j=c4h8cylo4+oh
c4h82oohlj=c4h8cylo2+oh
c4h82o0h3j=c4h8cy203+oh
c4h82ooh4j=c4h8cylo3+oh
c4h8cylo2+h=>h2+c3h6cho-2
c4h8cylo2+h=>h2+c2h5+ch2co
c4h8cylo2+h=>h2+c2h5coch?2
c4h8cylo3+h=>h2+c3h6cho-3
c4h8cylo3+h=>h2+acetoch2
c4h8cylo4+h=>h2+c3h6cho-4
c4h8cy203+h=>h2+ch3chcoch3
c4h8cylo2+oh=>h20+c3h6cho-2
c4h8cylo2+oh=>h20+c2h5+ch2co
c4h8cylo2+oh=>h20+c2h5coch2
c4h8cylo3+oh=>h20+c3h6cho-3
c4h8cylo3+oh=>h2o+acetoch?2
c4h8cylo4+oh=>h20+c3h6cho-4
c4h8cy203+oh=>h20+ch3chcoch3
c4h8cylo2+ho2=>h202+c3hécho-2

c4h8cylo2+ho2=>h202+c2h5+ch2co

c4h8cylo2+ho2=>h202+c2h5coch2
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.25E+06
.38E+08
.08E+08
.49E+08
.20E+12
.20E+12
.20E+12
.20E+12
.20E+12
.20E+12
.25E+06
.08E+08
.25E+06
.52E+06
.84E+05

.86E+06

.84E+05
.07E+07
.25E+06

.07E+07

.84E+05
.69E+07
.00E+16
.00E+16
.00E+16
.00E+16
.00E+16
.00E+16
.10E+08
.10E+08
.10E+08
.30E+10
.20E+10
.26E+09
L24E+11
.30E+10
.05E+10
.60E+08
.60E+08
.80E+08
.60E+08
.80E+08
.92E+09
.80E+08
.80E+06
.80E+06
.40E+06
.80E+06
.40E+06
.60E+06
.40E+06
.00E+12
.00E+12
.00E+12
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15000.

36500.
23900.
35600.

23900.

36500.
14100.
43000.
43000.
43000.
43000.
43000.
43000.
24500.
23000.
24500.
14600.
17700.
11000.
14500.
14600.
20200.

2785.

2785.

2005.

2785.

2005.

2005.

2005.
-1192.
-1192.
-1192.
-1192.
-1192.
-1192.
-1192.
14400.
14400.
13260.
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2030.
2031.
2032.
2033.
2034.
2035.
2036.
2037.
2038.
2039.
2040.
2041.
2042.
2043.
2044.
2045.
2046.
2047.
2048.
2049.
2050.
2051.
2052.
2053.
2054.
2055.
2056.
2057.
2058.
2059.
2060.
2061.
2062.
2063.
2064.
2065.
2066.
2067.
2068.
2069.
2070.
2071.
2072.
2073.
2074.
2075.
2076.
2077.
2078.
2079.
2080.
2081.
2082.
2083.
2084.
2085.
2086.
2087.

c4h8cylo3+ho2=>h202+c3h6cho-3
c4h8cylo3+ho2=>h202+acetoch2
c4h8cylod4+ho2=>h202+c3h6cho-4
c4h8cy203+ho2=>h202+ch3chcoch3
c4h8cylo2=nc3h7cho
c4h8cylo2=c2h5coch3
c4h8cy203=c2h5coch3
c4h9102=c4h8-1+ho2
c4h9202=c4h8-1+ho2
c4h9202=c2c4h8+ho2
c4h9202=t2c4h8+ho2
but3ooh2*o=>ch3cococh3+h2o0
but2oohl*o=>c4ald2oxo+h+oh
but3oohl*o=>c4ald3oxo+h+oh
butdoohl*o=>choc2h4cho+h+oh
butlooh2*o=>c4ald2oxo+h+oh
but3ooh2*o=>ch3cococh3+h+oh
but4ooh2*o=>c4ald3oxo+h+oh
but2oohl*o+oh=>c4ald2oxo+oh+h20
but3oohl*o+oh=>c4ald3oxo+oh+h20
butdoohl*o+oh=>choc2h4cho+oh+h20o
butlooh2*o+oh=>c4ald2oxo+oh+h20
but3ooh2*o+oh=>ch3cococh3+oh+h20
butdooh2*o+oh=>c4ald3oxo+oh+h20
c4h9lo2+ho2=c4h9lo2h+02
c4h9l02+h202=c4h91lo2h+ho2
c4h9lo2+ch20=c4h9lo2h+hco
c4h9lo2+ch3cho=c4h9lo2h+ch3co
c4h9102+ho2=>pc4h9o+oh+02
c4h9lo2+ch302=>pc4h9%o+ch3o+02
c4h9102+c4h91lo02=>pc4h9o+pcdh9o+02
c4h9lo2h=pc4h9o+oh
c4h9202+ho2=c4h9202h+02
c4h9202+h202=c4h9202h+ho2
c4h9202+ch20=c4h9202h+hco
c4h9202+ch3cho=c4h9202h+ch3co
c4h9202+ho2=>sc4h9%o+oh+o02
c4h9202+ch302=>sc4h9%o+ch30+02
c4h9202+c4h9102=>sc4h9%0o+pcdh9o+02
c4h9202+c4h9202=>sc4h9o+sc4h9o+02
c4h9202h=sc4h%o+oh
sc4h9o=c2h5coch3+h
sc4h9o=ch3cho+c2hb
sc4h9o=ch3+c2h5cho
sc4h9o+o02=c2h5coch3+ho2
c4h8looh3j=>c3h6+ch2o0+oh
c4h8loohdj=>c2h4+c2h402h
c4h8200h4j=>c2h4+ch3cho+oh
c4h8200h4j=>c3h6+ch2o0+oh
c4h82o0ohlj=>ch2cho+c2h5+oh
c4h8looh2j=>c3h50+ch3+oh
c4h8200h3j=>ch3chcho+ch3+oh
c4h9lo2+pcd4h9=pcdh9o+pcdh9o
c4h9lo2+sc4h9=pc4h9o+sc4h9o
c4h9202+pcd4h9=sc4h9o+pcdh9o
c4h9202+sc4h9=sc4h9o+sc4h9%o
pc4h9+ho2=pc4h9o+oh
sc4h9+ho2=sc4h9o+oh
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.00E+12
.00E+12
.60E+13
.00E+12
.59E+12
.59E+12
.18E+12
.26E+08
.13E+09
L40E+10
.45E+10
.28E+07
.50E+14
.50E+14
.50E+14
.50E+14
.50E+14
.50E+14
.62E+12
.62E+12
.62E+12
.62E+12
.62E+12
.62E+12
L29E+11
L41E+12
.99E+12
.00E+12
.40E+16
.40E+16
.41E+10
.50E+15
.29E+11
L41E+12
.99E+12
.00E+12
.40E+16
.40E+16
.41E+10
.41E+10
.50E+15
.51E+13
.25E+13
.78E+13
.43E+09
.23E+09
.33E+12
.08E+08
.08E+08
.87E+12
.09E+09
.78E+11
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
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46420.
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43000.

[eNeNoNoNoleNo oo oo e e e RNl NoNo oo NeNoNoNoloNcNoRoNoloNo oo NoNoRoNoNRoNoloNo oo NN NoNoNoNo oo oo o No il ol

156

2107.

2108.

2109.

2110.

2111.

2112.

2113.

2114.

2115.

2116.

2117.

2118.

2119.

2120.

2121.

2122.

2123.

2124.

2125.

c4h9lo2+ch3=pc4h9o+ch3o
c4h9202+ch3=sc4h9%o+ch3o
pcé4h9+ch302=pc4h9o+ch3o
sc4h9+ch302=sc4h%o+ch30
c4h713+02=c4h7302
c4h713+02=c4h7102
c4h7302=c4h6+ho2
c4h7302=c4h6300h4]j
cd4h71o02=c4h6looh4]
c4h63o00oh4j+02=c4h6300h402
c4h6loohdj+o2=c4h6loohdo2
c4h63ooh402=>c4h5402h3*0o+oh
c4h6looh402=>c4h5402hl*o+oh
c4h5402h3*0o=>ch2o0+c2h3co+oh
c4h5402hl*o=>ch2o0+c2h2+hco+oh
c4h7302=ch3cho+ch2cho
cd4h71lo2=ch3chcho+ch2o
ch3coch3+ch3o0=ch3coch2+ch3oh

Reverse Arrhenius coefficients:

tc3h6cho=ic3h5cho+h

Reverse Arrhenius coefficients:

tc3h6cho=ic3h6co+h

Reverse Arrhenius coefficients:

tc3h6cho+h2=ic3h7cho+h

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7cho=tc3hécho+h

Reverse Arrhenius coefficients:

tc3h6cho+ch2o=ic3h7cho+thco

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h6co+oh=ic3h7+co2

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7chotho2=ic3h7co+h202

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7chot+ho2=tc3hécho+h202

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7cho+ch3=ic3h7co+ch4

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7cho+o=ic3h7co+oh

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7choto2=ic3h7co+ho2

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7chot+oh=ic3h7co+h20

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7chotoh=tc3h6chot+h20

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7choth=ic3h7co+h2

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7cho=ic3h7+hco

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7co=ic3h7+co

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7chotoh=ic3h6cho+h20

Reverse Arrhenius coefficients:

ic3h7chot+ho2=ic3hécho+h202

Reverse Arrhenius coefficients:

tc3h6choto2=ic3h5cho+tho2

Reverse Arrhenius coefficients:

tc3h6choto2=ch3coch3+co+oh
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.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+09
.00E+09
.13E+09
.62E+08
.48E+08
.50E+18
.20E+10
.87E+08
.87E+07
.50E+15
.50E+15
.70E+09
.70E+09
.00E+11
.00E+10
.88E+16
.30E+13
.88E+16
.30E+13
.16E+05
.32E+05
.30E+18
.00E+14
.52E+08
.23E+07
.73E+12
.58E+14
.00E+12
.71E+12
.00E+10
.37E+12
.98E+12
.32E+13
.18E+12
.05E+11
.00E+13
.62E+11
L41E+12
.33E+12
.68E+12
.19E+13
.60E+12
.00E+00
L13E+17
.81E+13
.43E+13
.50E+11
.12E+06
.39E+05
.74E+04
.33E+04
.72E-19
.39E+11
.62E-20

OOONNNNOOOOODOOODOODODODODOOOODODOODOONHOONNOOOOOORHFOOFHFONRERLREOOOOOO

ONONUOOOO0OO0OOOOHOHOWOROROBMOWODMOOWOWUBO JONNOODOOOOOOOUOOOOOOOOO

17310.

[eNeNeNeNeNoNcNoNeNoNeNoNoNoNoNecRoNeNeNeloNeNoNeNeoNeNoNe NN loNoNeloNeloNeloNeoNoNoNeleNeNoNeNoNoNoNeNoNo oo N ool ol o]



2126.
2127.
2128.
2129.
2130.
2131.
2132.
2133.
2134.
2135.
2136.

2137.
2138.

2139.

2140.

2141.

Warning...all REV parameters are

zZero...

0.000E+00 0.00 0.000E+00

this reaction will be treated as irreversible

tc3h6chotho2=ic3h7cho+o2
Reverse Arrhenius coefficients:
tc3h6cho+ch3=ic3h5cho+ch4
Reverse Arrhenius coefficients:
ic3h5chot+oh=ic3h5co+h20
ic3h5cho+ho2=ic3h5co+h202
ic3h5cho+ch3=ic3h5co+ch4
Reverse Arrhenius coefficients:
ic3h5cho+o=ic3h5co+oh

Reverse Arrhenius coefficients:
ic3h5choto2=ic3h5co+ho2

Reverse Arrhenius coefficients:
ic3h5cho+h=1ic3h5co+h2

Reverse Arrhenius coefficients:
ic3h5co=c3h5-t+co

Reverse Arrhenius coefficients:
ic3h7+oh=c3h6+h20

Reverse Arrhenius coefficients:
c2h5coch3+h=c2h5+ch3cho
c2h5coch3+h=c2h5cho+ch3
c2h5coch3 (+m) <=>c2h5+ch3co (+m)
Low pressure limit: 0.25780E+80

TROE centering: 0.20000E-03
h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 6
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2.
ch4 Enhanced by 2
c2h6 Enhanced by 3

c2h5coch3 (+m) <=>c2h5co+ch3 (+m)
Low pressure limit: 0.11750E+73

TROE centering: 0.76000E-01
h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 6
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2.
ch4 Enhanced by 2
c2h6 Enhanced by 3

c2h5coch3 (+m) <=>ch3coch2+ch3 (+m)
Low pressure limit: 0.44170E+70
TROE centering: 0.12440E+00

h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 6
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2
ch4 Enhanced by 2
c2h6 Enhanced by 3

c2h5coch3 (+m) <=>h+c2h5coch2 (+m)
Low pressure limit: 0.46750E+32
TROE centering: 0.66330E+00

h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 6
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2
ch4 Enhanced by 2
c2h6 Enhanced by 3

-0.17020E+02
0.91070E+03
000E+00

.000E+00
.500E+00

000E+00

.000E+00
.000E+00

-0.15361E+02
0.70200E+03
000E+00

.000E+00
.500E+00

000E+00

.000E+00
.000E+00

-0.14656E+02
0.10579E+04
000E+00

.000E+00
.500E+00
.000E+00
.000E+00
.000E+00

-0.45850E+01
0.15028E+406
000E+00

.000E+00
.500E+00
.000E+00
.000E+00
.000E+00

3.68E+12 0.0 1310.0
1.24E+14 -0.2 43350.0
3.01E+12 -0.3 -131.0
2.21E+15 -0.8 67900.0
6.13E+04 2.6 -4586.4
1.18E-04 4.9 3684.3
3.98E+12 0.0 8700.0
1.52E+13 0.0 25570.0
7.18E+12 0.0 1389.0
4.61E+11 0.0 15680.0
2.00E+13 0.0 40700.0
5.31E+10 0.3 -394.0
2.60E+12 0.0 2600.0
3.80E+11 0.0 18990.0
4.78E+12 0.0 27470.0
1.51E+11 0.0 4809.0
2.41E+13 0.0 0.0
2.98E+12 0.6 83820.0
3.55E+12 -0.1 7920.7
9.98E+10 0.3 9474.7
3.56E+27 -3.2 85748.1
0.96875E+05

0.22707E+405 0.56355E+04

3.36E+27 -3.4 88546.3
0.90947E+05

0.74415E405 0.50698E+04
2.24E+24 -2.5 87646.2

0.94756E+05

0.10430E+07 0.61129E+04

w

.05E+16 -0.3
0.83405E405
0.32000E+01

97579.1

0.10054E+04
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2142.

2143.

2144.
2145.
2146.
2147.
2148.
2149.
2150.
2151.
2152.
2153.
2154.
2155.
2156.
2157.
2158.
2159.
2160.
2161.
2162.
2163.
2164.
2165.
2166.
2167.
2168.
2169.
2170.
2171.
2172.
2173.
2174.
2175.

2176.

2177.

2178.

2179.
2180.

c2h5coch3 (+m) <=>h+ch3chcoch3 (+m)
Low pressure limit:

TROE centering:
h2

h2o

co

co2

ch4

c2h6

c2h5coch3 (+m) <=>h+acetoch?2 (+m)
Low pressure limit:

TROE centering:
h2

h2o

co

co2

ch4

cz2h6

Enhanced by
Enhanced by
Enhanced by
Enhanced by
Enhanced by
Enhanced by

Enhanced by
Enhanced by
Enhanced by
Enhanced by
Enhanced by
Enhanced by

0.74800E+33 -0.51040E+01
0.50000E+00

2.000E+00
6.000E+00
1.500E+00
2.000E+00
2.000E+00
3.000E+00

0.40220E+27 -0.30930E+01
0.20400E-01

2.000E+00
6.000E+00
1.500E+00
2.000E+00
2.000E+00
3.000E+00

0.12000E+01

0.22467E+04

c2h5coch3+oh<=>acetoch2+h20
c2h5coch3+oh<=>ch3chcoch3+h2o
c2h5coch3+oh<=>c2h5coch2+h20
c2h5coch3+ho2<=>acetoch2+h202
c2h5coch3+ho2<=>ch3chcoch3+h202
c2h5coch3+ho2<=>c2h5coch2+h202
c2h5coch3+h<=>acetoch2+h2
c2h5coch3+h<=>ch3chcoch3+h2
c2h5coch3+h<=>c2h5coch2+h2
c2h5coch3+ch3<=>acetoch2+ch4
c2h5coch3+ch3<=>ch3chcoch3+ch4
c2h5coch3+ch3<=>c2h5coch2+ch4
c2h5coch3+o<=>acetoch2+oh
c2h5coch3+o<=>ch3chcoch3+oh
c2h5coch3+o0<=>c2h5coch2+oh
c2h5coch3+02<=>acetoch2+ho2
c2h5coch3+02<=>ch3chcoch3+ho2
c2h5coch3+02<=>c2h5coch2+ho2
c2h5coch3+ch3o<=>acetoch2+ch3oh
c2h5coch3+ch3o<=>ch3chcoch3+ch3oh
c2h5coch3+ch3o<=>c2h5coch2+ch3oh
c2h5coch3+ch302<=>acetoch2+ch302h
c2h5coch3+ch302<=>ch3chcoch3+ch302h
c2h5coch3+ch302<=>c2h5coch2+ch302h
c2h5coch3+c2h3<=>acetoch2+c2h4
c2h5coch3+c2h3<=>ch3chcoch3+c2h4
c2h5coch3+c2h3<=>c2h5coch2+c2h4
c2h5coch3+c2hb<=>acetoch2+c2h6
c2h5coch3+c2h5<=>ch3chcoch3+c2h6
c2h5coch3+c2h5<=>c2h5coch2+c2h6
acetoch2+02<=>ho2+c2h3coch3
ch3chcoch3+02<=>c2h3coch3+ho2
Declared duplicate reaction...
ch3chcoch3+02<=>c2h3coch3+ho2
Declared duplicate reaction...
ch3chcoch3+02<=>c2h3coch3+ho2
Declared duplicate reaction...
acetoch2<=>c2h4+ch3co
acetoch2<=>h+c2h3coch3
acetoch2<=>ch3chcoch3
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.23E+14
0.
0.

70813E+05
12000E+01

.23E+13
0.
0.

85410E+05
17054E+04

.35E+00
.36E+02
.99E+02
.18E-05
.42E-02
.58E-03
.35E+06
.99E+06
.20E+07
.60E+00
.00E+00
.04E+01
.81E+05
L44E+11
.00E+12
.00E+13
.02E+13
.05E+13
.17E+11
.T6E+11
.17E+11
.90E-01
L44E+12
.01E+12
.00E+11
.00E+11
.15E+10
.00E+10
.00E+11
.00E+10
.63E+00
.86E-07

.50E-02

.67E+15

.83E+32

.40E+35
.01E+40

0.

0.

o~

-6.
=7.
-8.
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w

91068.

0.14285E+04

99725.

0.10730E+04

-2900.
-3050.
-944.
14100.
13400.
16400.
8780.
4083.
6937.
11228.
6858.
9356.
4750.
2970.
5962.
52290.
45850.
49150.
6460.
4573.
4660.
18280.
17880.
17580.
10400.
5600.
4278.
13400.
8600.
11600.
1481.
4221.

13140.

8322.

32835.

44868.
42042.
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2226.

acetoch2<=>c2h5coch2
acetoch2<=>ch3+ch3chco
acetoch2<=>c2h5+ch2co
h+acetoch2<=>c2h5+ch3co
h+acetoch2<=>c2h5co+ch3
h+acetoch2<=>ch3coch2+ch3
ch3chcoch3+ho2<=>ch3chococh3+oh
ch3chcoch3+ho2<=>ch3cococh3+h20
ch3chcoch3<=>ch3+ch3chco
ch3chcoch3<=>h+c2h3coch3
ch3chcoch3<=>c2h5coch2
ch3chcoch3<=>c2h4+ch3co
ch3chcoch3<=>c2h5+ch2co
h+ch3chcoch3<=>c2h5+ch3co
h+ch3chcoch3<=>ch3coch2+ch3
h+ch3chcoch3<=>c2h5co+ch3
c2h5coch2<=>c2h5+ch2co
c2h5coch2<=>ch3+ch3chco
c2h5coch2<=>c2h4+ch3co
c2h5coch2<=>h+c2h3coch3
h+c2h5coch2<=>c2h5+ch3co
h+c2h5coch2<=>c2h5co+ch3
h+c2h5coch2<=>ch3coch2+ch3
c2h5coch2+ho2<=>c2h5coch2o+oh
acetoch2+o2=acetoch202
acetoch202+ho2=put4ooh2*o+02
acetoch202+h202=but4ooh2*o+ho2
acetoch202+ho2=>acetoch2o+oh+o02
acetoch202+ch302=>acetoch2o+ch30+02
acetoch2o=ch2o+ch3coch2
acetoch2o+to2=c4ald3oxo+ho?2
c2h5coch2+02=c2h5coch202
c2h5coch202+ho2=putlooh2*o+02
c2h5coch202+h202=butlooh2*o+ho2
c2h5coch202+ho2=>c2h5coch2o0+oh+02
c2h5coch202+ch302=>c2h5coch2o+ch30+02
c2h5coch2o0<=>c2h5co+ch2o
c2h5coch2o+to02=c4ald2oxo+ho?2
ch3chcoch3+o02=c43002*%0
c43002*o0+ho2=but3ooh2*o+02
c43002*0+h202=but3ooh2*o+ho2
c43002*0+ho2=>ch3chococh3+oh+o2
c43002*0+ch302=>ch3chococh3+ch3o0+02
ch3chococh3=ch3cho+ch3co
c2h3coch3 (+m) <=>ch3co+c2h3 (+m)

Low pressure limit:

TROE centering:
h2

h2o0

co

co2

ch4

c2h6

c2h3coch3 (+m) <=>c2h3co+ch3 (+m)
Low pressure limit:

TROE centering:
h2
h2o

Enhanced by
Enhanced by
Enhanced by
Enhanced by
Enhanced by
Enhanced by

Enhanced by
Enhanced by

0.43080E+64 -0.12945E+02
0.24820E+00

0.57015E+04
.000E+00
6.000E+00
1.500E+00
2.000E+00
2.
3.

N

000E+00
000E+00

0.23380E+74 -0.15321E+02
0.31730E+00

0.92670E+03
2.000E+00
6.000E+00
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.35E+33 -7.1
.44E+11 -0.1
.21E+29 -5.4
.47E+35 -5.8
.35E+33 -5.5
.13E+32 -5.2
.41E+28 -4.6
.53E+19 -2.2
.52E+31 -5.2
.67E+29 -4.8
.22E+48 -10.9
.42E+39 -7.9
.13E+50 -11.1
.32E+36 -6.1
.08E+38 -6.7
.41E+39 -7.0
.70E+29 -4.8
.92E+48 -10.6
.32E+42 -9.0
.35E+35 -7.1
.24E+39 -6.9
.24E+44 -8.3
.76E+35 -5.7
.66E+29 -4.6
.00E+18 -2.5
.29E+11 0.0
L41E+12 0.0
.40E+16 -1.6
.40E+16 -1.6
.00E+13 0.0
.43E+09 0.0
.00E+18 -2.5
.29E+11 0.0
L41E+12 0.0
.40E+16 -1.6
.40E+16 -1.6
.14E+13 0.1
.43E+09 0.0
.00E+19 -2.5
.29E+11 0.0
L41E+12 0.0
.40E+16 -1.6
.40E+16 -1.6
.00E+13 0.0
.58E+22 -1.7
.10164E+06

.36000E+02

.T7E+20 -1.2
.93700E+05

.39500E+02

34478
43433
46577
20746
20860
20915
11770
9357
53980
53356
67143
59709
79262
24776
28683
28667
42920
74370
52442
57179
25024
30920
23742
12875
0
-1790
9936
1860
1860
20000
220

0
-1790
9936
1860
1860
1125
220

0
-1790
9936
1860
1860
20000
92775

0.10539E+05

84070

0.66310E+04

2227.

2228.
2229.
2230.
2231.
2232.
2233.
2234.
2235.
2236.
2237.
2238.

2239.
2240.
2241.

2242.

2243.

2244,
2245.
2246.
2247.
2248.

2249.

2250.

2251.

c2h3coch3 (+m) <=>c2h3coch2+h (+m)
Low pressure limit: 0.31600E+40
TROE centering: 0.34720E+00

h2 Enhanced by
h2o Enhanced by
co Enhanced by
co2 Enhanced by
ch4 Enhanced by
c2h6 Enhanced by

c2h3coch3+oh=ch3cho+ch3co
c2h3coch3+o=c2h3coch2+oh
c2h3coch3+h=c2h3coch2+h2
c2h3coch3+oh=c2h3coch2+h2o0
c2h3coch3+ho2=c2h3coch2+h202
c2h3coch3+ch3<=>c2h3coch2+ch4
c2h3coch3+h=c2h4+ch3co
h+c2h3coch3<=>ch3+ch3chco
c2h3coch3+ch3=c2h3co+c2h6
c2h3coch3+ch3=ch3co+c3h6
c2h3coch2 (+m) <=>ch2co+c2h3 (+m)
Low pressure limit: 0.59560E+33

TROE centering: 0.50500E-01
h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 6
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2.
ch4 Enhanced by 2
c2h6 Enhanced by 3

h+c2h3coch2<=>c2h3co+ch3
h+c2h3coch2<=>c2h3+ch3co
ic3h6cot+h=ic3h7+co

Warning...all REV parameters are zero...

W NE N

-0.66860E+01
0.70000E+00
000E+00

.000E+00
.500E+00
.000E+00
.000E+00

000E+00

-0.46130E+01
0.80870E+03
000E+00

.000E+00
.500E+00

000E+00

.000E+00
.000E+00

w

.52E+18
0.93378E+05
.20800E+02

o

.68E+17
.00E+12
.20E+07
.99E+02
.98E-03
.04E+01
.26E+21
.94E+22
.70E+00
.69E+20
.87E+14
.37873E+05
.40299E+04

COB B UBRRENEFEWRUO

2.69E+28
3.14E+26
4.40E+12

0.000E+00 0.00 O.

this reaction will be treated as irreversible

ic3h6coto=ch3coch3+co
Warning...all REV parameters are

zero... 0.000E+00 0.00 0

3.20E+12

this reaction will be treated as irreversible

ch3chcot+oh=c2h5+co2

Warning...all REV parameters are zero...

o

1.73E+12

.000E+00 0.00 0.

this reaction will be treated as irreversible

c2h5chcot+h=sc3h5co+h2
c2h5chco+oh=sc3h5co+h20
c2h5chcot+ho2=sc3h5co+h202
c2h5chco+ch3=sc3h5co+ch4

3.02E+06
2.02E+06
6.40E+03
1.00E+11

c2h5chcot+oh=nc3h7+co2

Warning...all REV parameters are zero...
this reaction will be treated

c2h5chcot+h=nc3h7+co

Warning...all REV parameters are zero...
this reaction will be treated

c2h5chcoto=c3h6+co2

Warning...all REV parameters are zero...
this reaction will be treated

ch3chocho=ch3chothco
Reverse Arrhenius coefficients:

3.73E+12
0.000E+00 0.00

as irreversible

4.40E+12
0.000E+00 0.00

as irreversible

3.20E+12

0.000E+00 0.00
as irreversible

3.98E+13
4.34E+05

-0.9

99383.

0.13920E+03

W WN o

-2.
-2.

4.
-2.
-0.
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6375.
5962.
6937.
-944,
8372.
9356.
12593.
23813.
41700.
19711.
48621.

0.61983E+04

0.0
000E+00

0.0

.000E+00

0.0
000E+00

oo NN

2
2
2.
0
0.0
0

.000E+00

0.0

.000E+00

0.0

.000E+00

0.0
1.7

15586.
18155.
1459.

-437.

-1010.

655.

=437

12400.
7300.
-1010.

1459.

-437.

9700.
8282.

O oooo
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2252.
2253.
2254.
2255.
2256.
2257.
2258.
2259.
2260.
2261.

2262.
2263.

2264.

2265.

2266.

2267.

2268.

2269.

2270.

2271.

2272.

2273.

2274.

2275.

2276.

2277.

2278.

2279.

2280.

2281.

2282.

2283.

2284.

sc3hb5chot+ho2=sc3h5co+h202

Reverse Arrhenius coefficients:

sc3h5chot+o=sc3h5co+oh

Reverse Arrhenius coefficients:

sc3h5choto2=sc3h5co+ho2

Reverse Arrhenius coefficients:

sc3h5chotoh=sc3h5co+h2o

Reverse Arrhenius coefficients:

sc3h5co=c3h5-s+co

Reverse Arrhenius coefficients:

sc3h5cho=c3h6+co
sc3h5chot+h=sc3h5co+h2
sc3hbcho+ch3=sc3h5co+ch4
sc3h5cho+c2h3=sc3h5co+c2hd
c3h6cho-2=c2hb5chco+h

Reverse Arrhenius coefficients:

c3h6cho-2=c2h3cho+ch3
c3h6cho-3=sc3h5cho+h

Reverse Arrhenius coefficients:

c3h6cho-3=c3h6é+hco
c3hécho-4=c2h4+ch2cho
etcoet+oh=etcoetp+h2o

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoet+oh=etcoets+h2o

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoet+ho2=etcoetp+h202

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoettho2=etcoets+h202

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoet+o2=etcoetp+ho2

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoet+o2=etcoets+ho2

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoetth=etcoetp+h2

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoetth=etcoets+h2

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoet+c2h3=etcoetp+c2h4

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoet+c2h3=etcoets+c2h4

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoet+c2hb5=etcoetp+c2h6

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoet+c2hb=etcoets+c2h6

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoet+ch3o=etcoetp+ch3oh

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoet+ch3o=etcoets+ch3oh

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoet+ch3o02=etcoetpt+ch302h

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoet+ch3o02=etcoets+ch3o2h

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoets=etcoc2h3+h

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoetp=c2h5co+c2h4

Reverse Arrhenius coefficients:

etcoc2h3+oh=c2h5coch2+ch2o

HdRr R ORMSMFOOONUOBFORFWOOWRE BSOS EFEFNWRESSD WS WERRFRPNOU SRPFPEUORRFRFWR R F WD FE 392 2

.00E+12
.07E+13
.18E+12
.31E+12
.00E+13
.01E+11
.07E+13
.92E+13
.60E+15
.00E+11
.90E+14
.00E+05
.10E+00
.11E+00
.43E+15
.00E+12
.30E+12
.95E+12
.00E+12
.25E+12
.00E+13
.05E+10
.19E+09
L69E+12
.30E+13
.76E+04
.20E+04
.00E+11
.63E+13
.10E+13
.95E+10
.10E+13
.54E+12
.83E+07
.79E+05
.96E+06
.04E+07
.00E+12
.85E+08
.00E+11
.98E+10
.00E+11
.07E+13
.00E+10
.10E+15
.34E+11
.48E+09
.90E+11
.30E+11
.02E+12
.66E+13
.00E+12
.90E+15
.70E+16
.30E+13
.55E+17
.00E+10
.00E+10
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11920.
17890.
1389.
21570.
37600.
2394.
-348.
37080.
23000.
6000.
69000.
2490.
5675.
4682.
40400.
1200.
39200.
31300.
2900.
21900.
28700.
1586.
21030.
-228.
28740.
16490.
4472,
8698.
6200.
51310.
-1882.
41970.
-1702.
7700.
11990.
3200.
17010.
10400.
14040.
5600.
18760.
13400.
14000.
8600.
18720.
6460.
9020.
2771.
14850.
19380.
6642.
15250.
12030.
42130.
1560.
27840.
9600.
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2285.

2286.

2287.

2288.

2289.

2290.

2291.

2292.

2293.

2294.

2295.

2296.

2297.

2298.

2299.

2300.

2301.

2302.
2303.
2304.
2305.
2306.
2307.
2308.
2309.
2310.
2311.
2312.
2313.
2314.
2315.

2316.
2317.
2318.
2319.
2320.
2321.
2322.
2323.

Reverse Arrhenius coefficients:
etcoc2h3+oh=petcoc2h3+h20
Reverse Arrhenius coefficients:
etcoc2h3+oh=setcoc2h3+h20
Reverse Arrhenius coefficients:
etcoc2h3+ho2=c2h5co+ch2cho+oh
Reverse Arrhenius coefficients:
etcoc2h3+ho2=petcoc2h3+h202
Reverse Arrhenius coefficients:
etcoc2h3+ho2=setcoc2h3+h202
Reverse Arrhenius coefficients:
etcoc2h3+ch302=c2h5co+ch2cho+ch3o
Reverse Arrhenius coefficients:
etcoc2h3+ch302=petcoc2h3+ch302h
Reverse Arrhenius coefficients:
etcoc2h3+ch302=setcoc2h3+ch302h
Reverse Arrhenius coefficients:
setcoc2h3=ch3chco+c2h3

Reverse Arrhenius coefficients:
ac3hbcho=c3h5-a+hco

Reverse Arrhenius coefficients:
ac3h5chot+oh=ac3h5co+h2o

Reverse Arrhenius coefficients:
ac3h5cho+oh=c2h3chcho+h20
Reverse Arrhenius coefficients:
ac3h5chot+ho2=ac3h5co+h202
Reverse Arrhenius coefficients:
ac3hb5chotho2=c2h3chcho+h202
Reverse Arrhenius coefficients:
ac3h5cho+ch3o02=ac3h5co+ch302h
Reverse Arrhenius coefficients:
ac3h5chot+ch3o02=c2h3chcho+ch302h
Reverse Arrhenius coefficients:
ac3h5co=c3h5-atco

Reverse Arrhenius coefficients:
c2h3chcho=c3h5-s+co
c2h3chchoth=ac3h5cho
butyne+oh=ch3chcch+h2o
c4h6l2+oh=ch3ccch2+h20
c4h6l2+oh=ch3chcch+h2o
c4h6l2+h=ch3ccch2+h2
c4h6l2+h=ch3chcch+h2
ch3chcch+h=ch3+c3h3
ic4h5+h=ch3ccch2+h
ch3ccch2+h=ch3+c3h3
ch3ccch2+o02=ch3co+ch2co
ch3ccch2+h=h2cccch2+h2
ch3ccch2+oh=h2cccch2+h20
ch3ccch2 (+M) =h2cccch2+h (+M)

Low pressure limit: 0.20000E+15
h2cccch2+oh=ic4h3+h2o0
h2cccch2+h=ic4h3+h2
ic4h9+h=1ic4hl0

tcdh9+h=1c4hl10

ic4h9+h=1ic4h8+h2

ic4h9=tc4h9

ic4h9+02=1ic4h8+ho2
tc4h9+02=ic4h8+ho2

0.00000E+00

PR WORRPRWNORREREMFRWRWRERNRPEPRPRPRPORPPRPRPNORWRE WONWREROR IR WRE WRRNONONE O 0 -

.67E+11
.55E+09
.28E+08
.45E+11
.35E+13
.03E+09
.00E+00
.38E+04
.40E+03
.00E+11
.90E+13
L97E+11
.00E+00
.01E+12
.25E+12
.00E+12
.79E+14
.64E+16
.00E+10
.81E+19
.00E+13
.37E+12
.18E+12
.12E+06
.25E+08
.00E+12
.15E+13
.63E+03
.28E+06
.00E+12
.58E+13
.99E+12
.94E+15
.20E+15
.50E+11
.00E+11
.00E+14
.00E+07
.00E+07
.00E+07
.50E+07
.00E+07
.00E+14
.00E+13
.00E+14
.16E+10
.00E+14
.00E+13
.00E+13
.48000E+05
.00E+07
.00E+07
.00E+14
.00E+14
.04E+11
.56E+10
.07E+00
.37E-01

OO OO OOONNNNMNNOOOHOOOONNOOFHFNOOOFHFOOOOHOOOOOWNOOOONLREO
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18220.
1586.
20210.
-228.
28600.
7949.

16490.
3652.
8698.
6065.

17050.

19380.

5822.
15250.
11900.
54590.
12600.
68480.

616.
32150.
-298.
34930.
11920.
11990.
13910.
17670.
11920.
11270.
17050.
20090.
-330.
4810.
25000.

2000.
2000.
2500.
6000.
6500.

2510.
8000.

56000.

2000.
6000.

34600.
9322.
11960.
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2324.
2325.
2326.
2327.
2328.
2329.
2330.
2331.
2332.
2333.
2334.
2335.
2336.
2337.
2338.
2339.
2340.
2341.
2342.
2343.
2344.
2345.
2346.
2347.
2348.
2349.
2350.
2351.
2352.
2353.
2354.
2355.
2356.
2357.

2358.

ic4h9=c3h6+ch3
ic4h9+ho2=>ic3h7+ch2o0+oh
tc4h9=c3h6+ch3
tc4h9+ho2=>ch3coch3+ch3+oh
tc4h9+oh=ic4h8+h20
tc4h9+h=1ic4h8+h2
tc4h9+o=1ic4h8+oh
tc4h9+o=ch3coch3+ch3
tc4h9+ch3=1ic4h8+ch4
ic4h902+c3h6=1ic4h902h+c3h5-a
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h902+ic4h8=ic4h9%02h+icdh7
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h902+c4h8-1=ic4h%02h+c4h713
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h9o=ch2o0+ic3h7

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h9o+02=ic3h7cho+ho?2

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h902h=ic4h9o+oh

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h902+ho2=1ic4h%02h+02

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h902+h202=1ic4h902h+ho2
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h902+ch2o0=ic4h%02h+hco
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h902+ch302=>ic4h9%o+ch30+02

ic4h902+ic4h902=>02+ic4h90o+ic4h9%o

ic4h902+ho2=>ic4h9o+oh+o2
ic4h902+ch3=ic4h9%o+ch3o
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h902+c2h5=ic4h9o+ch3ch2o
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h902+ic4h9=ic4h9o+ic4h9o
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h902+c3h5-a=ic4h9%o+c3h50
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h902+ic4h7=ic4h9o+ic4h7o
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h9+ho2=ic4h%o+oh

Reverse Arrhenius coefficients:
ch302+ic4h9=ch3o0+ic4h9%o
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h9o=ic3h7cho+h

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h9o+ho2=ic3h7cho+h202
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h9o+oh=ic3h7cho+h2o

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h9o+ch3=ic3h7cho+ch4

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h9o+o=ic3h7cho+oh

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h9o+h=ic3h7cho+h2

Reverse Arrhenius coefficients:
c3h5-t+ch3 (+m) =1c4h8 (+m)

Low pressure limit:

0.42700E+59 -0.11940E+02

.59E+11
L.41E+13
.00E+14
.80E+13
.80E+13
.40E+12
.16E+14
.04E+14
.26E+13
L24E+11
.00E+10
.40E+12
.16E+11
.40E+12
.16E+11
.00E+14
L16E+11
.93E+11
.88E+09
.50E+16
.66E+08
.75E+10
L11E+13
L40E+12
L40E+12
.30E+11
.50E+10
.40E+16
.40E+16
.40E-14
.00E+12
LTTE+12
.00E+12
.90E+12
.00E+12
.33E+13
.00E+12
L18E+11
.00E+12
L27E+11
.00E+12
.26E+16
.00E+12
.23E+18
.00E+14
.14E+10
.00E+12
.38E+13
.81E+13
.21E+13
.40E+13
.37E+14
.00E+12
L42E+12
.99E+13
.07E+13
.50E+13
.97698E+04
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30710.

46300.

-596.
14900.
15000.
14900.
13000.
14900.
13000.
17500.
11510.

1660.
32620.
42500.
-3245.
-3275.
34480.
10000.
10000.

9000.
10100.

1860.

1860.

1860.
-1000.
26240.
-1000.
29180.
-1000.
29370.
-1000.
14950.
-1000.
14740.
-1000.
26680.
-1000.
31440.
21500.

2500.

72130.

103600.

88920.

86350.
0

88440.

o o o
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2359.
2360.
2361.

2362.

2363.

2364.

2365.
2366.
2367.
2368.
2369.
2370.
2371.
2372.
2373.
2374.
2375.
2376.
2377.
2378.
2379.
2380.
2381.
2382.
2383.
2384.
2385.
2386.

2387.
2388.
2389.
2390.
2391.
2392.
2393.
2394.

2395.
2396.

TROE centering:

h2o Enhanced by
co Enhanced by
co2 Enhanced by
ch4 Enhanced by
c2h6 Enhanced by
h2 Enhanced by
c2h2 Enhanced by

c2h4 Enhanced by
ar Enhanced by
ic4h8=ic4h7+h

ic4h8=ic4h7v+h

ic4h8+h=ic4h9

Declared duplicate reaction...

ic4h8+h=1ic4h9

Declared duplicate reaction...

ic4h8+h=tc4h9

Declared duplicate reaction...

ic4h8+h=tc4h9

Declared duplicate reaction...

ic4h8+02=ho2+ic4h7
ic4h8+02=ho2+ic4h7v
ic4h8+o=oh+ic4h7
ic4h8+o=oh+ic4h7v
ic4h8+h=h2+ic4h7
ic4h8+h=h2+ic4h7v
ic4h8+oh=h20+ic4h7
ic4h8+oh=h2o0+ic4h7v
ic4h8+ho2=h202+ic4h7
ic4h8+ho2=h202+ic4h7v
ic4h8+ch3=ch4+ic4h?7
ic4h8+ch3=ch4+ic4h7v
ic4h8+ch3o=ch3oh+ic4h7
ic4h8+ch302=ch302h+ic4h7
ic4h8+c3h5-t=ic4h7+c3h6
ic4h8+c3h5-a=ic4h7+c3h6
ic4h8+c3h5-s=ic4h7+c3h6
ic4h7=ic4h7v
ic4h8+o0=ic3h7+hco
ic4h8+o=>ch2co+ch3+ch3
ic4h8+o=>ic3h6co+h+h
ic4h8+h=ch3+c3h6

Declared duplicate reaction...

ic4h8+h=ch3+c3h6

Declared duplicate reaction...

ic4h8+oh=prolohld+ch3
ic4h8+oh=pro2ohld+ch3
ic4h8+oh=ic4h8oh

Declared duplicate reaction...

ic4h8+oh=ic4h8oh

Declared duplicate reaction...

ic4h8+oh=tc4h8oh

Declared duplicate reaction...

ic4h8+oh=tc4h8oh

Declared duplicate reaction...

ic4h8oh+o2=ic4h8ohto2
ic4h8oh+o2=ch3coch3+ch2o+oh
ic4h8ohto2=ic4h8to2hio

0.17500E+00
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0.13406E+04

.000E+00
.500E+00
.000E+00
.000E+00
.000E+00
.000E+00
.000E+00

.000E+00
.000E-01

0.60000E+05
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.13E+76
.71E+69
.20E+41

.46E+25

.30E+56

.11E+26

.12E+13
.00E+13
.05E+12
.20E+11
.29E+05
.62E+02
.40E+04
.09E+04
.92E-01
.70E+04
.00E+11
.00E+12
.68E+11
.54E-01
.94E+11
.94E+11
.94E+11
.70E+48
.45E+06
.05E+06
.05E+06
.08E+22

.13E+04
.64E+18
.86E+19
.58E+53
.41E+41
.53E+53
.14E+41
.36E+89

.80E+38
.73E+29

-17.
-16.
-8.
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-24.
-8.
-5.

0.10140E+05

122629.
140000.
14637.

5247.

20667.

5182.

37450.
62270.
5884.
8959.
4361.
12167.
-827.
1114.
12802.
24733.
7300.
15000.
2600.
13547.
20500.
20500.
20500.
73700.
183.
183.
183.
12898.

3679.
13107.
13107.
22976.
8921.
22976.
8921.
22402.

15131.
27243.
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2397.
2398.
2399.
2400.
2401.
2402.
2403.
2404.
2405.
2406.
2407.
2408.
2409.
2410.
2411.
2412.
2413.
2414.
2415.
2416.
2417.
2418.
2419.
2420.
2421.
2422.
2423.
2424,
2425.
2426.
2427.
2428.
2429.
2430.
2431.
2432.
2433.
2434.
2435.
2436.
2437.
2438.
2439.
2440.
2441.
2442.
2443.
2444.
2445.
2446.
2447.
2448.
2449.
2450.
2451.
2452.

2453.

ic4h8to2hio=ch3coch3+ch2o+oh
ic4h7v+o2=ch3coch3+hco
ic4h7v+o2=tc3hécho+o
ic4h7v+o2=ic3h5cho+oh
ic4h7v=c3h4-p+ch3
ic4h7v+h=c3h4-a+ch4
ic4h7v+h=c3h4-p+chd
ic4h7v+o=c3hé+hco
ic4h7v+oh=>c3hé6+hco+h
ic4h7v+ho2=>c3h6+hco+oh
ic4h7v+hco=1ic4h8+co
ic4h7v+ch3=c3h4-p+c2h6
c3h4-a+ch3=1ic4h7
ic4h7+ho2=ic4h70+oh
ic4h7+ho2=ic4h70o0h
ic4h7+ho2=ic3h5cho+h20
ic4h7ooh=ic3h5cho+h20
ic4h7ooh=ic4h70o+oh
ic4h70=c3h5-t+ch2o
ic4h70=1ic3h50ch2
ic4h7o=1ic3h6cho
ic4h70=1ic3h5cho+h
ic4h7o0=c3h6+hco
ic3h50ch2=c3h5-t+ch2o
ic3h5och2=ic3h6cho
ic3h5och2=ic3h5cho+h
ic3h50ch2=c3h6+hco
ic3h6cho=c3h5-t+ch2o0
ic3h6cho=ic3h5cho+h
ic3h6cho=c3hé+hco
c3h5-t+ch2o0=1ic3h5cho+h
c3h5-t+ch2o0=c3h6+hco
ic4h7+o0=1ic3h5cho+h
ic4h8+ho2=ic4h8o+oh
ic4h8o+oh=>ic3h6cho+h20
ic4h8o+h=>ic3h6écho+h2
ic4h8o+ho2=>ic3h6cho+h202
ic4h8o+ch302=>ic3h6cho+ch302h
ic4h8o+ch3=>ic3h6cho+ch4
ic4h8o+o=>ic3hécho+oh
ic4h8+ho2=ic4h8to2h
ic4h8+ho2=tc4h8io2h
tc4h8io2h=>ic4h8o+oh
ic4h8io2h=>oh+ch2o0+c3h6
ic4h9+02=ic4h9%02
tc4h9+o2=tc4h902
ic4h902=1c4h8+ho2
ic4h902=tc4h8io2h
ic4h902=ic4h8io2h
tc4h8io2h+o2=02tc4h8io2h
ic4h8io2h+o2=02ic4h8io2h
o2tc4h8io2h=ho2tc4h7io+oh
o02ic4h8io2h=ho2ic4h7io+oh
ho2tc4h7io=>hco+ch3coch3+oh
ho2ic4h7io=>ch2o+ch3chcho+oh
ic4h7oh=ic4h70o+h

Reverse Arrhenius coefficients:

ic4h8oh=ic4h70oh+h

W URBPUOWRNRPRPRPOOOORJRRPUONNRPEEREROWRONUDONWOOREFWNOANNWNNNERONUIODWWDNOWN

.95E+33
.10E+31
.38E+18
.70E+19
.00E+13
.33E+12
.34E+12
.00E+13
.00E+12
.00E+13
.00E+13
.00E+11
.02E+04
.93E+15
.79E+37
.10E+05
.54E+28
.39E+36
.50E+29
.42E+28
.48E+42
.T6E+28
.42E+25
.T2E+33
.97E+34
.17E+34
.T2E+37
.52E+40
.86E+32
.7T6E+27
.35E+09
.45E+13
.03E+13
.47E+09
.25E+12
.25E+12
.50E+12
.50E+12
.00E+10
.25E+12
.64E+04
.96E+06
.00E+11
.45E+15
.70E+13
.70E+13
.94E+08
.67E+09
.53E+08
.50E+19
.50E+18
.34E+09
.75E+08
.00E+16
.00E+16
.97E+16
.00E+13
.71E+14
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18685.
5748.
5142.
5142.

35500.

8847.

3615
6497

2677.
49919.
49429.
26645.
19691.
25297.
22765.
22382.
33002.
28116.
30647.
32394.
50508.
39990.
28923.

5173.

6944 .

14808.

15000.
19000.
10000.

8300.
8771.
22000.
29170.

-187

-187.
29600.
29500.
28000.

30500.
20000.
42000.
42000.
105900.

40790.
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2454,

2455.

2456.

2457.

2458.

2459.

2460.

2461.

2462.

2463.

2464.

2465.

2466.
2467.
2468.
2469.

2470.
2471.
2472.
2473.
2474 .
2475.
2476.
2477.
2478.
2479.
2480.
2481.
2482.
2483.
2484.
2485.

2486.
2487.
2488.
2489.
2490.

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h7o+h2=ic4h7oh+h

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h7oh=ic4h7+oh

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h8o=ic3h7cho

Reverse Arrhenius coefficients:
ic3h6cho=c2h3cho+ch3

Reverse Arrhenius coefficients:
icd4h7+02=1ic3h5cho+oh

Reverse Arrhenius coefficients:
icd4h7+02=ch3coch2+ch2o

Reverse Arrhenius coefficients:
icd4h70+02=ic3h5cho+ho2

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h7o+ho2=ic3h5cho+h202
Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h70+ch3=ic3h5cho+ch4

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h7o+o=1ic3h5cho+oh

Reverse Arrhenius coefficients:
icd4h7o+oh=ic3h5cho+h2o0

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h70+h=1ic3h5cho+h2

Reverse Arrhenius coefficients:
ic4h8o=ic3h7+hco

ic4h8+o=ic4h8o
ic4h8+c2h3=ic4h7+c2h4
c6h5+h (+M) =c6h6 (+M)

Low pressure limit: 0.66000E+76
TROE centering: 0.10000E+01

h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2
co Enhanced by 1.
co2 Enhanced by 2

c6hé+h=céh7c
cébh7cto2=c6h6+ho2
c6h7ctho2=c6h6+h202
cébh7c+ho2=>cpd+hco+oh
c6h7c+oh=c6h6+h20
céh7c+o=c6h6+oh
céh7c+o=cpd+hco
c6h7c+h=c6h6+h2
c6h7c+ch3=c6h6+ch4
cébh7c+c2h3=c6h6+c2h4
c6h7c+c2h5=c6bh6+c2h6
cébh7c+c3h5-a=c6h6+c3h6
c6h7c+c3h5-s=c6h6+c3h6
c6h7c+c3h5-t=c6h6+c3h6
c6h7ct+hco=c6h6+ch2o
c6h6+h=c6h5+h2

Reverse Arrhenius coefficients:
c6hé+oh=c6h5+h20
cébh6+o=c6h5+oh
c6h5oh+h=c6h6+oh
c6h6+ch3=c6h5+ch4
c6h6+c2hb=c6h5+c2h6

-0.16300E+02
0.10000E+00
000E+00

.000E+00
.000E+00

500E+00

.000E+00
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.00E+13 0.0 1200.
.05E+06 2.0 17830.
.16E+05 2.4 16310.
.31E+16 -0.4 79700.
.00E+13 0.0

.18E+13 0.0 52720.
.39E+10 0.6 72050.
L42E+13 -0.3 22470.
.00E+11 0.0 7800.
L4TE+13 -0.5 23020.
.62E+14 -0.8 73390.
.14E+15 -1.2 21050.
.23E+15 -1.2 90190.
.00E+10 0.0 1649.
.31E+10 -0.1 38980.
.00E+11 0.0

.93E+14 -0.8 78500.
.40E+13 0.0

.26E+16 -0.5 95290.
.00E+12 0.0

.05E+14 -0.5 92720.
.81E+13 0.0

.08E+15 -0.5 110000.
.99E+13 0.0 0
.30E+15 -0.5 94810.
.00E+13 0.0 57200.
.00E+08 1.3 -1079.
.00E+13 0.0 13000.
.79E+13 0.1
.70000E+04

.58490E+03 0.61130E+04

.22E+02 1.6 4599
.07E+10 0.0
.00E+12 0.0
.50E+12 0.0
.02E+12 0.0
.80E+13 0.0
L26E+13 0.0
.16E+12 0.0
.00E+13 0.0
.00E+12 0.0
.00E+12 0.0
.00E+12 0.0
.00E+12 0.0
.00E+12 0.0
.00E+12 0.0
.50E+08 1.9 14839.
.69E+04 2.6 4559.
.02E+03 2.9 1289.
.80E+06 2.2 9205.
.20E+13 0.0 7000.
.16E+12 0.0 14628.
.00E+12 0.0 15000.

0.

0.

0.

0.

0.
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2491.
2492.
2493.
2494.
2495.
2496.
2497.
2498.
2499.
2500.
2501.
2502.
2503.
2504.
2505.
2506.
2507.
2508.
2509.
2510.
2511.
2512.
2513.
2514.
2515.
2516.
2517.
2518.
2519.
2520.
2521.
2522.
2523.
2524.
2525.
2526.
2527.

2528.
2529.
2530.
2531.

2532.

2533.
2534.
2535.
2536.
2537.
2538.
2539.
2540.
2541.
2542.
2543.
2544.
2545.

c6h6+c3h5-a=c6h5+c3h6
cbhé+02=c6h5+ho2
c6h6+o2=>c6h50+oh
c6h6+o=c6h5o+h
c6h6+ho2=c6h5+h202
c6h5+m=1c6h5+m
lcéh5=>c2h2+nc4h3
lc6h5=>c2h2+c2h2+c2h
c6h5+02=c6h5o0+0
c6h5+02=c5h5+co2
c6h5o+oh=>c6h5+ho2
c6h5+hco=c6hé6+co
c6h5=>h+c2h2+c4h2
c6h5+o=>co+c5h5
nc4h3+c2h3=c6h6
c3h5-a+c3h3=FULVENE+h+h
c4h4+c2h2=c6h6
c4h4+c2h=c6h5
nc4h5+c2h2=c6h6+h
nc4h5+c2h2=FULVENE+h
ic4h5+c2h2=c6h6+h
ic4h5+c2h2=FULVENE+h
c2h3+nc4h5=c6h6+h2
c3h3+c3h3=FULVENE
c3h3+c3h3=c6h6
FULVENE=c6h6
c3h3+c3h3=c6h5+h
FULVENE+h=c6h6+h
FULVENE=c6h5+h
FULVENE+h=>c6h5+h2
FULVENE+oh=>c6h5+h20
FULVENE+o=>c6h5+oh
FULVENE+02=>c6h5+ho2
FULVENE+ho2=>c6h5+h202
FULVENE+ch3=>c6h5+ch4
c6h50=c5h5+co
c6h5oh (+m) =c6h50+h (+m)
Low pressure limit: 0.25600E+95 -0.28210E+02
c6h50h=c6h5+oh
c6h50h+oh=>c6h50+h20
c6h5oh+ho2=>céh50+h202
c6h5oh+h=c6h50+h2
Reverse Arrhenius coefficients:
c6h50oh+ch3=céh5o0+ch4
Reverse Arrhenius coefficients:
c6h50oh+o=céh5o0+oh
c6h5oh+o2=>c6h50+ho2
c6h5o+ho2=>c6h50h+02
c6hb5o+h=co+cpd
c6h50+oh=>co+hco+nc4h5
c6h5o+ho2=>oh+co+hco+2c2h2
c6h50+o=>co+co+nc4h5
c6h5oh=cpd+co
c6h5oh+c2h3=céh50+c2h4
c3h3+c3h3=c6bh615
nc4h3+c2h2=c6h5
c3h3+c3h2=c6h5
c6h615=HEX1245
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.85E+12
.00E+07
.00E+14
.99E+07
.20E+01
L17E+17
.00E+14
.00E+14
.60E+13
.41E+40
.00E+12
.55E+04
.30E+12
.00E+14
.87E+14
.88E+38
L47E+11
.00E+11
.69E+16
.74E+19
.25E+24
.70E+25
.84E-13
.26E+56
.89E+50
.95E+31
.02E+33
.20E+27
.51E+24
.42E+08
.02E+03
.80E+06
.00E+07
.20E+01
.16E+12
.90E+23
.33E+17
.12598E+06
.00E+16
.00E+09
.20E+06
.81E+00
.70E-02
.44E+04
.90E+04
.81E+13
.46E+06
.25E+05
.00E+13
.00E+12
.00E+12
.00E+14
.62E+15
.00E+12
.00E+13
.00E+14
.00E+12
.40E+11
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28300.
53168.
44000.
3970.
22217.
67000.
38000.
38000.
6120.
26448.
1000.
38.
77294.
0.
820.
23880.
30010.

0

8967.
12383.
24562.
21326.
-3600.
23515.
20320.
88465.
15940.
19199.

113330.

6570.

1289.

9205.
53168.
22217.
14628.
58203.
91600.

111000.
2405.
18857.
3923.
19955.
5049.
21955.
7352.
30497.
-4223.
0.

0.
6000.

0

74115.

0
0

6400.

0

35804.
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2546.
2547.
2548.
2549.

2550.
2551.
2552.
2553.
2554.

2555.
2556.
2557.
2558.
2559.
2560.
2561.
2562.
2563.
2564.
2565.
2566.
2567.
2568.
2569.
2570.
2571.
2572.
2573.
2574.
2575.
2576.
2577.
2578.
2579.
2580.
2581.
2582.
2583.
2584.
2585.
2586.
2587.
2588.
2589.
2590.
2591.
2592.
2593.
2594.
2595.
2596.

2597.

HEX1245=Mc6h6
Mc6h6=FULVENE
Mc6h6=c6h6
c2h2+nc4h5 (+M) =c6h7c (+M)

Low pressure limit: 0.52000E+26 -0.42100E+01
c4h4+c2h2=c6h5+h

c6h6+o=cpd+co

cbhé+c2h3=c6h5+c2h4

cycébhl2=c6hl2-1

cyc6hll+h (+m)=cyc6hl?2 (+m)

Low pressure limit: 0.17000E+59 -0.12080E+02
TROE centering: 0.64900E+00 0.12131E+04
cyc6hl2+o2=cyc6hll+ho2

cyc6hl2+h=cyc6hll+h2

cyc6hl2+o=cyc6hll+oh

cyc6hl2+oh=cyc6hll+h2o
cyc6hl2+ho2=cyc6hll+h202
cyc6hl2+ch3=cyc6hll+ch4
cyc6hl2+c3h5-a=cyc6hll+c3h6

cycbhll=c6hlll6

cyc6hll+o2=cyc6hl0+ho2

cyc6hll=cyc6hl0+h

cyc6hl0=c4h6+c2h4

cyc6hl0=cc6h813+h2

cyc6hlO+o=cc6h914+oh

cyc6hl0+h=cc6h914+h2

cyc6hl0+oh=cc6h914+h20
cyc6hl0+ho2=cc6h914+h202
cyc6hl0+ch3=cc6h914+ch4

cyc6hl0+o=cc6h913+oh

cyc6hlO+h=cc6h913+h2

cyc6hl0+oh=cc6h913+h20
cyc6hl0+ho2=cc6h913+h202
cyc6hl0+ch3=cc6h913+ch4
cyc6hl0+c3h5-a=cc6h913+c3h6

cc6h914=c6h9146
cc6bh914=c6h9156
cc6h913=cc6h813+h
cc6bh913=c6h9136
c6h9146=c2h3+c4h6
c6h9146=c6h8135+h
c6h9156=c2h2+c4h714
mcp=ch3+cyc5h9
mcp=c6hl2-1
mcp=c6hl2-2
mcp=pent2mld
mcp=pent4mld
mcp=pent3mld
mcp=c3h6+c3h6
mcp+o2=mcpm+ho2
mcp+o2=mcpt+ho2
mcp+o2=mcpsl+ho2
mcp+o2=mcps2+ho2
mcpm+h (+m) =mcp (+m)
Low pressure limit:
TROE centering:
mcpt+h (+m) =mcp (+m)
Low pressure limit:

0.15000E+49
0.49800E+00

-0.93200E+01
0.13140E+04

0.14700E+62 -0.12940E+02
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.00E+11
.26E+13
.79E+13
.80E+07
.40000E+04
.00E+09
.02E+15
.00E+12
.82E+20
.40E+13
.11264E+05
.12131E+04
.00E+13
.70E+10
.86E+05
.91E+08
.12E+05
.06E+00
.80E+02
.59E+32
.16E+12
.73E+32
.15E+12
.00E+13
.20E+13
.80E+07
.20E+06
.00E+12
.00E+11
.80E+11
.08E+05
.00E+06
.00E+12
.00E+11
.80E+02
.30E+13
.00E+13
.50E+13
.90E+12
.00E+13
.20E+13
.00E+13
.59E+45
.71E+15
.68E+15
.52E+15
.52E+15
.52E+15
.78E+16
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.60E+13
.58340E+04
.13140E+04
.40E+13
.80000E+04

0.

0
0.
1.
2.
1.
2.
3.
3.

-6.
0.
-6.
0.
0.
0.
2.
2.
0.
0.
0.
2.
2.
0.
0.
3.
0.
0.
0.
0.
0.
0.
0.
-8.
0.
0.
0.
0.
0.
0.
0.
0.
0.
0.
0.

w oo o

owgow©

22081.
49282.
22000.

4700.

30010.
14993.
15000.
93010.

.13370E+05

D000 00000000 ONO0OO0OOWOOOUJOOOOOOWVWUOWWOU U JJbs O

47590.

15500.
9600.
3250.

-1900.

-1520.

13500.
7300.

18170.

22500.

35500.

50500.

45240.

50000.

40700.

33000.

97430.

82840.

82840.

84840.

84840.

84840.

95060.

50930.

44000.

47590.

47590.

0.50000E+05

0.

0

0.
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2598.

2599.

2600.

2601.

2602.
2603.
2604.
2605.
2606.
2607.
2608.
2609.
2610.
2611.
2612.
2613.
2614.
2615.
2616.
2617.
2618.
2619.
2620.
2621.

2622.
2623.
2624.
2625.
2626.
2627.
2628.
2629.
2630.
2631.
2632.
2633.
2634.
2635.
2636.
2637.
2638.
2639.

TROE centering: 0.00000E+00
mcpsl+h (+m) =mcp (+m)

0.14564E+04

Low pressure limit: 0.17000E+59 -0.12080E+02

TROE centering: 0.64900E+00
mcps2+h (+m) =mcp (+m)

0.12131E+04

Low pressure limit: 0.17000E+59 -0.12080E+02

TROE centering: 0.64900E+00
mcpt+h=mcpm+h2

Declared duplicate reaction...
mcp+h=mcpm+h2

Declared duplicate reaction...
mcpt+h=mcpt+h2
mcp+h=mcpsl+h2
mcpt+h=mcps2+h2
mcp+o=mcpm+oh
mcp+o=mcpt+oh
mcp+o=mcpsl+oh
mcp+o=mcps2+oh
mcp+oh=mcpm+h2o0
mcp+oh=mcpt+h2o
mcp+oh=mcpsl+h2o
mcp+oh=mcps2+h2o
mcp+ho2=mcpm+h202
mcp+ho2=mcpt+h202
mcp+ho2=mcpsl+h202
mcp+ho2=mcps2+h202
mcp+ch3=mcpm+ch4
mcp+ch3=mcpt+ch4
mcp+ch3=mcpsl+ch4
mcp+ch3=mcps2+ch4
c6h1116 (+M)=mcpm (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

0.92000E-28
-0.18980E+02

h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2.
c2h6 Enhanced by 3
ar Enhanced by 7

mcpt=pent2mld5
mcpsl=cyc5h8+ch3
mcpsl=c6hll26
mcpsl=pent3mld5
mcps2=c6hlll5
mcps2=pent4mld5
mcpm=mcpmd+h
mcpt=mcpmd+h
mcpt=mcptd+h
mcpsl=mcptd+h
mcpsl=mcpsld+h
mcps2=mcpsld+h
mcps2=mcps2d+h
mcpm=mcps?2
pent2mld5=c2h4+ic4h?7
pent3mld5=c2h4+c4h713
pent4mld5=c3h6+c3h5-a
pentd4mld5=ch3+c5h814

0.12131E+04

wWoOoONOON O

[

WO URAMWWRENENUONDWOORE OO

.10000E+04
.40E+13
.11264E+05
.12131E+04
.40E+13
.11264E+05
.12131E+04
.67E+03

.63E+14

.20E+06
.60E+08
.60E+08
.65E+04
.00E+13
.54E+04
.54E+04
.00E+07
.12E+05
.31E+07
.54E+06
.64E-01
.00E+12
.88E+04
.88E+04
.52E-01
.00E+11
.41E+04
.41E+04
.82E+08

0.14280E+02 -0.60250E+03

0.21400E+03
000E+00

.000E+00
.000E+00
.500E+00

000E+00

.000E+00
.000E-01

0.

NDNWWWENNNNREUOWWWWWWOW

28000E+02

.57E+21
.59E+11
.57E+21
.57E+21
.57E+21
.57E+21
.46E+09
.00E+13

79E+30

.50E+13
.89E+30
.89E+30

89E+30

.55E-02
.30E+13
.30E+13
.30E+13

00E+13

0.10000E+05

0.

0

0.

0.13370E+05

0.

0

0.

0.13370E+05

3.

o
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o

5343.

13674.

2400.
4848.
4848.
3716.
3280.
2106.
2106.
31.
-1834.
-502.
-856.
17265.
14000.
14170.
14170.
7154.
7900.
7287.
7287.
10704.

0.50000E+05
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38025.
30710.
38025.
38025.
38025.
38025.
34990.
39000.
42963.
37500.
42963.
42963.
42963.
15367.
22500.
22500.
22500.
31000.
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2640.
2641.
2642.
2643.
2644.
2645.
2646.
2647.
2648.
2649.
2650.
2651.
2652.
2653.
2654.
2655.
2656.
2657.
2658.
2659.
2660.
2661.
2662.
2663.
2664.
2665.
2666.
2667.
2668.
2669.
2670.
2671.
2672.
2673.
2674.
2675.
2676.
2677.
2678.
2679.
2680.
2681.
2682.
2683.
2684.
2685.
2686.
2687.
2688.
2689.
2690.
2691.
2692.
2693.
2694.

2695.
2696.

pent2mldm=c3h4-a+nc3h7
pent2mld3=isope+ch3
pent4mld3=c5h813+ch3
pent2mld5S=pent2mldm
pent2mldS5=pent2mld3
pent4mldS5=pent4mld3
mcpm+o2=mcpmd+ho2
mcpt+o2=mcpmd+ho2
mcpt+o2=mcptd+ho2
mcpsl+o2=mcptd+ho?2
mcpsl+o2=mcpsld+ho?2
mcps2+o2=mcpsld+ho2
mcps2+o2=mcps2d+ho?2
mcpmdsl+o2=mcpmdsld+ho2
mcptds2+o2=mcptds2d+ho?2
mcptds2+o2=mcpmdsld+ho?2
mcptds2+o2=mcptdsld+ho2
mcps2dt+o2=mcptds2d+ho2
mcptdslbt+to2=mcptdsld+ho2
mcps2dsl+o2=mcptds2d+ho?2
mcps2dsl+o2=mcp2d+ho2
mcpmd+oh=cyc5h9+ch2o0
mcpmd+h=mcpmds1+h2
mcpmd+oh=mcpmdsl+h20
mcpmd+ho2=mcpmdsl+h202
mcptd+h=mcpmdsl+h2
mcptd+oh=mcpmdsl+h2o
mcptd+th=mcptds2+h2
mcptd+oh=mcptds2+h20
mcptdth=mcptdslb+h2
mcptd+oh=mcptdslb+h2o
mcpsld+h=mcptds2+h2
mcpsld+oh=mcptds2+h2o
mcpsld+h=mcps2dsl+h2
mcpsld+oh=mcps2dsl+h2o
mcps2d+h=mcps2dsl+h2
mcps2dt+oh=mcps2dsl+h2o
mcpmdsld+h=mcptdsldp+h2
mcpmdsld+oh=mcptdsldp+h2o0
mcpmdsld+h=mcptdslds+h2
mcpmdsld+oh=mcptdslds+h2o
mcptdsld+h=mcptdsldp+h2
mcptdsld+oh=mcptdsldp+h2o
mcptdsld+h=mcp2dt+h2
mcptdsld+oh=mcp2dt+h2o
mcptds2d+h=mcp2dt+h2
mcptds2d+oh=mcp2dt+h2o
mcptds2d+h=mcptds2dp+h2
mcptds2d+oh=mcptds2dp+h2o
mcp2dt=mcptdsldp
mcptdsldp=mcptds2dp
mcpmdsl=c2h4+ic4h5
mcptdslb=>ch3+c2h2+c3hd-a
cpd+ch3=mcps2dsl
c5h5+ch3=mcp2d

Reverse Arrhenius coefficients:

mcp2d=mcp2dp+h
mcp2d=mcp2dt+h

OOFOONOFRFPRFRPWWRHRRFRFODWOFODWUOWOOOF WORNMWUUWOWRRFRFOAODFEREJDIJRF OO OORRRRDSDREREODSOCOODNDNDEDN

.00E+13
.30E+13
.60E+13
.54E+07
.75E+08
.75E+08
.50E+11
.90E+11
.58E+12
.50E+11
.58E+12
.58E+12
.58E+12
.58E+12
.27E+11
.27E+11
L27E+11
.20E+11
.58E+12
.90E+11
.90E+11
.37E+12
.08E+05
.00E+06
.28E+04
. T4E+05
.00E+06
.40E+04
.00E+06
.40E+04
.00E+06
.50E+04
.30E+06
.40E+04
.00E+06
.08E+05
.00E+06
.40E+04
.00E+06
.40E+04
.00E+06
.94E-01
.00E+14
.40E+04
.00E+06
.40E+04
.00E+14
. T4E+05
.00E+06
.78E+03
.17E+11
.00E+13
.00E+13
.30E+10
.38E+94
.89E+84
.07+116
.T7TE+97
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50000.
38200.
38200.
9000.
32500.
32500.
5000.
5000.
5000.
5000.
5000.
5000.
5000.
15200.
15200.
15200.
15200.
2500.
15200.
15200.
15200.
-1040.
-1900.
-1520.
12400.
2510.
-298.
-1900.
-1520.
-1900.
-1520.
-2790.
-2620.
-1900.
-1520.
-1900.
-1520.
-1900.
-1520.
-1900.
-1520.
-400.
1714.
-1900.
-1520.
-1900.
1714.
2510.
-298.
33870.
27741.
35400.
35400.
7490.
45191.
106570.
147411.
122314.
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2748.
2749.
2750.
2751.
2752.
2753.
2754.
2755.
2756.
2757.
2758.
2759.
2760.
2761.
2762.
2763.
2764.
2765.
2766.
2767.

2768.
2769.
2770.
2771.
2772.
2773.
2774.
2775.
2776.
2777.
2778.
2779.
2780.
2781.
2782.
2783.
2784.
2785.
2786.
2787.
2788.
2789.
2790.
2791.
2792.
2793.
2794.
2795.
2796.
2797.
2798.

cyc5h8+c2h3=cyc5h7+c2h4
cyc5h8+c2h5=cyc5h7+c2h6
cyc5h8+c3h5-a=cyc5h7+c3h6
cyc5h8+c5h7=cyc5h7+c5h813
cyc5h8+c5h5=cyc5h7+cpd
cyc5h8=cpd+h2
cyc5h8+o02=cyc5h7+ho2
cyc5h8=c5h813
cyc5h8+cyc5h8=cyc5h7+cyc5h9
cpd+h=cyc5h7
cpd+ho2=cyc5h7+02
cyc5h7+02=c2h3cho+ch2cho
cyc5h7+oh=cpd+h2o
cyc5h7+o=cpd+oh
cyc5h7+h=cpd+h2
cyc5h7+h=cyc5h8
cyc5h7+o=c4hé6+hco
c5h7=cyc5h7

c5h5+h=cpd

cpd (+M) =c2h2+c3h4-a (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

co Enhanced by
co2 Enhanced by
h2o Enhanced by
h2 Enhanced by
ch4 Enhanced by

c3h4-p+c2h3=cpd+h
c3h4-a+c2h3=cpd+h
c3h3+c2hd4=cpd+h
cpd+h=c5h5+h2
cpd+h=c5h7
cpd+o=c5h5+oh
cpd+o=nc4h5+co+h
cpd+o=c4h6+co
cpdt+o=b-acyc5h5o+h
cpdt+o=a-acyc5Shbo+h
cpd+o=ch2co+c3h4-a
cpd+o=ch2co+c3hd-p
cpd+oh=c5h5+h20
cpd+ho2=c5h5+h202
cpdt+hco=c5h5+ch2o
cpd+ch3=c5h5+ch4
cpd+c2h3=c5h5+c2h4
cpd+c3h5-a=c5h5+c3h6
cpd+h=>c3h5-a+c2h2
c5h5=1c5h5
1lc5h5=c3h3+c2h2
c5h5=>c3h3+c2h2
c3h3+c2h2=>c5h5
c5h5+02=c5h4o+oh
c5h5+02=c2h3chcho+co
c5h5+02=c4h4o+hco
c5h5+02=c5h5024+0
c5h5+o=nc4h5+co
c5h5+o0=c5h4o+h
c5h5+ho2=c5h5024+0oh
c5h5+ho2=c5h4o0+h20

0.10000E+99 -0.22250E+02
0.14410E+400

1.500E+00
2.000E+00
6.000E+00
2.000E+00
2.000E+00

0.53580E+01
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.00E+11
.80E+00
.00E+01
.20E+02
.60E+11
L24E+13
.80E+12
.15E+20
.53E+14

10E-03

.85E-04
.70E+09
.02E+12

80E+13

.80E+13
.00E+14
.26E+13
.89E+11
.71E+63
.80E+17
.12632E+06
32840E+04

.00E+11
.00E+11
.00E+10
.60E+12
.14E+14
.35E+07
.70E+51
.50E+12
.91E+12
.60E+12

00E+12

.00E+12
.00E+14
.22E-09
.08E+08

60E+03

.20E-01
.41E+05
.74E+36
.84E+94
.01E+68
.00E+12
.55E+99
.77E+01
.19E+09
.62E+13
.06E+15
.75E+14

79E+13

.86E+10
.19E+33

|
—
OP OO0 O0OO0OO0OORRPEPWOOOOOWWWOo

0.

WHRFWWIURMORBNOOOWOWWOOORREORLRONOOOO

35600.
21050.
104000.

67100E+10
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2799.
2800.
2801.
2802.
2803.
2804.
2805.
2806.
2807.
2808.
2809.

2810.

2811.
2812.
2813.
2814.
2815.
2816.
2817.
2818.
2819.
2820.
2821.
2822.
2823.
2824.
2825.
2826.
2827.
2828.
2829.
2830.
2831.
2832.
2833.
2834.
2835.
2836.
2837.
2838.
2839.
2840.
2841.
2842.
2843.
2844,
2845.
2846.
2847.
2848.
2849.
2850.
2851.
2852.
2853.
2854.

c5h5+ho2=c5h500h
c5h500h=c5h5024+oh
c5h5+ho2=>oh+co+nc4h5
c5h5+ho2=>oh+hco+c4h4
c5h5+oh=>co+c2h4+c2h2
c5h5+oh=>h+ch2co+c3h3
c5h5+oh=c5h4oh+h
c5h5+oh=c4hé6+co
c5h5+oh=a-acyc5h5o+h
c5h5+oh=b-acyc5h5o+h
cd4hd4o+h=c3h5-a+co

Declared duplicate reaction...

c4hd4o+h=c3h5-atco

Declared duplicate reaction...

c4hd4o+o=ch2chothcco
c4hd4o+oh=c3h5-a+co2
c5h5024=c5h4o+h
c5h5024=nc4h5+co
c5h5024+02=c5h40+ho2
nc4h5+co=c4h5co
chchcho=c2h3co
c2h2+hco=chchcho
c5hd4oh=co+nc4h5
c5h4oh+h=c5h50h
c5h4oh+h=c5h4o0+h2
c5h4oh+o2=c5h4o+ho2
c5hd4o=co+c2h2+c2h2
c5hd4o=co+c4h4
c5hd4o+h=nc4h5+co
c5hd4o+h=c5h4oh
c5h4o+h=c5h30+h2
c5h4o+o=c5h3o0+oh
c5h4o+o=co+hco+c3h3
c5h4o+oh=c5h30+h20
c5h3o+h=c5h4o
c5h30=>c2h2+co+c2h
nc4h5+c3h4-a=toluent+h
nc4h5+c3h4-p=toluen+h
c3h3+c4h6=toluen+h
toluen=c6h5+ch3
toluen=phch2+h
toluen+o2=phch2+ho2
toluent+ho2=phch2+h202
toluen+oh=phch2+h20
toluent+oh=céh5oh+ch3
toluen+o=phch2+oh
toluen+h=phch2+h2
toluent+h=céh6+ch3
toluen+ch3=phch2+ch4
toluen+c2h5=phch2+c2h6
toluen+c6h5=phch2+c6h6
toluen+nc4h5=phch2+c4h6
toluen+c2h3=phch2+c2h4
c5h5+c2h2=phch2
phch2+o02=phhco+oh
phch2+ho2=phch2o+oh
phch2+oh=phch2oh
phch2+o=phhco+h
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.08E+50
.59E+20
.00E+11
.00E+12
.00E+14
.50E+13
.06E+12
.16E+20
.12E+14
.73E+13
.60E+13

.90E+06

.00E+08
.00E+12
.06E+18
.10E+79
.00E+11
.51E+11
.40E+09
.77TE+06
.69E+45
.00E+14
.10E+13
.00E+13
.46E+29
.34E+35
.82E+28
.4T7E+30
.00E+12
L40E+13
.20E+08
.10E+08
.00E+14
.00E+13
.00E+11
.32E+11
.27E+05
.40E+16
.00E+15
.00E+14
.00E+14
.77E+05
.83E+02
.30E+11
.47E+00
.90E+08
.88E+10
.01E+11
.10E+12
.00E+12
.00E+12
.40E+17
.31E+12
.00E+13
.00E+13
.58E+13
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9210.
42857.

4350.
4350.
15960.
16780.
18980.
13690.
2740.

1300.
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2855.
2856.
2857.
2858.
2859.
2860.
2861.
2862.
2863.
2864.
2865.
2866.
2867.
2868.
2869.
2870.
2871.
2872.
2873.
2874.
2875.
2876.
2877.
2878.
2879.

2880.

2881.
2882.
2883.
2884.
2885.
2886.

2887.
2888.
2889.
2890.
2891.
2892.
2893.
2894.
2895.
2896.
2897.
2898.
2899.
2900.
2901.

phch2+o=c6h5+ch2o
phch2+c3h3=toluen+c3h2
phch2+céh5oh=toluen+c6h50
phch2oh+o2=>phhco+ho2+h
phch2oh+oh=>phhco+th20o+h
phch2oh+h=c6h6+ch2oh
phch2oh+phch2=>phhco+toluen+h
phch2oh+c6h5=>phhco+c6h6+h
phch2o=phhco+h
phhco=phco+h
phhco+o2=phco+ho2
phhco+ho2=phco+h202
phhco+oh=phco+h2o
phhcotoh=c6h5oh+hco
phhco+o=phco+oh
phhcoth=phco+h2
phhco+h=c6hé6+hco
phhco+ch3=phco+ch4
phhco+c6h5=phco+c6h6
phco=c6h5+co
phco+o2=c6h50+co2
phco+ho2=>c6h5+co2+oh
Alc2h3=c6h6+h2cc
c6h5+c2h3=A1c2h3
c5h5+c3h3=A1c2h3

Declared duplicate reaction...

c5h5+c3h3=Alc2h3

Declared duplicate reaction...

c4h4+c4h4=A1c2h3
Alc2h3+h=c6h6+c2h3
Alc2h3+h=c6h5+c2h4
Alc2h3+o=phch2+hco
c5h5+c5h5=A2+h+h
c4h713+ch3 (+M) =but3mld (+M)
Low pressure limit:
TROE centering:

h2 Enhanced by
h2o0 Enhanced by
ch4 Enhanced by
co Enhanced by
co2 Enhanced by
c2h6 Enhanced by

ar Enhanced by

but3mld+h=but3mldt+h2
but3mld+oh=but3mldt+h2o
but3mld+ho2=but3mldt+h202
but3mld+ch3=put3mldt+ch4
but3mldt+h=but3mld
but3mld+o=but3mldp+oh
but3mld+h=but3mldp+h2
but3mld+oh=but3mldp+h2o
but3mld+ho2=but3mldp+h202
but3mld+ch3=but3mldp+ch4d
but3mldp=c4h6+ch3
but3mldp=c3h6+c2h3
but3mldp=isope+h
but3mldp+o2=isope+ho2
but3mldp+h=but3mld

0.39100E+61
0.10400E+00

2
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2.
1.
2.
3.
7.

-0.12810E+02
0.16060E+04

.000E+00

000E+00
000E+00
500E+00
000E+00
000E+00
000E-01
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.00E+13
.00E+12
.05E+11
.00E+14
.43E+12
.20E+13
.11E+11
.40E+12
.30E+14
.98E+15
.02E+13
.00E+12
.71E+09
.20E+13
.04E+12
.00E+13
.20E+13
.77E+03
.01E+11
.98E+14
.00E+10
.00E+13
.80E+13
.20E+27
.64E+66

.20E+35

.48E+14
.62E+24
.63E+37
.43E+19
.00E+12
.00E+14
.62500E+04
.60000E+05

.50E+04
.30E+06
.60E+04
.00E+10
.00E+14
.93E+05
.88E+05
.05E+10
.68E+13
.04E-01
.00E+13
.00E+13
.50E+13
.50E+10
.00E+14
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-3
-6

-1.
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0.

0.
9500.
41400.
2583.
5148.
9500.
4400.
1100.
83701.
39000.
11665.
-447.
5123.
3080.
4928.
5148.
5773.
4400.
29401.
2870.
0.
78130.
7200.
27529.

5058.

37960.
19830.
31672.
14400.
4000.
-262.

0.61184E+04

-2790.
-2620.
10900.

5600.

3716.
6280.
1590.
20440.
7154.
31000.
35500.
46000.
2500.
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2919.

2920.
2921.
2922.
2923.
2924,
2925.
2926.
2927.
2928.
2929.
2930.
2931.
2932.
2933.
2934.
2935.
2936.
2937.
2938.
2939.
2940.
2941.
2942.
2943.
2944.
2945.
2946.
2947.
2948.
2949.
2950.
2951.
2952.
2953.
2954,
2955.
2956.
2957.

isope+o=isopy+oh
isope+h=isopy+h2
isope+oh=isopy+h20
isopetho2=isopy+h202
isope+ch3=isopy+ch4
isopy=>c3h4-a+c2h3
c3h4-a+c2h3=>isopy
isopy+h=isope
isopy+ho2=isopyooh
isopyooh=isopyo+oh
isopyo=ic4h5+ch2o
isopyo=c4hé6+hco
c3h5-t+c2h3=isope
ic4h5+ch3=isope
isope+h=c3h6+c2h3
isopeth=c4h6é6+ch3
isopet+h=c3h5-t+c2h4
Declared duplicate reaction...
isope+h=c3h5-t+c2h4
Declared duplicate reaction...
but2mld=c3h5-t+c2h5
but2mld=ic4h7+ch3
but2mld=but2mldm+h
but2mld=but2mld3+h
but2mld+o2=but2mldm+ho2
but2mld+o2=but2mld3+ho2
but2mld+h=ic4h8+ch3
but2mld+h=c3h6+c2h5
but2mld+h=c4h8-1+ch3
but2mld+h=but2mld3+h2
but2mld+o=but2mld3+oh
but2mld+oh=but2mld3+h2o
but2mld+ho2=but2mld3+h202
but2mld+ch3=but2mld3+ch4
but2mld+h=but2mldm+h2
but2mld+o=but2mldm+oh
but2mld+oh=but2mldmt+h2o
but2mld+ho2=but2mldm+h202
but2mld+ch3=but2mldm+ch4
but2mld+h=but2mld4+h2
but2mld+o=but2mld4+oh
but2mld+oh=but2mld4+h2o
but2mld+ho2=but2mld4+h202
but2mld+ch3=but2mld4+chd
but2m2d=c4h722+ch3
but2m2d=ic4h7v+ch3
but2m2d=but2mld3+h
but2m2d=but3mldt+h
but2m2d+o2=put2mld3+ho2
but2m2d+o2=put3mldt+ho2
but2m2d+h=t2c4h8+ch3
but2m2d+h=c2c4h8+ch3
but2m2d+h=ic4h8+ch3
but2m2d+oh=ch3coch3+c2h5
but2m2d+o=ch3coch3+c2h4
but2m2d+o=tc3h6cho+ch3
but2m2d+o=ch3chcoch3+ch3
but2m2d+h=but2mld3+h2
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.T4E+11
.43E+06
.00E+06
.60E+03
.58E+01
.27E+16
.91E-19
.00E+14
.88E+54
.4T7E+45
.38E+43
.30E+30
.00E+14
.00E+13
.03E+11
.94E+36
.35E+39

.60E+57

.30E+21
.90E+20
.00E+15
.00E+15
.65E+01
.05E+04
.36E+10
.71E+09
.71E+09
.40E+04
.80E+10
.00E+06
.40E+03
.00E+11
. T4E+05
.74E+11
.00E+06
.60E+03
.22E+00
.85E+07
.10E+13
.67E+06
.00E+11
.00E-01
.76E+93
.38E+93
L40E+15
.92E+15
.13E+02
.65E+01
.34E+09
.34E+09
.56E+10
.37E+12
.46E+05
.24E+08
.85E+09
.82E+04
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47657.

97720.
75930.
84000.
84000.
38513.
37180.
561.
4841.
4841.
-1900.
3250.
-1520.
12400.
7300.
2510.
5900.

-298

13900.
5670.
7700.
7850.

17000.
8200.
137933.
137933.
84308.
83276.
38513.
38513.
4823.
4823.
2383.
-1040.
-832.
-238.
-238.
3793.
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but2m2d+h=but3mldt+h2
but2m2d+o=but2mld3+oh
but2m2d+o=but3mldt+oh
but2m2d+oh=but2mld3+h2o
but2m2d+oh=but3mldt+h2o
but2m2d+ho2=but2mld3+h202
but2m2d+ho2=but3mldt+h202
but2m2d+ch3=but2mld3+ch4
but2m2d+ch3=but3mldt+ch4
but2m2d+ch3o=but2mld3+ch3oh
but2m2d+ch3o=but3mldt+ch3oh
but2mld4=c2h4+c3h5-t
but2mld4=isope+h
but2mld4+o2=isope+ho2
but2mldm=c3h4-a+c2h5
but2mldm+ho2=ch2o0+c4h712+oh
but2mld3=isope+h
c4h612+ch3=but2mld3
but2mld3+o2=but2mld3o2
but2mld3o2=isope+ho?2
but2mld3+o2=isope+ho2
but2mld3+ho2=but2m2dlooh
but2mld3+ho2=but2mld3ooh
but2m2dlooh=but2m2dlo+oh
but2mld3ooh=but2mld3o+oh
but2mld3+ho2=but2mld3o+oh
but2mld3+ho2=but2m2dlo+oh
but2mld3o=ic3h5cho+ch3
but2m2dlo=c4h722+ch2o0
but2m2dlo=t2c4h8+hco
but2m2dlo=c2c4h8+hco
but2m2dlo=sc3h5cho+ch3
but3mldt=isope+h
but3mldt+o2=isope+ho2
but3mldt+ho2=but2m2d4ooh
but3mldt+ho2=but3mldtooh
but2m2d4ooh=but2m2d4o+oh
but3mldtooh=but3mldto+oh
but3mldt+ho2=but3mldto+oh
but3mldt+ho2=but2m2d4o+oh
but2m2d4o=ic4h8+hco
but3mldto=c2h3coch3+ch3
but3mldto=ch3coch3+c2h3
but2m-1=c4h8-1+ch3
but2m-1=c3h6+c2h5
but2m-2=ic4h8+ch3
but2m-3=t2c4h8+ch3
but2m-3=c2c4h8+ch3
but2m-1=but2mld+h
but2m-2=but2mld+h
but2m-2=but2m2d+h
but2m-3=but2m2d+h
but2m-1+o2=put2mld+ho2
but2m-2+o02=put2mld+ho2
but2m-2+o02=put2m2d+ho2
but2m-3+o02=put2m2d+ho2
nc5hl2=c5hll-1+h
nc5hl2=c5hl11-2+h
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.41E+04
L48E+11
.74E+11
.05E+05
.27E+04
.54E+00
.71E-01
.08E+01
.54E+01
.96E+12
.98E+12
.00E+13
.20E+13
.60E+11
.00E+13
.50E+12
.00E+13
.76E+04
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.47E+45
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.00E+13
.00E+13
.00E+13
.67E+13
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.00E+16
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nc5hl2=c5hl1-3+h
nc5hl2=pc4h9+ch3
nc5hl2=nc3h7+c2h5
nc5hl2+02=c5hll-1+ho2
nc5hl2+02=c5hll-2+ho2
nc5hl2+o02=c5h11-3+ho2
nc5hl2+h=c5h11-1+h2
nc5hl12+h=c5h11-2+h2
nc5hl2+h=c5h11-3+h2
ncb5hl2+o=c5hl1l-1+oh
nc5hl2+o=c5hl11-2+oh
ncbShl2+o=c5h11-3+4oh
nc5hl2+oh=c5hll-1+h20
ncbShl2+oh=c5hl1-2+h20
nc5hl2+oh=c5h11-3+h20
nc5hl2+ho2=c5hl11-1+h202
nc5hl2+ho2=c5h11-2+h202
nc5hl2+ho2=c5h11-3+h202
ncbShl2+hco=c5hll-1+ch2o
nc5hl2+hco=c5hl1-2+ch2o0
ncbShl2+hco=c5hl1-3+ch2o
nc5hl2+ch3=c5hl1l-1+ch4
nc5hl2+ch3=c5hl11-2+ch4
nc5hl2+ch3=c5h11-3+ch4
nc5hl2+ch3o=c5hl1l-1+ch3oh
nc5hl2+ch30=c5hl11-2+ch3oh
nc5hl2+ch3o=c5h11-3+ch3oh
ncb5hl2+ch302=c5hll-1+ch302h
nc5hl2+ch302=c5h11-2+ch302h
ncb5hl2+ch302=c5h11-3+ch302h
nc5hl2+c2h3=c5hl11-1+c2h4
nc5hl2+c2h3=c5h11-2+c2h4
nc5hl2+c2h3=c5h11-3+c2h4
nc5hl2+c2h5=c5h11-1+c2h6
nc5h12+c2h5=c5h11-2+c2h6
nc5hl2+c2h5=c5h11-3+c2h6
c5h11-1=c5h11-2
c5hl11-1=c5hl11-3
c5hl1l-1=c2h4+nc3h7
c5h11-1=c5h10-1+h
c5hl11-1+02=c5h10-1+ho2
c5hll-1+oh=c5h10-1+h20
c5hll-1+o=ch2o0+pc4h9
c5h11-1+h=c5h10-1+h2
c5h11-2=c3h6+c2h5
c5h11-2=c5h10-1+h
c5h11-2=c2c5h10+h
c5h11-2=t2c5h10+h
c5h11-3=c4h8-1+ch3
c5h11-3=c2c5h10+h
c5h11-3=t2c5h10+h
c5h11-2+02=c5h10-1+ho2
c5hl1-2+02=t2c5h10+ho2
c5h11-2+02=c2c5h10+ho2
c5h11-3+02=t2c5h10+ho2
c5h11-3+02=c2c5h10+ho2
c5h11-2+ho2=c2c5h10+h202
c5h11-2+ho2=t2c5h10+h202
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.00E+16
.00E+17
.16E+17
.97E+13
.94E+13
.97E+13
.88E+05
.60E+06
.30E+06
.93E+05
.54E+04
.7T7E+04
.713E+07
.41E+10
.72E+06
.08E+01
.26E+02
.32E+01
.04E+05
.16E+07
.08E+07
.04E-01
.41E+04
.70E+04
.16E+11
.19E+11
.10E+11
.68E+13
.12E+13
.60E+12
.02E+12
.00E+11
.00E+11
.02E+11
.00E+11
.00E+10
.15E+01
.89E-12
.00E+13
.26E+13
.37E-01
.43E+13
.00E+14
.25E+13
.00E+13
.30E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+13
.00E+12
.00E+12
.35E-01
.35E-01
.35E-01
.07E+00
.07E+00
.40E+13
.40E+13
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94990.
84650.
87040.
50870.
47690.
47690.
6280.
4471.
4471.
3716.
2106.
2106.

504.
-1015.
17160.
13718.
13718.
18500.
17000.
17000.

7154.

7287.

7287.

7000.

5000.

5000.
20440.
17690.
17690.
18000.
16800.
16800.
13400.
10400.
10400.
15310.
18780.
28700.
38600.
11960.

28700.
40400.
37900.
37900.
31000.
37900.
37900.
9322.
9322.
9322.
9322.
9322.
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3074.
3075.

3081.

3082.
3083.
3084.
3085.
3086.
3087.
3088.
3089.
3090.
3091.
3092.
3093.
3094.
3095.
3096.
3097.
3098.
3099.
3100.
3101.
3102.
3103.
3104.
3105.
3106.
3107.
3108.
3109.
3110.
3111.
3112.
3113.
3114.
3115.
3116.
3117.
3118.
3119.
3120.
3121.
3122.
3123.
3124.
3125.
3126.
3127.
3128.
3129.

c5h11-2+ho2=>nc3h7+ch3cho+oh
c5h11-2+0oh=c5h10-1+h20
c5hll-2+oh=c2c5h10+h20
c5hll-2+oh=t2c5h10+h20
c5hl1-2+o=nc3h7+ch3cho
c5h11-2+h=c2c5h10+h2
c5h11-2+h=t2c5h10+h2

c5h10-1 (+m) <=>c4h714+ch3 (+m)
Low pressure limit:
TROE centering:
c5h10-1=c2h5+c3h5-a
c5h10-1=c2h4+c3h6
c2h3+nc3h7=c5h10-1
c5h10-1+02=c5h913+ho2
c5h10-1+0=c5h913+0oh
c5h10-1+o0=c5h914+oh
c5h10-1+0=c5h915+0oh
c5h10-1+h=c5h913+h2
c5h10-1+h=c5h914+h2
c5h10-1+h=c5h915+h2
c5h10-1+oh=c5h913+h20
c5h10-1+oh=c5h914+h20
c5h10-1+oh=c5h915+h20
c5h10-1+ho2=c5h913+h202
c5h10-1+ho2=c5h914+h202
c5h10-1+ho2=c5h915+h202
c5h10-1+ch3=c5h913+ch4
c5h10-1+ch3=c5h914+ch4
c5h10-1+ch3=c5h915+ch4
c5h10-1+c2h5=c5h913+c2h6
c5h10-1+h=c3h6+c2h5
c5h10-1+h=c2h4+nc3h7
c2¢c5h10=t2c5h10
c2c5h10=c4h713+ch3
c2¢c5h10+02=c5h913+ho2
c2c5h10+02=c5h924+ho2
c2c5h10+ho2=c5h913+h202
c2c5h10+ho2=c5h924+h202
c2c5h10+ho2=>ch3cho+c3h6+oh
c2c5h10+oh=c5h913+h20
c2c5h10+oh=c5h924+h20
c2c5h10+0=c5h913+0oh
c2c5h10+0=c5h924+0oh
c2c5hl0+o=ch3cho+c3h6
c2¢c5h10+h=c5h913+h2
c2c5h10+h=c5h924+h2
c2c5h10+ch3=c5h913+ch4
c2c5h10+ch3=c5h924+ch4
c2c5h10+c2h5=c5h913+c2h6
c2c5h10+c2h5=c5h924+c2h6
c2c5h10+h=c3h6+c2h5
c2c5h10+h=c4h8-1+ch3
t2c5h10=c4h713+ch3
t2c5h10+02=c5h913+ho2
t2c5h10+02=c5h924+ho2
t2c5h10+ho2=c5h913+h202
t2c5h10+ho2=c5h924+h202
t2c5h10+ho2=>ch3cho+c3h6+oh

0.53400E+18
0.95015E-01
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L43E+13
L40E+13
L40E+13
.40E+13
.00E+14
.00E+13
.00E+13
.60E+52
.42959E+05
.53476E+04
.00E+16
.16E+12
.64E+12
.70E+13
.80E+10
.60E+13
.10E+13
.02E+06
.00E+06
.85E+07
.02E+06
.60E+06
.67E+06
.40E+03
.00E+11
.00E+11
.00E+11
.00E+11
.00E-01
.40E+00
.31E+23
.25E+22
.86E+14
.00E+16
.70E+13
.70E+13
LATE+11
.80E+10
.01E+11
.38E+13
.25E+13
.44E+13
.62E+12
.00E+12
.92E+13
.95E+13
.22E+00
.00E+11
.50E+11
.00E+11
.20E+22
.80E+16
.00E+16
.70E+13
.70E+13
LATE+11
.80E+10
.01E+11
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0
0
0
0
0
0
0
6

0.43256E+04
71340.
57430.
0.
37000.
3250.
5200.
7850.
655.
5000.
7700.
-437.
=770.
450.
12400.
15500.
17000.
7300.
9600.
8200.
4140.
9830.
11048.
63501.
81000.
37000.
37000.
14962.
12583.
12068.
3060.
2217.
2968.
1968.
0.
5445.
4445,
5670.
7300.
9000.
8000.
11180.
6461.
81000.
37000.
37000.
14962.
12583.
12068.
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3178.
3179.
3180.
3181.
3182.
3183.
3184.
3185.
3186.
3187.

t2c5h10+oh=c5h913+h20
t2c5h10+oh=c5h924+h20
t2c5h10+0=c5h913+0h
t2c5h10+0=c5h924+0h
t2c5hl0+o=ch3cho+c3h6
t2c5h10+h=c5h913+h2
t2c5h10+h=c5h924+h2
t2c5h10+ch3=c5h913+ch4
t2c5h10+ch3=c5h924+ch4
t2c5h10+c2h5=c5h913+c2h6
t2c5h10+c2h5=c5h924+c2h6
t2c5h10+h=c3h6+c2h5
t2c5h10+h=c4h8-1+ch3
c5h913+h=c5h10-1
c5h913+h=c2c5h10
c5h913+h=t2c5h10
c5h924+h=c2c5h10
c5h924+h=t2c5h10
c5h915=c3h5-a+c2h4
c5h915=c5h913
c5h915+02=c5h814+ho2
c5h915=c5h814+h
c5h914=c2h3+c3h6
c5h913=c4h6+ch3
c5h913=c5h813+h
c5h913+02=c5h813+ho2
c5h913+02=ch2cho+c2h5cho
c5h913+02=ch2o0+c3h6cho-2
c5h913+ho2=>c2h3cho+c2h5+oh
c5h913+ho2=>c2h5cho+c2h3+oh
c5h913+h=c5h813+h2
c5h913+ch3=c5h813+ch4
c5h913+c2h3=c5h813+c2h4
c5h913+c2h5=c5h813+c2h6
c5h913+c3h5-a=c5h813+c3h6
c5h913+c4h713=c5h813+c4h8-1
c5h913+0=c2h3cho+c2h5
c5h924=c5h813+h
c5h924+02=c5h813+ho2
c5h924+02=ch3chcho+ch3cho
c5h924+o=sc3h5cho+ch3
nc4h5+ch3=c5h813
c3h5-s+c2h3=c5h813
c3h5-a+c2h3=c5h814
c5h813+ho2=>c2h3cho+c2h4+oh
c5h813+ho2=>c4h6+ch2o+oh
c5h813+oh=ch3cho+c3h5-a
c5h813+oh=c2h5+c2h3cho
c5h813+oh=ch3cho+c3h5-s
c5h813+oh=ch20+c4h713
c5h813+o=c2h3cho+c2h4
c5h813+o=ch2o0+c4h6
c5h813+h=c3h5-a+c2h4
c5h813+h=c5h7+h2
c5h813+oh=c5h7+h20
c5h813+o=c5h7+oh
c5h813+ho2=c5h7+h202
c5h813+ch3=c5h7+ch4
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.38E+13
.25E+13
L44E+13
L62E+12
.00E+12
.92E+13
.95E+13
.22E+00
.00E+11
.50E+11
.00E+11
.20E+22
.80E+16
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.30E+13
.34E+09
.60E+12
.85E+11
.00E+13
.30E+13
.00E+13
.58E+12
.70E+09
.70E+09
.50E+12
.50E+12
.16E+13
.00E+13
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.16E+12
.03E+13
.00E+13
.58E+12
.70E+09
.03E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+11
.00E+11
.37E+12
.37E+12
.37E+12
.37E+12
.50E+08
.50E+08
.35E+08
. 74E+05
.00E+06
.74E+11
.60E+03
.22E+00
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-1040.

2000.
2510.
-298.
5900.
13900.
5670.
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c5h814+ho2=>c2h3cho+c2h4+oh
c5h814+ho2=>c4hé6+ch2o+oh
c5h814+h=c5h7+h2
c5h814+oh=c5h7+h20
c5h814+ho2=c5h7+h202
c5h814+ch3=c5h7+ch4
c5h7+02=c2h3chcho+ch2o
c5h7+02=ch2cho+c2h3cho
c5h7+0=c2h3cho+c2h3
c5h7+oh=c2h3cho+c2h4
c5hll-1+o02=pentlo2
c5hll-2+02=pent202
c5hll-3+02=pent302
pentlo2=c5h10-1+ho2
pent202=c5h10-1+ho2
pent202=c2c5h10+ho2
pent202=t2c5h10+ho2
pent302=c2c5h10+ho2
pent302=t2c5h10+ho2
pentlo2=pentlo2h2j
pentlo2=pentlo2h3j
pentlo2=pentlo2h4j
pentlo2=pentlo2h5j
pent2o02=pent202hlj
pent2o02=pent202h3j
pent2o02=pent202h4j
pent2o02=pent202h5j
pent3o02=pent302h2j
pent3o02=pent302hlj
pentlo2h2j+o2=pentlo2h202
pentlo2h3j+o2=pentlo2h302
pentlo2h4j+o2=pentlo2h4o?2
pentlo2h5j+o02=pentlo2h502
pent202hlj+o2=pent202hlo?2
pent202h3j+o02=pent202h302
pent202h4j+o2=pent202h4o?2
pent202h5j+02=pent202h502
pent3o02hlj+o2=pent302hlo2
pent302h2j+o02=pent302h202
pentlo2h202=pent2o02hl*o+oh
pentlo2h302=pent302hl*o+oh
pentlo2h4o02=pent4o2hl*o+oh
pentlo2h502=pent502hl*o+oh
pent2o02hlo2=pentlo2h2*o+oh
pent202h302=pent302h2*o+oh
pent2o02h4o02=pent4o2h2*o+oh
pent202h502=pent502h2*o+oh
pent3o2hlo2=pentlo2h3*o+oh
pent3o02h202=pent202h3*o+oh
pent2o2hl*o=>hco+nc3h7cho+oh

pent3o2hl*o=>ch2cho+c2h5cho+oh
pentd4o2hl*o=>pc2h4cho+ch3cho+oh
pent502hl*o=>c3h6cho-4+ch2o+oh

pentlo2h2*o=>nc3h7co+ch2o+oh

pent3o02h2*o=>ch3co+c2h5cho+oh
pent4o2h2*o=>ch3coch2+ch3cho+oh
pent5o2h2*o=>ch2o+acetoch2+oh
pentlo2h3*o=>c2h5coch2+ch2o+oh
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.00E+11
.00E+11
.00E+06
.00E+06
.00E+11
.00E+14
.70E+09
.70E+09
.00E+13
.00E+13
.86E+16
.49E+14
.49E+14
.58E+07
.40E+09
.57E+09
.57E+09
.60E+10
.60E+10
.01E+08
.36E+07
.72E+06
.94E+05
.46E+09
.72E+09
.03E+10
.23E+06
.88E+07
.43E+09
.57E+14
.57E+14
.57E+14
.09E+16
.09E+16
.57E+14
.57E+14
.09E+16
.09E+16
.57E+14
.44E+07
.10E+04
.26E+03
.12E+03
.76E+08
.75E+08
.75E+02
.7TT7E+02
.79E+01
.75E+08
.50E+15
.50E+15
.50E+15
.50E+15
.50E+15
.50E+15
.50E+15
.50E+15
.50E+15
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3246.
3247.
3248.
3249.
3250.
3251.
3252.
3253.
3254.
3255.
3256.
3257.
3258.
3259.
3260.
3261.
3262.
3263.
3264.
3265.
3266.
3267.
3268.
3269.
3270.
3271.
3272.
3273.
3274.
3275.
3276.
32717.
3278.
3279.
3280.
3281.
3282.
3283.
3284.
3285.
3286.
3287.
3288.
3289.
3290.
3291.
3292.
3293.
3294.
3295.
3296.
3297.
3298.
3299.
3300.
3301.
3302.
3303.

pent2o02h3*o=>c2h5co+ch3cho+oh
pentlo2h2j=pentcylo2+oh
pentlo2h3j=pentcylo3+oh
pentlo2h4j=pentcylod+oh
pentlo2h5j=pentcylo5+oh
pent2o02hlj=pentcylo2+oh
pent202h3j=pentcy203+oh
pent2o02h4j=pentcy2o4+oh
pent2o02h5j=pentcylo4+oh
pent3o02hlj=pentcylo3+oh
pent302h2j=pentcy203+oh
pentcylo2+oh=>ch2co+nc3h7+h20
pentcylo2+oh=>c2h3cho+c2h5+h20
pentcylo3+oh=>c2h5co+c2h4+h20
pentcylo3+oh=>hco+c4h8-1+h20
pentcylo4+oh=>ch2cho+c3h6+h20
pentcylod4+oh=>ch3coch2+c2h4+h20
pentcylo5+oh=>pc2h4cho+c2h4+h20
pentcylo5+oh=>ch20+c4h713+h20
pentcy203+oh=>ch3chco+c2h5+h20
pentcy203+oh=>c2h3coch3+ch3+h20
pentcy2o4+oh=>ch3co+c3h6+h20
pentcy2o04+oh=>ch3cho+c3h5-s+h20
pentcylo2+ho2=>ch2co+nc3h7+h202
pentcylo2+ho2=>c2h3cho+c2h5+h202
pentcylo3+ho2=>c2h5co+c2h4+h202
pentcylo3+ho2=>hco+c4h8-1+h202
pentcylo4+ho2=>ch2cho+c3h6+h202
pentcylod4+ho2=>ch3coch2+c2h4+h202
pentcylo5+ho2=>pc2h4cho+c2h4+h202
pentcylo5+ho2=>ch20+c4h713+h202
pentcy203+ho2=>ch3chco+c2h5+h202
pentcy203+ho2=>c2h3coch3+ch3+h202
pentcy2o04+ho2=>ch3co+c3h6+h202
pentcy204+ho2=>ch3cho+c3h5-s+h202
pentlo2h2j=c5h10-1+ho2
pent202hlj=c5h10-1+ho2
pent202h3j=c2c5h10+ho2
pent302h2j=c2c5h10+ho2
pent202h3j=t2c5h10+ho2
pent302h2j=t2c5h10+ho2
pentlo2h2j=>c2h5+c3h5-aooh
pentlo2h3j=>c4h8-1+ch2o+oh
pentlo2h4j=>c3h6+c2h402h
pent202h4j=>c3h6+ch3chotoh
pent202h5j=>c2h4+prooh2-1
pent3o02hlj=>c2h4+c2h5cho+oh
pentlo2+c5hll-1=pentlo+pentlo
pentlo2+c5hll-2=pentlo+pent2o
pentlo2+c5hll-3=pentlo+pent3o
pent202+cShll-1=pent2o+pentlo
pent202+c5hll-2=pent2o+pent2o
pent202+c5hll-3=pent2o+pent3o
pent302+c5hll-1=pent3o+pentlo
pent302+c5hll-2=pent3o+pent2o
pent302+c5hll-3=pent3o+pent3o
c5hll-1+ho2=pentlo+oh
c5hll-2+ho2=pent2o+oh
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.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.04E+10
.21E+12
.27E+10
.03E+10
.27E+10
.03E+10
L41E+10
.10E+08
.08E+11
.18E+09
.86E+13
.10E+18
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
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.00E+12
.00E+12
.00E+12
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15600.
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3358.
3359.
3360.
3361.

c5hl1-3+ho2=pent3o+oh
pentlo2+ch3=pentlo+ch3o
pent2o02+ch3=pent2o+ch3o
pent302+ch3=pent3o+ch3o
c5hll-1+ch3o02=pentlo+ch3o
c5hll-2+ch3o02=pent2o+ch3o
c5h11-3+ch302=pent3o+ch3o
pentlo2+h2o02=pentlo2h+ho2
pentlo2+ho2=pentlo2h+o2
pentlo2+ho2=>pentlo+oh+o2
pentlo2+ch302=>pentlo+ch3o+o2
pentlo2+pentlo2=>pentlotpentlo+to2
pentlo2h=pentlo+oh
pent202+h2o02=pent202h+ho2
pent2o2+ho2=pent202h+o2
pent2o02+ho2=>pent2o+oh+o2
pent2o02+ch302=>pent2o+ch3o0+02
pent2o02+pentlo2=>pent2o+pentlo+o2
pent2o02+pent202=>pent2o+pent2o+o2
pent2o02h=pent2o+oh
pent302+h202=pent302h+ho?2
pent302+ho2=pent302h+o02
pent302+ho2=>pent3o+oh+o02
pent302+ch302=>pent3o+ch3o+02
pent3o02+pentlo2=>pent3o+pentlo+o2
pent3o02+pent202=>pent3o+pent2o0+o02
pent3o02+pent3o02=>pent3o+pent3o+o2
pent3o02h=pent3o+oh
pent3o=c2h5cho+c2h5
cbald4oxoto2=mecoetco+ho2
c5ald4oxotoh=mecoetco+h2o
c5ald4oxoth=mecoetco+h2
cS5ald4oxoto=mecoetco+oh
c5ald4oxotho2=mecoetco+h202
c5ald4oxotch3o=mecoetco+ch3oh
c5ald4oxo+tch3o2=mecoetco+ch302h
mecoetco=>acetoch2+co
cb5ald3oxoto2=etcomeco+ho2
c5ald3oxotoh=etcomeco+h2o
c5ald3oxo+h=etcomeco+h2
c5ald3oxo+o=etcomeco+oh
c5ald3oxotho2=etcomeco+h202
c5ald3oxo+ch3o=etcomeco+ch3oh
c5ald3oxo+ch3o2=etcomeco+ch302h
etcomeco=>c2h5coch2+co
c5ald2oxoto2=prcoco+ho2
cb5ald2oxo+oh=prcoco+h2o
c5ald2oxo+h=prcoco+h2
c5ald2oxoto=prcoco+oh
cb5ald2oxo+ho2=prcoco+h202
c5ald2oxo+ch3o=prcoco+ch3oh
cb5ald2oxo+ch3o02=prcoco+ch302h
prcoco=>nc3h7co+co
c5hllchot+oh=c5hllco+h20
c5hllcho+h=c5hllco+h2
c5hllchot+o=c5hllco+oh
c5hllcho+ho2=c5hllco+h202
c5hllcho+ch3=c5hllco+ch4
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.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
L41E+12
.11E+10
.40E+16
.40E+16
.40E+16
.50E+16
L41E+12
.11E+10
.40E+16
.40E+16
.40E+16
.40E+16
.45E+15
L41E+12
.11E+10
.40E+16
.40E+16
.40E+16
.40E+16
.40E+16
.45E+15
.00E+13
.00E+13
.69E+10
.00E+13
.00E+12
.80E+12
.15E+11
.00E+12
.83E+15
.00E+13
.69E+10
.00E+13
.00E+12
.80E+12
.15E+11
.00E+12
.83E+15
.00E+13
.69E+10
.00E+13
.00E+12
.80E+12
L15E+11
.00E+12
.83E+15
.69E+10
.00E+13
.00E+12
.80E+12
.70E+12
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3411.
3412.
3413.
3414.
3415.
3416.
3417.
3418.
3419.

c5hllcho+ch3o=c5hllco+ch3oh
c5hllcho+ch302=c5hllco+ch302h
c5hllcho+oh=c5h10cho-6+h20
c5hllchotoh=c5h10cho-5+h20
c5hllcho+oh=c5h10cho-4+h20
c5hllcho+oh=c5h10cho-3+h20
c5hllcho+oh=c5h10cho-2+h20
c5hllcho+ho2=c5h10cho-6+h202
c5hllcho+ho2=c5h10cho-5+h202
c5hllcho+ho2=c5h10cho-4+h202
c5hllcho+ho2=c5h10cho-3+h202
cS5hllcho+ho2=c5h10cho-2+h202
cShllcho+ch302=c5h10cho-6+ch302h
cShllcho+ch302=c5h10cho-5+ch302h
c5hllcho+ch302=c5h10cho-4+ch302h
cShllcho+ch302=c5h10cho-3+ch302h
cShllcho+ch302=c5h10cho-2+ch302h
c5hllco=>c5hll-1+co
c5h10cho-2=c2h3cho+nc3h7
c5h10cho-3=c5h10-1+hco
c5h1l0cho-3=c2h5+ac3h5cho
c5h10cho-4=c4h8-1+ch2cho
c5h10cho-5=c3h6+pc2h4cho
c5h1l0cho-6=c2h4+c3h6cho-4
ncé6hl4=c6hl3-1+h
ncé6hl4=c6hl3-2+h
ncé6hl4=c6hl3-3+h
nc6hl4=ch3+c5h11-1
ncéhl4=c2h5+pc4h9
nc6hl4=nc3h7+nc3h7
ncéhl4+o2=c6hl3-1+ho2
ncéhl4+o2=c6hl3-2+ho2
ncéhl4+o2=c6hl3-3+ho2
ncéohl4+h=c6hl3-1+h2
nc6hl4+h=c6hl3-2+h2
nc6hl4+h=c6hl3-3+h2
ncé6hl4+o=c6hl3-1+oh
ncéhl4+o=c6hl3-2+oh
ncéhl4+o=c6hl3-3+oh
nc6hl4+oh=c6hl3-1+h20
nc6hl4+oh=c6hl3-2+h20
nc6hl4+oh=c6hl3-3+h20
ncéhl4+ho2=c6hl3-1+h202
ncéhl4+ho2=c6hl3-2+h202
ncéhl4+ho2=c6hl3-3+h202
ncéhl4+hco=c6hl3-1+ch2o
ncéhl4+hco=c6hl3-2+ch2o
ncéhl4+hco=c6hl3-3+ch2o
ncéhl4+ch3=c6hl3-1+ch4
nc6hl4+ch3=c6hl3-2+ch4
ncé6hl4+ch3=c6hl13-3+ch4
ncé6hl4+ch3o=c6hl3-1+ch3oh
ncé6hl4+ch3o=c6hl3-2+ch3oh
ncé6hl4+ch3o=c6hl3-3+ch3oh
ncé6hl4+ch302=c6hl3-1+ch302h
ncéhl4+ch3o02=c6hl3-2+ch302h
ncéhl4+ch3o02=c6hl3-3+ch302h
ncéhl4+c2h3=c6hl3-1+c2h4
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.15E+11
.00E+12
.27E+09
.67E+07
.67E+07
.67E+07
.70E+09
.03E-01
.48E+04
.48E+04
.48E+04
.61E+03
.03E+12
.63E+03
.63E+03
.63E+03
.63E+03
.83E+15
L40E+11
.25E+12
.00E+13
.40E+11
.40E+11
.40E+11
.58E+16
.00E+16
.00E+16
.90E+22
.16E+17
.58E+17
.97E+13
.94E+13
.94E+13
.88E+05
.60E+06
.60E+06
.93E+05
.54E+04
.54E+04
.13E+07
.41E+10
.14E+07
.68E+13
.12E+13
.12E+13
.04E+05
.16E+07
.16E+07
.04E-01
.41E+04
.41E+04
.16E+11
.19E+11
.19E+11
.68E+13
.12E+13
.12E+13
.02E+12
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1280.
9500.
1586.
-35.
-35.
-35.
-149.
7153.
13910.

17000.

7287.
7287.
7000.
5000.
5000.
20440.
17690.
17690.
18000.
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3420.
3421.
3422.
3423.
3424.
3425.
3426.
3427.
3428.
3429.
3430.
3431.
3432.
3433.
3434.
3435.
3436.
3437.
3438.
3439.
3440.
3441.
3442.
3443.
3444,
3445,
3446.
3447.
3448.
3449.
3450.
3451.
3452.
3453.
3454.
3455.
3456.
3457.
3458.
3459.
3460.
3461.
3462.
3463.
3464.
3465.
3466.
3467.
3468.
3469.
3470.
3471.
3472.
3473.
3474.
3475.
3476.
3477.

ncé6hl4+c2h3=c6hl3-2+c2h4
ncé6hl4+c2h3=c6hl3-3+c2h4
ncéhl4+c2h5=c6hl3-1+c2h6
nc6hl4+c2h5=c6hl3-2+c2h6
nc6hl4+c2h5=c6hl3-3+c2h6
nc6hl4+c3h5-a=c6hl3-1+c3h6
nc6hl4+c3h5-a=c6hl13-2+c3h6
nc6hl4+c3h5-a=c6hl13-3+c3h6
c6hl3-1=c6hl3-2
c6hl3-1=c6hl3-3
c6hl3-2+02=>ch3cho+c4h8-1+oh
c6hl3-2+ho2=>ch3cho+pc4h9+oh
c6hl3-2+oh=c6hl2-1+h20
c6hl3-2+o=ch3cho+pc4h9
c6hl13-2=c3h6+nc3h7
c6hl3-2=c6hl2-1+h
c6hl3-2+02=c6hl2-1+ho2
c6hl3-2+02=c6hl2-2+ho2
c6hl3-2+ch3=c6hl2-1+ch4
c6hl3-2+c2h5=c6hl2-1+c2h6
c6hl3-2+c2h3=c6hl2-1+c2h4
c6hl3-2+c3h5-a=c6hl2-1+c3h6
c6hl13-3=c5h10-1+ch3
c6hl13-3=c4h8-1+c2h5
c6hl3-3+02=c6bhl2-2+ho2
c6hl3-3+02=c6hl2-3+ho2
c6hl3-1+o=c5hll-1+ch2o
c6hl3-1=c2h4+pc4h9
c6hl3-1+h=c6hl2-1+h2
c6hl3-1=c6hl2-1+h
c6hl3-1+o2=c6bhl2-1+ho2
c6hl3-1+oh=c6hl2-1+h20
c6hl3-1+ch3=c6hl2-1+ch4
c6hl3-1+c2h5=c6hl2-1+c2h6
c6hl3-1+c2h3=c6hl2-1+c2h4
c6hl3-1+c3h5-a=c6hl2-1+c3h6
c6hl2-1=nc3h7+c3h5-a
c2h3+pcd4h9=c6hl2-1
c6hl2-1=c2h5+c4h714
c6hl2-1=ch3+c5h915
c6hl2-1=c3h6+c3h6
c6hl2-1+02=c6hl1116+ho2
c6hl2-1+02=c6h1115+ho2
c6hl2-1+02=c6hlll4+ho2
c6hl2-1+02=c6h1113+ho2
c6hl2-1+h=c6hll1l6+h2
c6hl2-1+h=c6hl115+h2
c6hl2-1+h=c6hl114+h2
c6hl2-1+h=c6hl1113+h2
c6hl2-1+o=c6hlll6+oh
c6hl2-1+o=c6hll15+0oh
c6hl2-1+o=c6hlll4+oh
c6hl2-1+o=c6hl1l13+0oh
c6hl2-1+oh=c6hlll6+h20
c6hl2-1+oh=c6hl115+h20
c6hl2-1+oh=c6hl114+h20
c6hl2-1+oh=c6hl1113+h20
c6hl2-1+ho2=c6hl116+h202
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.00E+11
.00E+11
.02E+11
.00E+11
.00E+11
.40E+02
.60E+02
.60E+02
.29E+01
.13E+00
.10E+11
.00E+13
.64E+13
.61E+13
.00E+13
.00E+13
.90E+11
.58E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+13
.00E+13
.58E+12
.58E+12
.61E+13
.00E+13
.81lE+12
.50E+13
.58E+12
.43E+13
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
L46E+27
.00E+13
.58E+17
.90E+22
.98E+12
.97E+13
.97E+13
.97E+13
.00E+11
.40E+04
.01E+04
.01E+04
.40E+04
.65E+04
.77E+04
.77E+04
.00E+13
.37E+07
.05E+09
.72E+06
.00E+06
.40E+12
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16800.
16800.
13400.
10400.
10400.
19840.
18170.
18170.
10760.

78550.

87040.
88630.
57430.
50870.
47690.
47690.
34970.
6280.
2931.
2931.
-1900.
3716.
2106.
2106.
4000.
868.
504.
-1015.
-1520.
20440.
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3478.
3479.
3480.
3481.
3482.
3483.
3484.
3485.
3486.
3487.
3488.
3489.
3490.
3491.
3492.
3493.
3494.
3495.
3496.
3497.
3498.
3499.
3500.
3501.
3502.
3503.
3504.
3505.
3506.
3507.
3508.
35009.
3510.
3511.
3512.
3513.
3514.
3515.
3516.
3517.
3518.
3519.
3520.
3521.
3522.
3523.
3524.
3525.
3526.
3527.
3528.
3529.
3530.
3531.
3532.
3533.
3534.
3535.

c6hl2-1+ho2=c6hl1115+h202
c6hl2-1+ho2=c6hl114+h202
c6hl2-1+ho2=c6h1113+h202
c6hl2-1+ch3=c6hlll6+ch4
c6hl2-1+ch3=c6hl115+ch4
c6hl2-1+ch3=c6éhll14+ch4
c6hl2-1+ch3=c6hl1113+ch4
c6hl2-1+ch3o=c6hlll6+ch3oh
c6hl2-1+ch3o=c6hl115+ch3oh
c6hl2-1+ch3o=c6hll1l4+ch3oh
c6hl2-1+ch3o=c6hl113+ch3oh
c6hl2-1+h=c3h6+nc3h7
c6hl2-1+h=c2h4+pc4h9
c6hl2-2=c2h5+c4h713
c6hl2-2=ch3+c5h914
c6hl2-1+o=c5h10-1+ch2o
c6hl2-1+o=c4h8-1+ch3cho
c6hl2-2+h=c6h1126+h2
c6hl2-2+h=c6h1125+h2
c6hl2-2+h=c6h1124+h2
c6hl2-2+h=c6h1113+h2
c6hl2-2+o=c6hl126+0oh
c6hl2-2+o=c6hl125+0h
c6hl2-2+o=c6bhl124+oh
c6hl2-2+o=c6hl113+oh
c6hl2-2+oh=c6hl1126+h20
c6hl2-2+oh=c6h1125+h20
c6hl2-2+oh=c6hl1124+h20
c6hl2-2+oh=c6h1113+h20
c6hl2-2+ho2=c6hl1126+h202
c6hl2-2+ho2=c6h1125+h202
c6hl2-2+ho2=c6hl1124+h202
c6hl2-2+ho2=c6hl1113+h202
c6hl2-2+ch3=c6hl126+ch4
c6hl2-2+ch3=c6hl125+ch4
c6hl2-2+ch3=c6hl124+ch4
c6hl2-2+ch3=c6hl113+ch4
c6hl2-3+h=c6h1131+h2
c6hl2-3+h=c6h1124+h2
c6hl2-3+0=c6hl1131+oh
c6hl2-3+o=c6hl124+oh
c6hl2-3+oh=c6h1131+h20
c6hl2-3+oh=c6hl124+h20
c6hl2-3+ho2=c6hl131+h202
c6hl2-3+ho2=c6hl1124+h202
c6hl2-3+ch3=c6hl131+ch4
c6hl12-3+ch3=c6hl124+ch4
c6hl2-1=c6hl113+h
c6hl2-1+o=c5hll-1+hco
c6hl2-1+oh=c5hll-1+ch2o
c6hl2-1+oh=nc4h9cho+ch3
c6hl2-2+oh=pc4h9+ch3cho
c6hl2-2+oh=nc3h7cho+c2hb
c6hl2-3+oh=c2h5cho+nc3h7
c6hlll6=c6hllll
c6hl111=c6hll15
c6hll16=c6hll1l2
c6hl112=c6hl115
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.94E+04
.94E+04
.40E+03
.00E-01
.00E+11
.00E+11
.00E+11
.62E+11
L44FE+11
L44E+11
.18E+12
.31E+23
.25E+22
.00E+16
.90E+22
.50E+12
.50E+12
.80E+07
.00E+06
.95E+13
. 7T4E+05
.15E+02
.25E+03
.00E+13
.T4E+11
.67E+06
.60E+06
.00E+06
.00E+06
.60E+12
.00E+11
.40E+03
.60E+03
L4TE+12
.60E+11
.00E+11
.20E+00
.60E+07
.90E+13
.30E+02
.00E+13
.34E+06
.00E+06
.12E+13
.28E+04
.94E+12
.00E+11
.08E+18
.00E+11
.37E+11
.37E+11
.37E+11
.37E+11
.7T4E+11
.87E+07
.75E+08
.94E+07
.75E+08
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-1520.

19400.
15000.
12400.
13900.
11722.
10120.
6800.
5670.
7700.
4445,
3092.
4000.

-1520.
19400.
12400.
11722.

6800.
97350.
-1050.
-1040.
-1040.
-1040.
-1040.
-1040.
20200.
12400.
13800.
17300.
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c6h9136=>nc4h5+c2h4
c3h5-a+c3h5-s=c6h1014

ncéhl4+hexlo2=c6hl3-1+hexlo2h
ncéhl4+hexlo2=c6hl3-2+hexlo2h
ncéhl4+hexlo2=c6hl3-3+hexlo2h
ncéhl4+hex202=c6hl3-1+hex202h
ncé6hl4+hex202=c6hl3-2+hex202h
ncé6hl4+hex202=c6hl3-3+hex202h
ncé6hl4+hex302=c6hl3-1+hex302h
ncé6hl4+hex302=c6hl3-2+hex302h
ncé6hl4+hex302=c6hl3-3+hex302h

c6hl3-1+o2=hexlo2
c6hl3-2+02=hex202
c6hl13-3+02=hex302
hexlo2=c6hl2-1+ho2
hex202=c6hl2-1+ho2
hex202=c6hl12-2+ho2

Declared duplicate reaction...

hex202=c6hl12-2+ho2

Declared duplicate reaction...

hex302=c6hl12-2+ho2

Declared duplicate reaction...

hex302=c6hl2-2+ho2

Declared duplicate reaction...

hex302=c6hl2-3+ho2

Declared duplicate reaction...

hex302=c6hl2-3+ho2

Declared duplicate reaction...

hexlo2=cb5hllcho+oh
hexlo2=hexlo2h2]j
hexlo2=hexlo2h3]j
hexlo2=hexlo2h4j
hexlo2=hexlo2h5]j
hex202=hex202hlj
hex202=hex202h3]j
hex202=hex202h4j
hex202=hex202h5]j
hex302=hex302hlj
hex302=hex302h2j
hex3o02=nprcoet+oh
hex302=hex302h4j
hex302=hex402h2j
hex302=hex402hlj
hexlo2h2j+o02=hexlo2h202
hexlo2h3j+o02=hexlo2h302
hexlo2h4j+o2=hexlo2h4o2
hexlo2h5j+02=hexlo2h502
hex202hlj+o2=hex202hlo2
hex202h3j+02=hex202h302
hex202h4j+o2=hex202h402
hex202h5j+02=hex202h502
hex302hlj+o2=hex302hlo2
hex302h2j+o2=hex302h202
hex302h4j+o2=hex302h402
hex402h2j+02=hex402h202
hex4o02hlj+o2=hex402hlo?2
hexlo2h202=>hex202hl*o+oh
hexlo2h202=>hexlo2h2*o+oh
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.03E+13
.00E+14
.60E+12
.73E+12
L13E+12
.60E+12
L13E+12
L13E+12
.60E+12
L13E+12
L13E+12
.82E+36
.84E+45
.84E+45
.26E+08
.40E+09
.40E+10

.45E+10

.40E+10

.45E+10

.40E+10

.45E+10

.50E+04
.55E+07
.30E+07
.03E+06
.03E+05
.34E+06
.55E+07
.30E+07
.03E+06
.86E+07
.55E+07
.87E+05
.55E+07
.30E+07
.03E+06
.84E+45
.84E+45
.84E+45
.84E+45
.82E+36
.84E+45
.84E+45
.84E+45
.82E+36
.84E+45
.84E+45
.84E+45
.82E+36
.56E+07
.87E+05
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41502.

20440.
17690.
17690.
20440.
17690.
17690.
20440.
17690.
17690.

5170.

6540.

6540.
26900.
28400.
28700.

27900.

28700.

27900.

28700.

27900.

36500.
28600.
18200.
16400.
16200.
32000.
28600.
18200.
16400.
21500.
28600.
35100.
28600.
18200.
20200.
6540.
6540.
6540.
6540.
5170.
6540.
6540.
6540.
5170.
6540.
6540.
6540.
5170.
26600.
35100.
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hexlo2h302=>hex302hl*o+oh
hexlo2h302=>hexlo2h3*o+oh
hexlo2h4o02=>hex402hl*o+oh
hexlo2h4o02=>hexlo2h4*o+oh
hexlo2h502=>hex502hl*o+oh
hex202hlo2=>hexlo2h2*o+oh
hex202hlo2=>hex202hl*o+oh
hex202h302=>hex302h2*0+0oh
hex202h302=>hex202h3*o+oh
hex202h402=>hex402h2*0+oh
hex202h402=>hex202h4*o+oh
hex202h502=>hex502h2*0o+oh
hex302h202=>hex202h3*o+oh
hex302h202=>hex302h2*0o+0oh
hex302h402=>hex402h3*o+oh
Declared duplicate reaction...
hex302h402=>hex402h3*o+oh
Declared duplicate reaction...
hex302hlo2=>hexlo2h3*o+oh
hex302hlo2=>hex302hl*o+oh
hex4o02h202=>hex202h4*o+oh
hex4o02h202=>hex402h2*o+oh
hex4o2hlo2=>hexlo2h4*o+oh
hex4o2hlo2=>hex4o02hl*o+oh
hex202hl*o=>nc4h9cho+hco+oh
hex302hl*o=>nc3h7cho+ch2cho+oh
hex4o02hl*o=>c2h5cho+pc2h4cho+oh
hex502hl*o=>ch3cho+c3h6cho-4+oh
hexlo2h2*o=>nc4h9co+ch2o+oh
hex302h2*o=>nc3h7cho+ch3co+oh
hex4o02h2*o=>c2h5cho+ch3coch2+oh
hex502h2*o0=>ch3cho+tacetoch2+oh
hexlo2h3*o=>nc3h7coch2+ch2o+oh
hex202h3*o=>nc3h7co+ch3cho+oh
hex402h3*o=>c2h5cho+c2h5co+oh
hexlo2h4*o=>prcoch3-1+ch2o+oh
hex202h4*o=>c2h5coch2+ch3cho+oh
hexlo2h3j=>hexcy3ol+oh
hexlo2h4j=>hexcy4ol+oh
hex202h4j=>hexcy4o2+oh
hex202h5j=>hexcy502+oh
hex302hlj=>hexcy3ol+oh
hex4o2hlj=>hexcyd4ol+oh
hex402h2j=>hexcy4o2+oh
hexcy502+h=>ch3coch2+c3h6+h2
hexcy502+oh=>ch3coch2+c3h6+h20
hexcy502+ho2=>ch3coch2+c3h6+h202
hexcy4ol+h=>ch2cho+c4h8-1+h2
hexcy4ol+h=>c2h5coch2+c2h4+h2
hexcy4ol+oh=>ch2cho+c4h8-1+h20
hexcy4ol+oh=>c2h5coch2+c2h4+h20
hexcy4ol+ho2=>ch2cho+c4h8-1+h202
hexcy4ol+ho2=>c2h5coch2+c2h4+h202
hexcy4o02+h=>ch3co+c4h8-1+h2
hexcy4o2+h=>c2h5co+c3h6+h2
hexcy4o2+oh=>ch3co+c4h8-1+h20
hexcy4o2+oh=>c2h5co+c3h6+h20
hexcy4o02+ho2=>ch3co+c4h8-1+h202
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.30E+07
.87E+05
.03E+06
.87E+05
.03E+05
.56E+07
.50E+04
.52E+07
.87E+05
.45E+08
.87E+05
.02E+07
.52E+07
.87E+05
.52E+07

.87E+05

.45E+08
.50E+04
.45E+08
.87E+05
.02E+07
.50E+04
.00E+14
.00E+14
.00E+14
.00E+14
.00E+14
.00E+14
.00E+14
.00E+14
.00E+14
.00E+14
.00E+14
.00E+14
.00E+14
.45E+08
L42E+07
.38E+09
L42E+07
.20E+07
.48E+09
.38E+09
.60E+08
.80E+06
.00E+12
.60E+08
.80E+08
.80E+06
.40E+06
.00E+12
.00E+12
.80E+08
.80E+08
.40E+06
.40E+06
.00E+12
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16200.
35100.
14400.
35100.
14200.
26600.
36500.
23300.
35100.
13800.
35100.
12600.
23300.
35100.
23300.
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3702.
3703.
3704.
3705.
3706.
3707.
3708.
3709.
3710.
3711.
3712.
3713.
3714.
3715.
3716.
3717.
3718.
3719.
3720.
3721.
3722.
3723.
3724.
3725.
3726.
3727.
3728.
3729.
3730.
3731.
3732.
3733.
3734.
3735.
3736.
3737.
3738.
3739.
3740.
3741.
3742.
3743.
3744.
3745.
3746.
3747.
3748.
3749.
3750.
3751.
3752.
3753.
3754.
3755.
3756.
3757.
3758.
3759.

hexcyd4o2+ho2=>c2h5co+c3h6+h202
hexcy3o0l+h=>hco+c5h10-1+h2
hexcy3ol+h=>nc3h7co+c2h4+h2
hexcy3ol+oh=>hco+c5h10-1+h20
hexcy3ol+oh=>nc3h7co+c2h4+h20
hexcy3ol+ho2=>hco+c5h10-1+h202
hexcy3ol+ho2=>nc3h7co+c2h4+h202
c6hl3-1+ho2=c6hl12-1+h202
c6hl13-2+ho2=c6h12-1+h202
c6hl13-2+ho2=c6h12-2+h202
c6h13-3+ho2=c6h12-2+h202
c6h13-3+ho2=c6hl2-3+h202
c6hl2-1+ho2=hexlo2h2j
c6hl2-1+ho2=hex202hlj
c6hl2-2+ho2=hex202h3]j
c6hl2-2+ho2=hex302h2j
c6hl2-3+ho2=hex302h4]j
hexlo2h2j=>c3h50+nc3h7+oh
hexlo2h3j=>c5h10-1+ch2o+oh
hexlo2h4j=>c4h8-1+c2h402h
hexlo2h5j=>c3h6+proohl-3
hex202hlj=>ch2cho+pc4h9+oh
hex202h4j=>c4h8-1+ch3cho+oh
hex202h5j=>c3h6+prooh2-1
hex302hlj=>c2h4+nc3h7cho+oh
hex402h2j=>c3h6+c2h5cho+oh
hex4o02hlj=>c2h4+c4h820o0hlj
hexlo2+c6hl3-1=hexlothexlo
hexlo2+c6bhl3-2=hexlothex20
hexlo2+c6bhl3-3=hexlothex3o
hex202+c6bhl3-1=hex2o+hexlo
hex202+cbhl3-2=hex2o0+hex20
hex202+c6bhl3-3=hex2o0+hex30
hex302+cbhl3-1=hex3o+thexlo
hex302+c6bhl3-2=hex3o+hex20
hex302+c6bhl3-3=hex3o+hex30
c6hl3-1+ho2=hexlo+oh
c6hl13-2+ho2=hex20+oh
c6hl13-3+ho2=hex30+oh
hexlo2+ch3=hexlo+ch3o
hex202+ch3=hex2o0+ch3o
hex302+ch3=hex30+ch3o
c6hl3-1+ch3o02=hexlo+ch3o
c6hl3-2+ch302=hex2o+ch3o0
c6hl13-3+ch302=hex30+ch3o0
hexlo2+ho2=hexlo2h+02
hexlo2+h202=hexlo2h+ho?2
hexlo2h=hexlo+oh
hexlo2+ho2=>hexlo+oh+o2
hexlo2+ch3o02=>hexlo+ch3o+02
hexlo2+hexlo2=>hexlothexlo+o2
hexlo=c5hllcho+h
hexlo=ch2o0+c5hl11-1
hexlo+o2=>c5hllcho+ho2
hex202+ho2=hex202h+02
hex202+h202=hex202h+ho?2
hex2o02h=hex2o0+oh
hex202+ho2=>hex20o+0oh+02
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.00E+12
.60E+08
.80E+08
.80E+06
.40E+06
.00E+12
.00E+12
L41E+13
L41E+13
L41E+13
L41E+13
L41E+13
.47E+04
.74E+03
.74E+03
.74E+03
.55E+04
.09E+09
.23E+09
.08E+11
.00E+13
.87E+12
.18E+09
.08E+11
.53E+09
.18E+09
.08E+11
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.00E+12
.29E+11
L41E+12
.50E+16
.40E+16
.40E+16
L41E+10
.70E+13
.12E+13
.61E+10
.29E+11
L41E+12
.45E+15
.40E+16
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13260.
2785.

-1000.
-1000.
-1000.
-1000.
-1000.
-1000.
-1000.
-1000.
-1000.
-1000.
-1000.
-1000.
-1000.
-1000.
-1790.

9936.
42500.

1860.

1860.

20510.
14360.
1090.
-1790.
9936.
41600.
1860.
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3760.
3761.

hex202+ch302=>hex2o0+ch30+02
hex202+hexlo2=>hex2o+hexlo+02
hex202+hex202=>hex20+hex20+02
hex2o0=ch3+nc4h9cho
hex2o=ch3cho+pc4h9
hex302+ho2=hex302h+02
hex302+h202=hex302h+ho2
hex302h=hex30+oh
hex302+ho2=>hex30+oh+02
hex302+ch302=>hex30+ch30+02
hex302+hexlo2=>hex3o+hexlo+o02
hex302+hex202=>hex30+hex20+02
hex302+hex302=>hex30+hex30+02
hex3o=nprcoet+h
hex30=c2h5cho+nc3h7
hex30=c2h5+nc3h7cho
hex3o0+02=>nprcoet+ho2
céhl2cot+h=c6hl3-1+co
c6hl2cotoh=c6hl3-1+co2
c6hl2coto=c6bhl2-1+co2
c6hlOcoth=c6hll15+co
c6hl0cotoh=c6hl115+co2
c6hlOcoto=c6hl013+co2
etcoetco=etcoetp+co
prcomeco=>nc3h7coch2+co
c4h9cocho+o2=c4h9coco+ho2
c4h9cocho+oh=c4h9coco+h2o0
c4h9cocho+h=c4h9coco+h2
c4h9cocho+to=c4h9coco+oh
c4h9cocho+tho2=c4h9coco+h202
c4h9cocho+ch3=c4h9coco+ch4
c4h9cocho+ch3o=c4h9coco+ch3oh
c4h9cocho+ch302=c4h9coco+ch302h
c4h9coco=nc4h9co+co
etcoetpto2=etcoeto2
etcoeto2+ho2=pentlo2h3*o+02
etcoeto2+h202=pentlo2h3*o0+ho?2
etcoeto2+ho2=>etcoeto+oh+o2
etcoeto2+ch3o02=>etcoeto+ch3o+02
etcoeto=ch2o+c2h5coch2
etcoetoto2=cb5ald3oxo+ho2
nc3h7coch2+o2=prcoch2o02
prcoch2o02+ho2=pentlo2h2*o+o02
prcoch2o02+h202=pentlo2h2*o+ho2
prcoch2o02+ho2=>prcoch2o+oh+o2
prcoch202+ch302=>prcoch2o+ch30+02
prcoch2o=ch2o+nc3h7co
prcoch2o+o2=c5ald2oxo+ho2
c6hl1015=c3h5-a+c3h5-a
c6hl1015=c2h3+c4h714
c6h1015+h=c3h5-a+c3h6
c6h1015+h=c2h4+c4h714
c6h1015+h=c3h4-a+c3h5-a+h2
c6h1015+h=c6h9153+h2
c6h1015+oh=c6h9153+h20
c6h1015+ho2=c6h9153+h202
c6h1015+ch3=c6h9153+ch4
c6h1015+c2h3=c6h9153+c2h4
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.40E+16
.41E+10
L41E+10
.78E+13
.25E+13
L29E+11
L41E+12
.45E+15
.40E+16
.40E+16
L41E+10
L41E+10
L41E+10
.51E+13
.25E+13
.25E+13
.61E+10
.40E+12
.73E+12
.20E+12
.40E+12
.73E+12
.20E+12
.83E+15
.83E+15
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+12
.80E+12
.70E+12
.15E+11
.00E+12
.83E+15
.00E+18
.11E+10
L41E+12
.40E+16
.40E+16
.00E+13
.43E+09
.00E+18
.11E+10
LA41E+12
.40E+16
.40E+16
.00E+13
.43E+09
.16E+35
.00E+19
.31E+23
.25E+22
.00E+12
.08E+05
.00E+06
.28E+04
.00E+11
.22E+13
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1860.

14890.
11690.
-1790.
9936.
41600.
1860.
1860.

18070.
11690.
11690.
1090.
1459.
-1010.
-437.
1459.
-1010.
-437.
12910.
12910.
42200.

4200.
1790.
13600.
8440.
1280.
9500.
12910.

-3640.
9936.
1860.
1860.

20000.

220.

-3640.
9936.
1860.
1860.

20000.

220.

67620.

96770.
9830.

11048.

-1900.
-1520.
12400.
7300.
7361.
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3862.
3863.
3864.
3865.
3866.
3867.

3868.
3869.

c6h1015+c3h5-a=c6h9153+c3h6
c6h9153=>c4h6+c2h3
c4h6+c2h3=>c6h9153
c6h9153=c6h8135+h
c6h9153+02=c6h8135+ho2

c6h9153+ho2=c3h5-a+c2h3cho+oh

c6h9153=>c6h9143
c6h9143=>c6h9153
mcps2dsl=>c6h9143
c6h9143=>mcps2dsl
cc6h914=>cc6h813+h
cc6h813+h=>cc6h914
cc6h813=c6h8135
cc6h813=c6h6+h2
cc6h813+h=c6h7c+h2
cc6h813+oh=c6h7c+h20
cc6h813+ch3=c6h7c+ch4
c6h8135+h=c6h7135-1+h2
c6h8135+oh=c6h7135-1+h20
c6h8135+ch3=c6h7135-1+ch4
c4h713+c3h5-a=c7hl2
pentloh=c5h10-1+h20
ch3+pc4h8oh-4=pentloh
c2h5+proloh-3=pentloh
nc3h7+pc2h4oh=pentloh
pc4h9+ch2oh=pentloh
pentloh=oh+c5hl11-1
pentlot+h=pentloh
pentloh-1+h=pentloh
pentloh-2+h=pentloh
pentloh-3+h=pentloh
pentloh-4+h=pentloh
pentloh-5+h=pentloh
pentloh+o2=pentlo+ho2
pentloh+o2=pentloh-1+ho2
pentloh+o2=pentloh-2+ho2
pentloh+o2=pentloh-3+ho2
pentloh+o2=pentloh-4+ho2
pentloh+o2=pentloh-5+ho2
pentloh+h=pentlo+h2
pentloh+h=pentloh-1+h2
pentloh+h=pentloh-2+h2
pentloh+h=pentloh-3+h2

Declared duplicate reaction...

pentloh+h=pentloh-3+h2

Declared duplicate reaction...

pentloh+h=pentloh-4+h2

Declared duplicate reaction...

pentloh+h=pentloh-4+h2

Declared duplicate reaction...

pentloh+h=pentloh-5+h2

Declared duplicate reaction...

pentloh+h=pentloh-5+h2

Declared duplicate reaction...

pentloh+o=pentlo+oh

pentloh+o=pentloh-1+oh
pentloh+o=pentloh-2+oh
pentloh+o=pentloh-3+oh
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.24E+00
.71E+15
.38E+13
.20E+13
.60E+12
.50E+12
.84E+12
.32E+13
.30E+13
.45E+12
.94E+13
.32E+14
.01E+16
.50E+13
.08E+05
.00E+06
.00E+11
.64E+06
.40E+06
.72E+00
.00E+15
.20E+04
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.65E+63
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.46E+02
.79E+04
.08E+05
.06E+04

.73E+13

.06E+04

.73E+13

.67E+03

.63E+14

.46E-03

.45E+05

.44E+05
.90E+13
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3473.

10568.

3473.

10568.

5343.

13674.

1727.

876.

3029.
5200.
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3870.
3871.
3872.
3873.

3874.

pentloh+o=pentloh-4+oh
pentloh+o=pentloh-5+oh
pentloh+oh=pentloh-1+h2o0
pentloh+oh=pentlo+h2o

Declared duplicate reaction...

pentloh+oh=pentlo+h2o

Declared duplicate reaction...

pentloh+oh=pentloh-2+h20
pentloh+oh=pentloh-3+h20
pentloh+oh=pentloh-4+h20
pentloh+oh=pentloh-5+h20
pentloh+ho2=pentlo+h202
pentloh+ho2=pentloh-1+h202
pentloh+ho2=pentloh-2+h202
pentloh+ho2=pentloh-3+h202
pentloh+ho2=pentloh-4+h202
pentloh+ho2=pentloh-5+h202
pentloh+ch3=pentlo+ch4
pentloh+ch3=pentloh-1+ch4
pentloh+ch3=pentloh-2+ch4
pentloh+ch3=pentloh-3+ch4
pentloh+ch3=pentloh-4+ch4
pentloh+ch3=pentloh-5+ch4
pentloh-5=pentloh-4
pentloh-5=pentloh-3
pentloh-5=pentloh-2
pentloh-5=pentloh-1
pentloh-5=pentlo
pentloh-4=pentloh-3
pentloh-4=pentloh-2
pentloh-4=pentloh-1
pentloh-4=pentlo
pentloh-3=pentloh-2
pentloh-3=pentloh-1
pentloh-3=pentlo
pentloh-2=pentloh-1
pentloh-2=pentlo
pentloh-l=pentlo
pentlo+o2=nc4h9cho+ho2
pentloh-1+o02=nc4h9cho+ho?2
pentloh-l+o2=pentlenlol+ho2
pentloh-2+o2=pentlenlol+ho2
pentloh-2+o2=pent2enlol+ho2
pentloh-3+o2=pent2enlol+ho2
pentloh-3+o2=pent3enlol+ho2
pentloh-4+o2=pent3enlol+ho2
pentloh-4+o2=pentd4enlol+ho2
pentloh-5+o02=pent4enlol+ho2
pentlo=pc4h9+ch2o
pentlo=nc4h9cho+h
pentloh-1=nc4h9cho+h
pentloh-1=nc3h7+c2h3oh
pentloh-l=pentlenlol+h
pentloh-1=pc4h9+ch2o
pentloh-2=c5h10-1+oh
pentloh-2=c2h5+proloh2d
pentloh-2=pentlenlol+h
pentloh-2=pent2enlol+h
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.90E+13
.10E+13
.56E+03
.90E+06

.60E+03

.91E+03
.05E+09
.05E+09
.37E+07
.47E-07
.80E-05
.50E-02
.50E-02
.10E-01
.76E+02
.02E+00
.20E+02
.20E+02
.00E+11
.00E+11
.00E-01
.79E+47
.23E+08
.95E+31
.52E+17
.79E+06
.41E+44
.26E+38
.16E+32
L42E+09
.21E+62
.05E+35
.88E+07
.54E+53
.17E+06
.40E+08
.28E+10
.50E+18
.90E+03
.58E+12
.58E+12
.58E+12
.58E+12
.58E+12
.90E+11
.58E+12
.67E+11
.38E+09
.60E+40
.65E+29
.04E+44
.25E+34
.71E+35
.14E+42
.26E+46
.47E+50
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5200.
7850.
-3686.
-461.

53.
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3975.

3976.

3977.

pentloh-3=c4h8-1+ch2oh
pentloh-3=ch3+c4h73dloh
pentloh-3=pent2enlol+h
pentloh-3=pent3enlol+h
pentloh-4=c3h6+pc2h4oh
pentloh-4=pent3enlol+h
pentloh-4=pentdenlol+h
pentloh-5=c2h4+proloh-3
pentloh-5=pentd4enlol+h
pentlenlol+h=pentlohld-3+h2
pentlenlol+oh=pentlohld-3+h20
pentlenlol+ho2=pentlohld-3+h202
pentlenlol+ch3=pentlohld-3+ch4
pent2enlol+h=pentlohld-3+h2
pent2enlol+oh=pentlohld-3+h2o
pent2enlol+ho2=pentlohld-3+h202
pent2enlol+ch3=pentlohld-3+ch4
pent2enlol+h=pentloh2d-4+h2
pent2enlol+oh=pentloh2d-4+h2o
pent2enlol+ho2=pentloh2d-4+h202
pent2enlol+ch3=pentloh2d-4+ch4
pent3enlol+h=pentloh2d-4+h2
pent3enlol+oh=pentloh2d-4+h2o
pent3enlol+ho2=pentloh2d-4+h202
pent3enlol+ch3=pentloh2d-4+ch4
pent3enlol+h=pentloh3d-5+h2
pent3enlol+oh=pentloh3d-5+h2o
pent3enlol+ho2=pentloh3d-5+h202
pent3enlol+ch3=pentloh3d-5+ch4
pentd4enlol+h=pentloh3d-5+h2
pent4enlol+oh=pentloh3d-5+h2o
pent4enlol+ho2=pentloh3d-5+h202
pentdenlol+ch3=pentloh3d-5+ch4
pentlenlol=>nc4h9cho
pentlohld-3+ho2=c2h5cho+c2h2oh+oh
pentloh2d-4+ho2=ch3cho+c2h2+ch2oh+oh
pentloh2d-4+ho2=sc3h5cho+ch2oh+oh
pentloh3d-5+ho2=c2h3cho+pc2h4oh+oh
pentloh2d-4=c5h813+oh
pentloh3d-5=c4hé6+ch2oh
pentlenlol+oh=nc3h7cho+ch2oh
pent2enlol+oh=c2h5cho+pc2h4oh
pent3enlol+oh=ch3cho+proloh-3
pentd4enlol+oh=ch2o+pc4h8oh-4
c4h73dloh+h=hoc4h6+h2
c4h73dloh+oh=hoc4h6+h20
c4h73dloh+ho2=hoc4h6+h202
c4h73dloh+ch3=hoc4h6+ch4
nc4h9cho (+m) <=>ch3+c3h6cho-4 (+m)

Low pressure limit: 0.17820E+61 -0.12280E+02
0.23520E+00 0.72400E+03

TROE centering:
nc4h9cho (+m) <=>c2h5+pc2hdcho (+m)

Low pressure limit: 0.66320E+60 -0.12130E+02
0.24380E+00 0.74406E+03

TROE centering:
ncdh9cho (+m) <=>nc3h7+ch2cho (+m)

Low pressure limit: 0.66320E+60 -0.12130E+02
0.24380E+00 0.74406E+03

TROE centering:
nc4h9cho=pc4h9+hco
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.14E+41 -8.8 39070
.40E+44 -9.8 42470
.95E+53 -12.7 51400
.7T4E+52 -12.4 50630
.74E+50 -11.4 40710
.19E+57 -14.0 49340
.07E+59 -14.4 51810
.26E+38 -7.9 39240
.95E+46  -10.4 48780
.40E+04 2.5 -1900
.00E+06 2.0 -1520
.40E+03 2.6 12400
.00E+11 0.0 7300
.40E+04 2.5 -1900
.00E+06 2.0 -1520
.40E+03 2.6 12400
.00E+11 0.0 7300
.40E+04 2.5 -1900
.00E+06 2.0 -1520
.40E+03 2.6 12400
.00E+11 0.0 7300
.40E+04 2.5 -1900
.00E+06 2.0 -1520
.40E+03 2.6 12400
.00E+11 0.0 7300
.74E+04 2.5 2510
.00E+06 2.0 -298
.60E+03 2.6 13900
.22E+00 3.5 5670
.40E+04 2.5 -1900
.00E+06 2.0 -1520
.40E+03 2.6 12400
.00E+11 0.0 7300
.66E+23 -3.3 59987
.50E+12 0.0 0
.50E+12 0.0 0
.50E+12 0.0 0
.50E+12 0.0 0
.40E+12 0.0 27350.
.30E+13 0.0 34000.
.37E+12 0.0 -1040.
.37E+12 0.0 -1040.
.37E+12 0.0 -1040.
.37E+12 0.0 -1040.
.40E+04 2.5 -1900.
.00E+06 2.0 -1520.
.40E+03 2.6 12400.
.00E+11 0.0 7300.
.79E+24 -2.2 88070.
.83980E+05

.50000E+10 0.50000E+10

.53E+24 -2.2 89010.
.84720E+05

.50000E+10 0.50000E+10

.53E+24 -2.2 89010.
.84720E+05

.50000E+10 0.50000E+10

.00E+14 0.0 79100.
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3978.
3979.
3980.
3981.
3982.
3983.
3984.
3985.

3986.

3987.

3988.

3989.

3990.

3991.

3992.

3993.
3994.
3995.
3996.
3997.
3998.
3999.
4000.
4001.
4002.
4003.
4004.
4005.
4006.
4007.
4008.
4009.
4010.
4011.
4012.
4013.
4014.
4015.
4016.
4017.
4018.
4019.
4020.
4021.
4022.
4023.
4024.
4025.
4026.
4027.

nc4h9cho=nc4h9co+h
nc4h9cho=c4h8cho-2+h
nc4h9cho=c4h8cho-3+h
nc4h9cho=c4h8cho-4+h
nc4h9cho=c4h8cho-5+h
nc4h9cho+o2=nc4h9co+ho2
nc4h9cho+h=nc4h9co+h2
nc4h9cho+h=c4h8cho-2+h2
Declared duplicate reaction...
nc4h9cho+h=c4h8cho-2+h2
Declared duplicate reaction...
nc4h9cho+h=c4h8cho-3+h2
Declared duplicate reaction...
nc4h9cho+h=c4h8cho-3+h2
Declared duplicate reaction...
nc4h9cho+h=c4h8cho-4+h2
Declared duplicate reaction...
nc4h9cho+h=c4h8cho-4+h2
Declared duplicate reaction...
nc4h9cho+h=c4h8cho-5+h2
Declared duplicate reaction...
nc4h9cho+h=c4h8cho-5+h2
Declared duplicate reaction...
nc4h9cho+o=nc4h9co+oh
nc4h9cho+oh=nc4h9co+h2o
nc4h9cho+oh=c4h8cho-2+h20
nc4h9cho+oh=c4h8cho-3+h20
nc4h9cho+oh=c4h8cho-4+h2o0
nc4h9cho+oh=c4h8cho-5+h20
nc4h9cho+ho2=nc4h9co+h202
nc4h9cho+ho2=c4h8cho-2+h202
nc4h9cho+ho2=c4h8cho-3+h202
nc4h9cho+ho2=c4h8cho-4+h202
nc4h9cho+ho2=c4h8cho-5+h202
nc4h9cho+ch3=nc4h9co+ch4
nc4h9cho+ch3=c4h8cho-2+ch4
nc4h9cho+ch3=c4h8cho-3+ch4
nc4h9cho+ch3=c4h8cho-4+ch4
nc4h9cho+ch3=c4h8cho-5+ch4
nc4h9cho+ch3o=nc4h9co+ch3oh
nc4h9cho+ch3o02=nc4h9co+ch302h
nc4h9cho+ch3o02=c4h8cho-5+ch302h
nc4h9cho+ch3o02=c4h8cho-4+ch302h
nc4h9cho+ch3o02=c4h8cho-3+ch302h
nc4h9cho+ch3o02=c4h8cho-2+ch302h
cd4h8cho-2=nc4h9co
cd4h8cho-3=nc4h9co
cd4h8cho-4=nc4h9co
c4h8cho-5=nc4h9co
c4h8cho-2=c2h3cho+c2h5
nc4h9co=>pc4h9+co
ch3+ac3h5cho=c4h8cho-3
c4h8-1+hco=c4h8cho-3
c3h6+ch2cho=c4h8cho-4
c2h4+pc2h4cho=c4h8cho-5
c4h8cho-2+02=c4h8cho-202
c4h8cho-3+02=c4h8cho-302
c4h8cho-4+02=c4h8cho-402
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.00E+15
.00E+15
.00E+15
.00E+15
.00E+15
.00E+13
.46E+05
.06E+04

.73E+13

.06E+04

.73E+13

.06E+04

.73E+13

.67E+03

.63E+14

.00E+12
.69E+10
.68E+07
.68E+07
.68E+07
.25E+09
.10E+12
.60E+12
.60E+12
.60E+12
.50E+12
.70E+12
.70E+04
.70E+04
.70E+04
.50E-02
.15E+11
.00E+12
.03E+12
.63E+03
.63E+03
.63E+03
.56E+10
.80E+10
.85E+11
L67E+12
.00E+13
.78E+14
.76E+04
.28E+02
.88E+02
.32E+04
.01E+31
.01E+31
.01E+31
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85000.
94990.
94990.
94990.
98000.
42200.

1545.

3473.

10568.

3473.

10568.

3473.

10568.

5343.

13674.

1790.

-340.
-35.

-35

-35.
1590.
11920.
17690.
17690.
17690.
20440.
8440.
7287.
7287.
7287.
7154.
1280.
9500.
19380.
13910.
13910.
11510.
37300.
32100.
16800.
7090.
28700.
16843.
6130.
6728.
3660.
6130.
5209.
5209.
5209.
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4028.
4029.
4030.
4031.
4032.
4033.
4034.
4035.
4036.
4037.
4038.
4039.
4040.
4041.
4042.
4043.
4044.
4045.
4046.
4047.
4048.
4049.
4050.
4051.
4052.
4053.
4054.
4055.
4056.
4057.

4058.

4059.

4060.

4061.

4062.

4063.

4064.

4065.

4066.

c4h8cho-5+02=c4h8cho-502
c4h8cho-202=c4h8co-202h
c4h8cho-302=c4h8co-302h
c4h8cho-402=c4h8co-402h
c4h8cho-502=c4h8co-502h
c4h8co-202h=co+nc3h7cho+oh
c4h8co-302h=co+c4h8200hl]j
c4h8co-402h=co+c4h820o0h4j
c4h8co-502h=co+c4h8looh4j
c4h8cho-5+02=c4h7cho-4+ho2
c4h8cho-4+o02=c4h7cho-4+ho2
c4h7cho-4+h=c4h7co+h2
c4h7cho-4+o=c4h7co+oh
c4h7cho-4+oh=c4h7co+h20
c4h7cho-4+ho2=c4h7co+h202
c4h7cho-4+ch3=c4h7co+ch4
c4h7cho-4+h=c4h7coally+h2
c4h7cho-4+o=c4h7coally+oh
c4h7cho-4+oh=c4h7coally+h2o
c4h7cho-4+ho2=c4h7coally+h202
c4h7cho-4+ch3=c4h7coally+ch4
c4h8co+h=>pc4h9+co
c4h8co+oh=>pc4dh9+co2
c4h8co+o=>c4h8-1+co2
c4h7coally=>c4h6+hco
pent2oh=c5h10-1+h20
pent2oh=t2c5h10+h20
pent2oh=c2c5h10+h20
pent2oh=nc3h7coch3+h2

pent2oh (+m) <=>ch3+sc4h8oh-4 (+m)
Low pressure limit: 0.15323E+85
TROE centering: 0.42546E-01
pent2oh (+m) <=>c2h5+pro2oh-1 (+m)
Low pressure limit: 0.67084E+90
TROE centering: 0.55845E-02
pent2oh (+m) <=>nc3h7+ch3choh (+m)
Low pressure limit: 0.67084E+90
TROE centering: 0.55845E-02
pent2oh (+m) <=>ch3+pc4h8oh-1 (+m)
Low pressure limit: 0.99116E+86
TROE centering: 0.39928E+00
pent2oh (+m) <=>oh+c5h11-2 (+m)

Low pressure limit: 0.19022E+79
TROE centering: 0.86766E-04
pent2oh (+m) <=>h+pent2oh-1 (+m)
Low pressure limit: 0.52180E+67
TROE centering: 0.89358E-01
pent2oh (+m) <=>h+pent2oh-2 (+m)
Low pressure limit: 0.64242E+76
TROE centering: 0.10896E+00
pent2oh (+m) <=>h+pent2oh-3 (+m)
Low pressure limit: 0.27063E+72
TROE centering: 0.18033E+00
pent2oh (+m) <=>h+pent2oh-4 (+m)
Low pressure limit: 0.27063E+72
TROE centering: 0.18033E+00
pent2oh (+m) <=>h+pent2oh-5 (+m)
Low pressure limit: 0.17414E+68

-0.

.19166E+02
.27751E+03

.20364E+02
.35820E+03

.20364E+02
.35820E+03

.19664E+02
.21747E+03

.17503E+02
.29341E+03

.14289E+02
.33651E+03

.16831E+02
.86767E+02

.15706E+02
.27439E+03

.15706E+02
.27439E+03

14434E+02

O OO0OWOOWOOWMOOHOOAMNOOWMOONOONOORURNBNWWEROONWOMORNNUUDMONHFRPRRRERERREORN

.54E+55 -13.3 16300.
.92E+07 1.5 16600.
.34E+07 1.1 6600.
.46E+06 1.4 8500.
.46E+06 1.4 8500.
.83E+15 -0.7 12910.
.83E+15 -0.7 12910.
.83E+15 -0.7 12910.
.83E+15 -0.7 12910.
.58E+12 0.0 5000.
.90E+11 0.0 5000.
.00E+13 0.0 4200.
.00E+12 0.0 1790.
.69E+10 0.8 -340.
.80E+12 0.0 13600.
.70E+12 0.0 8440.
.40E+04 2.5 -1900.
.80E+10 0.7 3250
.00E+06 2.0 -1520.
.40E+03 2.6 12400.
.00E+11 0.0 7300.
.40E+12 0.0 1459.
.713E+12 0.0 -1010.
.20E+12 0.0 -437.
.00E+13 0.0 50000.
.80E+04 2.6 61630.
.20E+04 2.6 62480.
.10E+04 2.6 62250.
.00E+13 0.0 69500.
.10E+26 -2.8 92354.
.10467E+06

.33602E+07 0.21934E+04
.91E+26 -2.7 87207.
.99453E+05

.49325E+08 0.24761E+04
.91E+26 -2.7 86207.
.99453E+05

.49325E+08 0.24761E+04
.50E+24 -2.5 88444.
.10120E+06

.46557E+03 0.22841E+04
.43E+22 -1.9 96229.
.10835E+06

.19749E+05 0.16746E+04
.33E+16 0.0 102430.
.11384E+06

.78352E+10 0.16632E+04
.86E+18 -0.8 94238.
.10646E+06

.57087E+10 0.24392E+04
.63E+20 -1.3 102100.
.11357E+06

.10791E+08 0.21480E+04
.63E+20 -1.3 102100.
.11357E+06

.10791E+08 0.21480E+04
.31E+16 0.0 101830.
.11335E+06
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4067.

4068.
4069.
4070.
4071.
4072.
4073.
4074.
4075.
4076.
4077.
4078.

4079.

4080.

4081.

4082.
4083.
4084.
4085.
4086.
4087.
4088.

4089.

4090.

4091.

4092.
4093.
4094.
4095.
4096.
4097.
4098.
4099.
4100.
4101.
4102.
4103.
4104.
4105.
4106.
4107.
4108.
4109.
4110.
4111.
4112.
4113.

pent2oh (+m) <=>h+pent2o (+m)
Low pressure limit:
TROE centering: 0.48822E+00
pent2oh+o2=ho2+pent2oh-1
pent2oh+o2=ho2+pent2oh-2
pent2oh+o2=ho2+pent20oh-3
pent2oh+o2=ho2+pent2oh-4
pent2oh+o2=ho2+pent2oh-5
pent2oh+o2=ho2+pent2o
pent2oh+h=pent20+h2
pent2oh+h=pent2oh-1+h2
pent2oh+h=pent2oh-2+h2
pent2oh+h=pent2oh-3+h2
pent2oh+h=pent2oh-4+h2
Declared duplicate reaction...
pent2oh+h=pent2oh-4+h2
Declared duplicate reaction...
pent2oh+h=pent2oh-5+h2
Declared duplicate reaction...
pent2oh+h=pent2oh-5+h2
Declared duplicate reaction...
pent2oh+o=pent2o+oh
pent2oh+o=pent2oh-1+oh
pent2oh+o=pent2oh-2+oh
pent2oh+o=pent2oh-3+oh
pent2oh+o=pent2oh-4+oh
pent2oh+o=pent2oh-5+oh
pent2oh+oh=pent2o+h2o

Declared duplicate reaction...
pent2oh+oh=pent2o+h20

Declared duplicate reaction...
pent2oh+oh=pent2oh-1+h20
Declared duplicate reaction...
pent2oh+oh=pent2oh-1+h20
Declared duplicate reaction...
pent2oh+oh=pent2oh-2+h2o0
pent2oh+oh=pent2oh-3+h20
pent2oh+oh=pent2oh-4+h2o0
pent2oh+oh=pent2oh-5+h20
pent2oh+ho2=pent20+h202
pent2oh+ho2=pent2oh-1+h202
pent2oh+ho2=pent2oh-2+h202
pent2oh+ho2=pent2oh-3+h202
pent2oh+ho2=pent2oh-4+h202
pent2oh+ho2=pent2oh-5+h202
pent2oh+ch3=pent2o+ch4
pent2oh+ch3=pent2oh-1+ch4
pent2oh+ch3=pent2oh-2+ch4
pent2oh+ch3=pent2oh-3+ch4
pent2oh+ch3=pent2oh-4+ch4
pent2oh+ch3=pent2oh-5+ch4
pent2oh-1=pent2o
pent2oh-2=pent2oh-1
pent2oh-2=pent2oh-3
pent2oh-2=pent2oh-4
pent2oh-2=pent2oh-5
pent2oh-2=pent2o

0.85970E+63 -0.13509E+02
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.20E+14
.11589E+06
.21032E+11
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.46E+02
.31E+04
.40E+04
.08E+05
.06E+04

.73E+13

.67E+03

.63E+14

.46E-03
.81E+05
.25E+04
.44E+04
.90E+13
.10E+13
.90E+06

.60E+03

.37E+10

.62E+05

.18E+05
.91E+03
.05E+09
.37E+07
.47E-07
.60E-05
.60E+00
.50E-02
.10E-01
.76E+02
.02E+00
.40E+02
.32E+03
.20E+02
.00E+11
.00E-01
.17E+06
.11E+24
.39E+21
.14E+10
.26E+12
.40E+08
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104850.

0.22461E+07
52340.
46800.
49800.
52340.
52340.
56340.
8701.
7495.
2915.
4440.
3473.

10568.

5343.

13674.

1727.
4750.

876.
3029.
5200.
7850.
-461.

53.

5350.

-830.

-1537.
-2061.
504.
868.
10530.
14871.
9732.
13076.
13627.
17197.
8221.
10900.
5730.
8790.
9600.
8200.
23290.
33894.
38810.
29986.
21636.
22970.
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4114.
4115.
4116.
4117.
4118.
4119.
4120.
4121.
4122.
4123.
4124.
4125.
4126.
4127.
4128.
4129.
4130.
4131.
4132.
4133.
4134.
4135.
4136.
4137.
4138.
4139.
4140.
4141.
4142.
4143.
4144.
4145.
4146.
4147.
4148.
4149.
4150.
4151.
4152.
4153.
4154.
4155.
4156.
4157.
4158.
4159.
4160.
4161.
4162.
4163.
4164.
4165.
4166.
4167.
4168.
4169.
4170.
4171.

pent2oh-3=pent2oh-1
pent2oh-3=pent2oh-4
pent2oh-3=pent2oh-5
pent2oh-3=pent2o
pent2oh-4=pent2oh-1
pent2oh-4=pent2oh-5
pent2oh-4=pent2o
pent2oh-5=pent2oh-1
pent2oh-5=pent2o
pent2o+o02=nc3h7coch3+ho2
pent2oh-2+02=nc3h7coch3+ho2
pent2oh-1+o2=pentlen2ol+ho2
pent2oh-2+o02=pentlen20l+ho?2
pent2oh-2+o02=pent2en20l+ho?2
pent2oh-3+02=pent2en20l+ho?2
pent2oh-3+02=pent3en20l+ho?2
pent2oh-4+o02=pent3en20l+ho2
pent2oh-4+o2=pent4en2ol+ho?2
pent2oh-5+02=pent4en2o0l+ho2
pent2o=nc3h7cho+ch3
pent2o=ch3cho+nc3h7
pent2oh-1=c5h10-1+oh
pent2oh-1=nc3h7+c2h3oh
pent2oh-l=pentlen2ol+h
pent2oh-2=nc3h7coch3+h
pent2oh-2=c2h5+pro2ohld
pent2oh-2=pentlen2ol+h
pent2oh-2=pent2en2ol+h
pent2oh-3=t2c5hl0+oh
pent2oh-3=c2c5hl0+oh
pent2oh-3=c4h71dloh+ch3
pent2oh-3=c4h73d2oh+ch3
pent2oh-3=pent2en2ol+h
pent2oh-3=pent3en2o0l+h
pent2oh-4=c3h6+ch3choh
pent2oh-4=pent3en2ol+h
pent2oh-4=pent4en2o0l+h
pent2oh-5=c2h4+pro2oh-1
pent2oh-5=pent4en2ol+h
pentlen2ol+h=pent2ohld-3+h2
pentlen2ol+oh=pent2ohld-3+h2o0
pentlen2ol+ho2=pent2ohld-3+h202
pentlen2ol+ch3=pent2ohld-3+ch4
pent2en2ol+h=pent2ohld-3+h2
pent2en2ol+oh=pent2ohld-3+h2o
pent2en2ol+ho2=pent2ohld-3+h202
pent2en2ol+ch3=pent2ohld-3+ch4
pent2en2ol+h=pent2oh2d-4+h2
pent2en2ol+oh=pent2oh2d-4+h2o
pent2en2ol+ho2=pent2oh2d-4+h202
pent2en2ol+ch3=pent2oh2d-4+ch4
pent3en2ol+h=pent2oh2d-4+h2
pent3en2ol+oh=pent2oh2d-4+h2o
pent3en2ol+ho2=pent2oh2d-4+h202
pent3en2ol+ch3=pent2oh2d-4+ch4
pent3en2ol+h=pent2oh3d-5+h2
pent3en2ol+oh=pent2oh3d-5+h2o
pent3en2o0l+ho2=pent2oh3d-5+h202
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.78E+10
.36E+18
.13E+06
.17E+06
.82E+13
.00E+20
.88E+07
.82E+13
.42E+09
.14E+10
.50E+18
.50E+11
.90E+11
.58E+12
.50E+11
.90E+11
.58E+12
.90E+11
.58E+12
.67E+11
.67E+11
.70E+27
.24E+28
.30E+45
.68E+26
.65E+29
.07E+59
.04E+44
.91E+24
.91E+24
.14E+27
.79E+26
.30E+45
.7T4E+52
.65E+29
.19E+57
.07E+59
.95E+28
.95E+46
.40E+04
.00E+06
.40E+03
.00E+11
.74E+04
.00E+06
.60E+03
.22E+00
.40E+04
.00E+06
.40E+03
.00E+11
.50E+04
.30E+06
.60E+04
.00E+10
.74E+04
.00E+06
.60E+03
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30960.
33373.
29020.
23290.
21665.
32687.
16680.
12646.
9106.
1100.
1120.
5000.
5000.
5000.
5000.
5000.
5000.
5000.
5000.
10820.
10820.
32703.
35257.
46160.
34620.
34449.
51810.
47660.
30587.
31387.
36714.
35370.
46160.
50630.
33140.
49340.
51810.
34441.
48780.
-1900.
-1520.
12400.
7300.
2510.
-298.
13900.
5670.
-1900.
-1520.
12400.
7300.
-2790.
-2620.
10900.
5600.
2510.
-298.
13900.

OO OO0 O0ODO0ODO0ODO0DO0OO0DO0ODODODODODOOHOODWMOOWUUUOOWPRTOUFOOOODOOOODODODODOOWOJUo oyd o

176

4172.
4173.
4174.
4175.
4176.
4177.
4178.
4179.
4180.
4181.
4182.
4183.
4184.
4185.
4186.
4187.
4188.
4189.
4190.
4191.
4192.
4193.
4194.
4195.
4196.
4197.
4198.
4199.
4200.
4201.
4202.
4203.
4204.
4205.
4206.
4207.
4208.
4209.
4210.
4211.
4212.
4213.
4214.
4215.
4216.
4217.
4218.
4219.
4220.
4221.
4222.
4223.
4224.
4225.
4226.
4227.
4228.
4229.

pent3en2o0l+ch3=pent2oh3d-5+ch4
pent4en2ol+h=pent2oh3d-5+h2
pent4en2ol+oh=pent2oh3d-5+h2o0
pent4en2ol+ho2=pent2oh3d-5+h202
pent4en2ol+ch3=pent2oh3d-5+ch4
c4h71dloh+h=c4h61dloh3+h2
c4h71dloh+oh=c4h6ldloh3+h20
c4h71dloh+ho2=c4h61dloh3+h202
c4h71dloh+ch3=c4h61dloh3+ch4
c4h73d2oh+h=c4h63d20h2+h2
c4h73d2oh+oh=c4h63d2oh2+h20
c4h73d2oh+ho2=c4h63d2o0h2+h202
c4h73d2oh+ch3=c4h63d2oh2+ch4
c4h71dloh=>nc3h7cho
pentlen2o0l=>nc3h7coch3
pent2en2o0l=>nc3h7coch3

pent2ohld-3+ho2=c2h5cho+c2h2oh+oh
pent2oh2d-4+ho2=ch3cho+c3h4-p+oh+oh
pent2oh3d-5+ho2=c2h3cho+ch3choh+oh

c4h6ldloh3+ho2=ch3cho+c2h2oh+oh
c4h63d2oh2+02=c2h3coch3+ho2
c4h63d2oh2=c2h3coch3+h
pent2oh3d-5=c5h813+oh
pent2oh3d-5=ac3h5cho+ch3
pent4en2o0l+oh=sc4h8oh-4+ch2o
pent2en2ol+oh=c2h5cho+ch3choh
pent3en2ol+oh=ch3cho+pro2oh-1
pentlen2ol+oh=ch2o+pc4h8oh-1
c4h71dloh+oh=c2h5cho+ch2oh
c4h73d2oh+oh=pro2oh-1+ch2o
c4h73d2oh+oh=ch3cho+ch3choh
c4h71dloh+h=c2h3oh+c2h5
c4h73d2oh+h=ch3choh+c2h4
c4h73d2oh+h=t2c4h8+oh
c4h73d2oh+h=c2c4h8+oh
nc3h7coch3+h<=>nc3h7+ch3cho
nc3h7coch3+h<=>nc3h7cho+ch3
nc3h7coch3+oh=prcoch3-1+h20
nc3h7coch3+oh=prcoch3-2+h20
nc3h7coch3+oh=prcoch3-3+h20o
nc3h7coch3+oh=nc3h7coch2+h20o
nc3h7coch3+h=prcoch3-1+h2
nc3h7coch3+h=prcoch3-2+h2
nc3h7coch3+h=prcoch3-3+h2
nc3h7coch3+h=nc3h7coch2+h2
nc3h7coch3+ch3=prcoch3-1+ch4
nc3h7coch3+ch3=prcoch3-2+ch4
nc3h7coch3+ch3=prcoch3-3+ch4
nc3h7coch3+ch3=nc3h7coch2+ch4
nc3h7coch3+ho2=prcoch3-1+h202
nc3h7coch3+ho2=prcoch3-2+h202
nc3h7coch3+ho2=prcoch3-3+h202
nc3h7coch3+ho2=nc3h7coch2+h202

nc3h7coch3+ch302=prcoch3-1+ch302h
nc3h7coch3+ch302=prcoch3-2+ch302h
nc3h7coch3+ch302=prcoch3-3+ch302h
nc3h7coch3+ch302=nc3h7coch2+ch302h

prcoch3-2=c3hé6+ch3co
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.22E+00
.40E+04
.00E+06
.40E+03
.00E+11
.40E+04
.00E+06
.40E+03
.00E+11
.50E+04
.30E+06
.60E+04
.00E+10
.66E+23
.66E+23
.66E+23
.50E+12
.50E+12
.50E+12
.50E+12
.50E+11
.89E+06
.40E+12
.40E+12
.37E+12
.37E+12
.37E+12
.37E+12
.37E+12
.37E+12
.37E+12
.31E+22
.31E+22
.31E+22
.31E+22
.55E+12
.98E+10
.37E+07
.05E+09
.36E+02
.99E+02
.66E+05
.30E+06
.99E+06
.20E+07
.53E+00
.27E+00
.00E+00
.04E+01
.04E+01
.32E+01
.56E-01
.14E-02
.01E+12
.99E+12
.00E+12
.01E+12
.72E+16
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6756.
4471.
4083.
6937.
7154.
5481.
6858.
9356.
17161.
13719.
13098.
16252.
19380.
17050.
15250.
17580.
25590.
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4230.
4231.
4232.
4233.
4234.
4235.
4236.
4237.
4238.
4239.
4240.
4241.
4242.
4243.
4244 .
4245,
4246.

4247.

4248.
4249.
4250.
4251.
4252.
4253.
4254.
4255.
4256.
4257.
4258.
4259.
4260.
4261.
4262.
4263.
4264.
4265.
4266.
4267.
4268.
4269.
4270.
4271.
4272.
4273.
4274.
4275.
4276.
4277.
4278.
4279.
4280.
4281.
4282.
4283.
4284.
4285.

prcoch3-3=c2h3coch3+ch3
prcoch3-3=c2h5chco+ch3
prcoch3-1=c2h4+ch3coch2
nc3h7coch2=nc3h7+ch2co
pent3oh=t2c5h10+h20
pent3oh=c2c5hl0+h20
pent3oh=c2h5coc2h5+h2
ch3+sc4h8oh-1=pent3oh
c2h5+proloh-1=pent3oh
pent3oh-1+h=pent3oh
pent3oh-2+h=pent3oh
pent3oh-3+h=pent3oh
c5hl1-34+oh=pent3oh
pent3oh+o2=pent3oh-1+ho2
pent3oh+o2=pent3oh-2+ho2
pent3oh+o2=pent3oh-3+ho2
pent3oh+h=pent3oh-1+h2

Declared duplicate reaction...

pent3oh+h=pent3oh-1+h2

Declared duplicate reaction...

pent3oh+h=pent3oh-2+h2
pent3oh+h=pent3oh-3+h2
pent3oh+oh=pent3oh-1+h20
pent3oh+oh=pent3oh-2+h20
pent3oh+oh=pent3oh-3+h20
pent3oh+ch3=pent3oh-1+ch4
pent3oh+ch3=pent3oh-2+ch4
pent3oh+ch3=pent3oh-3+ch4
pent3oh+ho2=pent3oh-1+h202
pent3oh+ho2=pent3oh-2+h202
pent3oh+ho2=pent3oh-3+h202
pent3oh+c2h5=pent3ch-1+c2h6
pent3oh+c2h5=pent3oh-2+c2h6
pent3oh+c2h5=pent3oh-3+c2h6
pent3oh+c2h3=pent3oh-1+c2h4
pent3oh+c2h3=pent3oh-2+c2h4
pent3oh+c2h3=pent3oh-3+c2h4
pent3oh+c3h5-a=pent3oh-1+c3h6
pent3oh+c3h5-a=pent3oh-2+c3h6
pent3oh+c3h5-a=pent3oh-3+c3h6
pent3oh-1=proloh-1+c2h4
pent3oh-2=t2c5h10+0oh
pent3oh-2=c2c5h10+0oh
pent3oh-2=c2h5+c2h5cho
pent3oh-3=c2h5coc2h5+h
pent3oh-3=c2h5coch3+ch3
pent3oh-3=pent3oh-1
pent3oh-1=pent3oh-2
pent3oh-1+o02=pent3ohld+ho2
pent3oh-2+o02=pent3ohld+ho2
pent3oh-2+02=c2h5coc2h5+ho2
pent3oh-3+02=c2h5coc2h5+ho2
pent3ohld+h=pent3oh-1
pent3ohld+oh=pent3ohld-3+h2o
pent3ohld+h=pent3ohld-3+h2
pent3ohld+ch3=pent3ohld-3+ch4

pent3ohld+ho2=pent3ohld-3+h202

pent3ohld-3=c2h5coc2h3+h
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.05E+11
.56E+20
.90E+16
.70E+29
.40E+04
.40E+04
.00E+13
.93E+14
.36E+15
.00E+14
.00E+14
.00E+14
L41E+13
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.35E+03

.26E+14

.16E+05
.40E+04
.73E+07
.82E+03
.18E+05
.00E-01
.84E+03
.60E+02
.22E+02
.79E+02
.25E-05
.00E-01
.84E+03
.60E+02
.00E-01
.84E+03
.60E+02
.00E-01
.84E+03
.60E+02
.24E+10
.00E+13
.00E+12
.00E+13
.50E+13
.00E+13
.14E+10
.95E+31
.58E+12
.90E+11
.50E+11
.50E+18
.00E+14
.81E+03
.40E+04
.60E+02
.25E-05
.00E+13
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30583.
49167.
27000.
42920.
62040.
62320.
69500.

52340.
49800.
46800.

5343.

13674.

4440.
2915.
868.
-2061.
-1537.
8200.
8790.
5730.
17160.
13720.
7468 .
8200.
8790.
5730.
8200.
8790.
5730.
8200.
8790.
5730.
29211.
27000.
27000.
26700.
29000.
31000.
29987.
28450.
5000.
5000.
5000.
1120.

-2611.
2915.
5730.
7468 .

41500.
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4286.

4287.

4288.
4289.
4290.

4291.
4292.
4293.
4294.
4295.
4296.
4297.
4298.
4299.
4300.
4301.
4302.
4303.
4304.
4305.
4306.
4307.

c2h5coc2h5 (+M) =c2h5+c2h5co (+M)
Low pressure limit: 0.51600+105
TROE centering: 0.90000E+00

h2 Enhanced by 2
h2o Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2
c2h6 Enhanced by 3
ar Enhanced by 7
c2h2 Enhanced by 3
c2h4 Enhanced by 3

c2h5coc2h5 (+M) =ch3+c2h5coch2 (+M)
Low pressure limit: 0.31210+108
TROE centering: 0.62000E+00

h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2
c2h6 Enhanced by 3
ar Enhanced by 7
c2h2 Enhanced by 3
c2h4 Enhanced by 3

c2h5coc2h4p=c2h5coc2hi4s
c2h5+ch3chco=c2h5coc2hi4s
c2hb5coc2hds (+M) =c2h5coc2h3+h (+M)
Low pressure limit: 0.46000E-36

h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2
c2h6 Enhanced by 3

c2h5coc2h4p=c2h5coc2h3+h
c2h5co+c2h4=c2h5coc2h4dp
c2h5coc2h5+0=c2h5coc2h4p+oh
c2h5coc2h5+o=c2h5coc2h4s+oh
c2h5coc2h5+ch3=c2h5coc2hd4p+ch4
c2h5coc2h5+ch3=c2h5coc2hd4s+ch4
c2h5coc2h5+02=c2h5coc2h4p+ho2
c2h5coc2h5+02=c2h5coc2h4s+ho?2
c2h5coc2h5+h=c2h5coc2h4p+h2
c2h5coc2h5+h=c2h5coc2h4s+h2
c2h5coc2h5+c2h3=c2h5coc2h4p+c2h4
c2h5coc2h5+c2h3=c2h5coc2h4s+c2h4
c2h5coc2h5+c2h5=c2h5coc2h4p+c2h6
c2h5coc2h5+c2h5=c2h5coc2h4s+c2h6
c2h5coc2h5+ch3o0=c2h5coc2h4p+ch3oh
c2h5coc2h5+ch30=c2h5coc2h4s+ch3oh
pc2hd4coc2h3+h (+M) =c2h5coc2h3 (+M)
Low pressure limit: O0.30100E+49
TROE centering: 0.49800E+00

h2 Enhanced by 2
h2o Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2

-0.24670E+02

0.10000E+11
.000E+00
.000E+00
.000E+00
.500E+00
.000E+00
.000E+00
.000E-01
.000E+00
.000E+00

-0.25500E+02

0.15000E+04
000E+00
.000E+00
.000E+00
.500E+00
.000E+00
.000E+00
.000E-01
.000E+00
.000E+00

0.15370E+02
000E+00
.000E+00
.000E+00
.500E+00
.000E+00
.000E+00

-0.93200E+01
0.13140E+04
.000E+00
.000E+00
.000E+00
.500E+00
.000E+00

5.69E+19 -0.
0.10531E+06

0.50000E+03

2.55E+22 -1.

0.10528E+06
0.12000E+03

o s W o

.60310E+03

48E+53
00E+11
96E+06
89E+11
06E-01
70E+01
00E+13
04E+13
98E+05
43E+06
00E+12
00E+11
O0OE+11
00E+10
34E+11
15E+12
60E+13
58336E+04
0.13140E+04
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2.
1.
1.
2.
9.
1.
6.
4.
9.
1.
1.
6.
1.
6.
4.
1.
3.
0.

.87E+05 1.
.30E+02 2.
.70E+08 1.

7

4
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0.50000E+10

86781.

0.50000E+10

17898.
13952.
44697.

52000.
8720.
4750.
2970.
7150.
5270.

52300.

45900.
6760.
2880.

10400.
5600.

13400.
8600.
6460.
4570.

o

0.50000E+05
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81910.0

0
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4308.

4309.
4310.
4311.

4312.
4313.

c2h6 Enhanced by
ar Enhanced by

c2h3coch2+ch3 (+M) =c2h5coc2h3 (+M)
Low pressure limit:

TROE centering: 0.10400E+00

h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 6.
ch4 Enhanced by 2.
co Enhanced by 1.
co2 Enhanced by 2.
c2h6 Enhanced by 3.
ar Enhanced by 7.

pc2hd4coc2h3=c2h3coc2h3+h
c2h3co+tc2h4=pc2h4coc2h3
c2h3co (+M) =c2h3+co (+M)

Low pressure limit: 0.43700E+16
TROE centering: 0.61730E+00

h2 Enhanced by 2.
h2o Enhanced by 6.
ch4 Enhanced by 2.
co Enhanced by 1.
co2 Enhanced by 2.
c2h6 Enhanced by 3.
ar Enhanced by 7.
c2h2 Enhanced by 3.
c2h4 Enhanced by 3.

c2h3+ch2co=c2h3coch2
sc2hdcoc2h3 (+M) =c2h3coc2h3+h (+M)
Low pressure limit: 0.46000E-36

h2 Enhanced by 2
h2o Enhanced by 6
ch4 Enhanced by 2
co Enhanced by 1
co2 Enhanced by 2
c2h6 Enhanced by 3

c2h3+ch3chco=sc2h4coc2h3
c2h3coc2h3+h=c2h3co+c2h2+h2
c2h5+c2h3co=c2h5coc2h3
c2h5co+c2h3=c2h5coc2h3
c2h5co+c2h2=c2h5coc2h2
c2h5coc2h3=ch3+c2h3coch2
c2h5coc2h3+h=pc2h4coc2h3+h2
c2h5coc2h3+h=sc2h4coc2h3+h2
c2h5coc2h3+h=c2h5coc2h2+h2
c2h5coc2h3+oh=pc2h4coc2h3+h20o
c2h5coc2h3+oh=sc2h4coc2h3+h20o
c2h5coc2h3+oh=c2h5coc2h2+h20
c2h5coc2h3+ch3=pc2hd4coc2h3+ch4
c2h5coc2h3+ch3=sc2h4coc2h3+ch4
c2h5coc2h3+ch3=c2h5coc2h2+ch4
c2h5coc2h3+ho2=pc2h4coc2h3+h202
c2h5coc2h3+ho2=sc2h4coc2h3+h202
c2h5coc2h3+ho2=c2h5coc2h2+h202
c2h5coc2h3+ch3o=pc2h4coc2h3+ch3oh
c2h5coc2h3+ch3o=sc2h4coc2h3+ch3oh
c2h5coc2h3+ch3o=c2h5coc2h2+ch3oh
c2h5coc2h3+o=pc2h4coc2h3+oh
c2h5coc2h3+o=sc2h4coc2h3+oh

3.000E+00
7.000E-01

0.39100E+61 -0.12810E+02

0.16060E+04

000E+00
000E+00
000E+00
500E+00
000E+00
000E+00

000E-01

0.00000E+00

0.13076E+02
000E+00
000E+00
000E+00
500E+00
000E+00
000E+00
000E-01
000E+00
000E+00

0.15370E+02

.000E+00
.000E+00
.000E+00
.500E+00
.000E+00
.000E+00
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.00E+14
0.
0.

62500E+04
60000E+05

.48E+53 -1
.00E+11
.10E+13
.10500E+05
.20780E+04

80E+13
70E+08
60310E+03

.30E+02
.04E+16
.13E+14
.13E+14
.00E+13
.52E+24
.00E+06
.57E+05
.54E+06
.70E+00
.72E+02
.01E+13
.53E-01
.52E+00
.55E-01
.24E-04
.68E-01
.65E+14
L17E+11
.76E+11
.24E+10
.81E+05
.44E+11

-0.

3

-262.

0.61184E+04

2.3
0.0
0.0

52000.
8720.
14603.

0.50930E+04
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4337.
4338.
4339.
4340.
4341.
4342.
4343.
4344.
4345.
4346.
4347.

4348.

4349.

4350.

4351.

4352.
4353.

4354.
4355.
4356.
4357.
4358.
4359.

4360.

4361.
4362.
4363.
4364.
4365.
4366.
4367.
4368.
4369.
4370.
4371.
4372.
4373.
4374.
4375.
4376.
4377.
4378.
4379.
4380.
4381.
4382.
4383.
4384.

c2h5coc2h3+o=c2h5coc2h2+oh
c2h5coc2h3+02=pc2h4coc2h3+ho2
c2h5coc2h3+02=sc2h4coc2h3+ho2
c2h5coc2h3+02=c2h5coc2h2+ho2
c2h5coc2h5+oh=c2h5coc2h4p+h2o0
c2h5coc2h5+oh=c2h5coc2h4s+h20
c2h5coc2h5+ho2=c2h5coc2h4p+h202
c2h5coc2h5+ho2=c2h5coc2h4s+h202
c2h5coc2h4s+o02=c2h5coc2h3+ho2
c2h5coc2hd4p+o2=c2h5coc2h3+ho2
but2m2oh=but2mld+h2o

Declared duplicate reaction...
but2m2oh=but2mld+h2o

Declared duplicate reaction...
but2m2oh=but2m2d+h2o

Declared duplicate reaction...
but2m2oh=but2m2d+h2o

Declared duplicate reaction...
but2m2oh (+m) =c2h5+pro2oh-2 (+m)
Low pressure limit: 0.98207E+75
TROE centering:
ch3+tc4h8oh=but2m2oh
but2m2oh (+m) =but2m-2+oh (+m)

Low pressure limit: 0.69020E+52
TROE centering:
but2m2oh+o2=but2m2oh-1+ho2
but2m2oh+o2=but2m2oh-3+ho2
but2m2oh+o2=but2m2oh-4+ho2
but2m2oh+h=but2m2oh-1+h2
but2m2oh+h=but2m2oh-3+h2
but2m2oh+h=pbut2m2oh-4+h2
Declared duplicate reaction...
but2m2oh+h=but2m2oh-4+h2
Declared duplicate reaction...
but2m2oh+h=but2m2o0+h2
but2m2oh+o=but2m2oh-1+oh
but2m2oh+o=but2m2oh-3+oh
but2m2oh+o=but2m2oh-4+oh
but2m2oh+oh=pbut2m2oh-1+h20
but2m2oh+oh=but2m2oh-3+h2o
but2m2oh+oh=but2m2oh-4+h2o
but2m2oh+oh=but2m2o+h2o
but2m2oh+ho2=but2m2oh-1+h202
but2m2oh+ho2=but2m2oh-3+h202
but2m2oh+ho2=but2m2oh-4+h202
but2m2oh+ho2=but2m2o0+h202
but2m2oh+ch3=but2m2oh-1+ch4
but2m2oh+ch3=but2m2oh-3+ch4
but2m2oh+ch3=but2m2oh-4+ch4
but2m2oh+ch3=but2m2o+ch4
but2m2oh-1=but2mld+oh
but2m2oh-1=pro2ohld+c2h5
but2m2oh-1=but2ohld+ch3
but2m2oh-3=but2oh2d+ch3
but2m2oh-3=but2m2d+oh
but2m2oh-3=but2m2oh3d+h
but2m2oh-4=c2h4+pro2oh-2
but2m2oh-4=but2m2oh3d+h

-0.16121E+02

0.40865E+00 0.11043E+04

-0.10210E+02

0.70300E+00 0.98820E+10
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.55E+06
.80E+14
.02E+13
.00E+13
.70E+00
.72E+02
.24E-04
.68E-01
.18E+16
.64E+00
.80E+20

.60E+04

.80E+19

.20E+04

.31E+16
.92918E+05
49000E+03
.93E+14
.33E+20
.89200E+05
63468E+03
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.06E+05
.08E+05
.67E+03

.63E+14

.60E+06
.96E+06
.44E+05
.10E+13
.61E+03
.43E+03
.03E+04
.24E+01
.84E-04
.81E-04
.44E-04
.70E-01
.08E+03
.20E+02
.00E-01
.02E+00
.15E+21
.54E+22
.95E+22
.07E+23
.93E+23
.42E+24
.75E+22
.33E+28
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0

3740.
52300.
45900.
61500.
-2900.
-3050.
14080.
13390.

6964.

2481.
23000.

61630.

20000.

61980.

81277.

28519E+04

3
4

0
0
0
8
7
1

0

0.
94930.

.17860E+10
52340.
49800.
46800.
7495.
4440.
5343.

13674.

9830.
4750.
3029.
7850.
-205.
-1469.
-301.
-819.
13897.
11261.
12949.
17473.
10900.
8790.
8200.
8221.
28440.
30675.
32926.
33403.
30013.
41022.
26670.
41885.
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4385.
4386.
4387.
4388.
4389.
4390.
4391.

4392.

4393.

4394.

4395.
4396.
4397.
4398.
4399.
4400.
4401.
4402.
4403.
4404.
4405.
4406.
4407.
4408.
4409.
4410.
4411.
4412.
4413.
4414.
4415.
4416.
4417.
4418.
4419.
4420.
4421.
4422.
4423.
4424.
4425.
4426.
4427.
4428.
4429.
4430.
4431.
4432.
4433.
4434.
4435.
4436.
4437.
4438.

but2m2o=c2h5coch3+ch3
but2m2o=ch3coch3+c2h5
but2m2oh-3+o02=but2m2oh3d+ho2
but2m2oh-4+02=put2m2oh3d+ho2
but2m2oh-3+o02=pbut2m2oh302

but2m2oh302=>ch3coch3+ch3cho+oh

but2m2oh-1=but2m2oh-3

Declared duplicate reaction...

but2m2oh-1=but2m2oh-3

Declared duplicate reaction...

but2m2oh-4=but2m2oh-3

Declared duplicate reaction...

but2m2oh-4=but2m2oh-3

Declared duplicate reaction...

but2m2oh-1=but2m2oh-4
but2m2oh3d+o=bt2m2oh3dl+oh
but2m2oh3d+h=bt2m2oh3d1+h2
but2m2oh3d+oh=bt2m2oh3dl+h2o

but2m2oh3d+ho2=bt2m2oh3dl+h202

but2m2oh3d+ch3=bt2m2oh3dl+ch4
isope+oh=>bt2m2oh3dl
isopet+oh=>bt3m2oh3dl
isope+oh=>bt2mloh3d2
isopet+oh=>bt3mloh3d2
but2ohld=c2h5coch3
but2oh2d=c2h5coch3
cypentoh=cyc5h8+h20o
cyc5h9+oh=cypentoh
cyc5h8oh-1+h=cypentoh
cyc5h8oh-2+h=cypentoh
cyc5h8oh-3+h=cypentoh
cypentoh+o2=cyc5h8oh-1+ho2
cypentoh+o2=cyc5h8oh-2+ho2
cypentoh+o2=cyc5h8oh-3+ho2
cypentoh+h=cyc5h90+h2
cypentoh+h=cyc5h8oh-1+h2
cypentoh+h=cyc5h8oh-2+h2
cypentoh+h=cyc5h8oh-3+h2
cypentoh+o=cyc5h9o+oh
cypentoh+o=cyc5h8oh-1+oh
cypentoh+o=cyc5h8oh-2+oh
cypentoh+o=cyc5h8oh-3+oh
cypentoh+oh=cyc5h9o+h20
cypentoh+oh=cyc5h8oh-1+h20
cypentoh+oh=cyc5h8oh-2+h20
cypentoh+oh=cyc5h8oh-3+h20
cypentoh+ho2=cyc5h9o+h202
cypentoh+ho2=cyc5h8oh-1+h202
cypentoh+ho2=cyc5h8oh-2+h202
cypentoh+ho2=cyc5h8oh-3+h202
cypentoh+ch3=cyc5h9o+ch4
cypentoh+ch3=cyc5h8oh-1+ch4
cypentoh+ch3=cyc5h8oh-2+ch4
cypentoh+ch3=cyc5h8oh-3+ch4
cycb5h9o=cyc5h8oh-1
cyc5h9o=cyc5h8oh-2
cyc5h9o=cyc5h80oh-3
cyc5h8oh-1=cyc5h8oh-2
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.67E+13
.97E+13
.90E+11
.58E+12
.00E+12
.50E+10
.00E+01

.86E+44

.57E+44

.51E-01

L29E+11
.96E+06
.33E+06
.62E+00
.26E-02
.06E-01
.78E+11
.09E+12
.74E+06
.30E+02
.66E+23
.66E+23
.40E+04
.41E+13
.00E+14
.00E+14
.00E+14
.00E+13
.00E+13
.00E+13
.46E+02
.40E+07
.16E+05
.52E+04
.46E-03
.45E+05
.90E+05
.54E+04
.77E+06
.20E+05
.70E+03
.14E+04
.70E-01
.31E-01
.76E-03
.88E+04
.04E+00
.60E+02
.84E+03
.03E+00
.07E+07
.85E+04
.29E+06
.24E+04
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13367.
10625.
5000.
5000.

18860.
21168.

46516.

47092.

2106.

-1573.
-2108.
-940.
17473.
7719.
11261.
14170.
7722.
5730.
8790.
6913.
22412.
18495.
16762.
39357.
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4439.
4440.
4441.
4442.
4443.
4444,
4445,
4446.
4447.
4448 .
4449.
4450.
4451.
4452.
4453.
4454.
4455,
4456.
4457.
4458.
4459.
4460.
4461.
4462.
4463.
4464.
4465.
4466.
4467.
4468.
4469.
4470.
4471.
4472.
4473.
4474 .
4475.
4476.
4477.
4478 .
4479.
4480.
4481.
4482.
4483.
4484.
4485.
4486.
4487.
4488.
4489.
4490.
4491.
4492.
4493.
4494 .
4495.
4496.

cyc5h8oh-1=cyc5h8oh-3
cyc5h8oh-2=cyc5h8oh-3
cyc5h9o=cyc5h8o+h
cyc5h90=c4h8cho-5
cyc5h8oh-1=cyc5h8o+h
cyc5h8oh-1=cyptnloh+h
cyc5h8oh-1=nc3h7coch2
cyc5h8oh-2=cyc5h8+oh
cyc5h8oh-2=pentlohld-5
cyc5h8oh-2=pent3ohld-5
cyc5h8oh-2=cyptnloh+h
cyc5h8oh-2=cyptn2oh+h
cyc5h8oh-3=pentloh4d-1
cyc5h8oh-3=pent2oh4d-1
cyc5h8oh-3=cyptn2oh+h
cyc5h8oh-3=cyptn3oh+h
pentlohld-5=c2h4+ch2chchoh
pentloh4d-1=c3h5-a+c2h3oh
pent2oh4d-1=c3h5-a+c2h3oh
pent2oh4d-1=c5h814+oh
cyc5h9o+to2=cyc5h8o+ho2
cyc5h8oh-1+o02=cyc5h8o+ho2
cyc5h8oh-1+02=cyptnloh+ho?2
cyc5h8oh-2+02=cyptnloh+ho2
cyc5h8oh-2+02=cyptn2oh+ho2
cyc5h8oh-3+02=cyptn2oh+ho2
cyc5h8oh-3+02=cyptn3oh+ho2
pent3ohld-5=c2h4+ch2chchoh
cyptn2oh=cpd+h2o
cyc5h7+oh=cyptn2oh
cyptnloh+h=cyptnloh-1+h2
cyptnloh+to=cyptnloh-1+ch
cyptnloh+oh=cyptnloh-1+h2o
cyptnloh+ho2=cyptnloh-1+h202
cyptnloh+ch3=cyptnloh-1+ch4
cyptnloh+h=cyptnloh-2+h2
cyptnloh+to=cyptnloh-2+oh
cyptnloh+oh=cyptnloh-2+h2o
cyptnloh+ho2=cyptnloh-2+h202
cyptnloh+ch3=cyptnloh-2+ch4
cyptn2oh+h=cyptnloh-2+h2
cyptn2oh+o=cyptnloh-2+oh
cyptn2oh+oh=cyptnloh-2+h2o
cyptn2oh+tho2=cyptnloh-2+h202
cyptn2oh+ch3=cyptnloh-2+ch4
cyptn2oh+h=cyptn2oh-1+h2
cyptn2oh+o=cyptn2oh-1+oh
cyptn2oh+oh=cyptn2oh-1+h2o
cyptn2oh+ho2=cyptn2oh-1+h202
cyptn2oh+ch3=cyptn2oh-1+ch4
cyptn3oh+h=cyptn2oh-1+h2
cyptn3oh+to=cyptn2oh-1+oh
cyptn3oh+toh=cyptn2oh-1+h2o
cyptn3oh+ho2=cyptn2oh-1+h202
cyptn3oh+ch3=cyptn2oh-1+ch4
cyptnloh-1+o02=c5h50oh3+ho2
cyptnloh-2+02=c5h50h3+ho2
cyptnloh-2+02=c5h50h2+ho2
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.96E+09
.20E+12
.17E+08
.19E+09
.03E+10
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.31E+10
.18E+12
.25E+09
.47E+10
.05E+11
.94E+11
.17E+10
.71E+10
.30E+13
.30E+13
.30E+13
.44E+12
.14E+10
.54E+18
.78E+04
.50E+11
.58E+12
.58E+12
.58E+12
.24E+10
.67E+08
.00E+13
.40E+04
.80E+10
.00E+06
.40E+03
.00E+11
.40E+04
.80E+10
.00E+06
.40E+03
.00E+11
.50E+04
.40E+10
.30E+06
.60E+04
.00E+10
.40E+04
.80E+10
.00E+06
.40E+03
.00E+11
.08E+05
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.00E+11
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.58E+12

OO OONNONONNONONNONONNONONNONORFOOOOONRFOOOOORFOORPRPFPOOOOREFEFORNNDN

OO0 O0OO0O0NOJUOONO JUOONO JUOONO JUUOON O JUONWMOOOOFHF WO OOOOF UGN ODRDNRE WL

42187.
34905.
18934.
9380.
29772.
35196.
34006.
27027.
33427.
36670.
33438.
36590.
33723.
36571.
36797.
37246.
22500.
22500.
22500.
27027.
1100.
1120.
470.
4000.
5000.
5000.
5000.
29211.
60311.
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3250.
-1520.
12400.
7300.
-1900.
3250.
-1520.
12400.
7300.
-2790.
1330.
-2620.
10900.
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-1520.
12400.
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-1900.
3250.
-1520.
12400.
7300.
15200.
15200.
15200.
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4497.
4498.
4499.
4500.
4501.
4502.
4503.
4504.
4505.
4506.
4507.
4508.
45009.
4510.
4511.
4512.
4513.

4514.

4515.
4516.

4517.
4518.
4519.
4520.
4521.
4522.
4523.
4524.
4525.
4526.
4527.
4528.
4529.
4530.
4531.
4532.
4533.
4534.
4535.
4536.
4537.
4538.

4539.
4540.

cyptn2oh-1+02=c5h50h2+ho2
cyptn2oh-1+02=c5h50hl+ho2
cyptnloh=c5h50h3+h2
cyptnloh=c5h50h2+h2
cyptn2oh=c5h50h2+h2
cyptn2oh=c5h50hl+h2
cyptn3oh=c5h50hl+h2
cyptnloh-1=c5h50h3+h
cyptnloh-2=c5h50h3+h
cyptnloh-2=c5h50h2+h
cyptn2oh-1=c5h50h2+h
cyptn2oh-1=c5h50hl+h
cpd+oh=>cyptn2oh-1
cyptn2oh-1=>cpd+oh
cyc5h8o<=>acyc5h7o0+h
cyc5h8o<=>bcyc5h70+h
cyc5h8o=c2h4+c2hd+co

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o=c2h4+c2hd+co

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o=cyptnloh
cyc5h8o+h=acyc5h70+h2

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o+h=acyc5h70+h2

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o+oh=acycbh70+h20
cycSh8o+ho2=acyc5h70+h202
cyc5h8o+ch3=acyc5h70+ch4

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o+ch3=acyc5bh7o0+ch4

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o+o=acyc5h7o+oh

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o+o=acyc5h7o+oh

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o+h=pbcyc5h70+h2

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o+h=bcyc5h70+h2

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o+oh=bcyc5h70+h20
cyc5h8o+ho2=bcyc5h70+h202
cyc5h8o+ch3=bcyc5h70+ch4

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o+ch3=bcyc5h70+ch4

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o+o=bcyc5h70+oh

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o+o=bcyc5h7o+oh

Declared duplicate reaction...

cyc5h8o+o02=acyc5h70+ho2
cyc5h8o+02=bcyc5h70+ho2
cyc5h8o+ch3o<=>acyc5h7o0+ch3oh
cyc5h8o+ch3o<=>bcyc5h70+ch3oh

cyc5h8o+ch3o02<=>acyc5h70+ch302h
cyc5h8o+ch302<=>bcyc5h70+ch302h

cyc5h8o+c2h3<=>acyc5h70+c2h4
cyc5h8o+c2h3<=>bcyc5h70+c2h4
cyc5h8o+c2h5<=>acyc5h7o+c2h6
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.90E+11
.58E+12
.12E+13
L12E+413
.12E+13
.12E+13
.24E+13
.50E+08
.50E+08
.50E+08
.25E+08
.50E+08
.60E+12
.62E+13
.23E+14
.00E+16
.51E+27

.62E+23

.7T7E+16
.28E+06

.78E+06
.34E+03
.91E-04
.10E+02
.76E+01
.18E+05
.66E+05
.10E+06
.42E+06
.33E+05
.45E-02
.70E+01
.94E+01
.03E+05
.41E+05
.04E+13
.94E+13
.15E+12
.90E+11
.88E+12
.07E+01
.00E+11

.00E+11
.00E+11
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14200.
15200.
60010.
60010.
60010.
60010.
55010.
23000.
23000.
23000.
21000.
23000.

40670.
91069.
94990.
85301.

85707.

76004 .
4326.

2581.
-1623.
10014.

6022.

4469.

3776.

2055.

5879.

4421.
-1243.
11836.

7935.

6859.

2605.

1577.
45850.
47690.

4573.

4570.
17880.
14810.

5600.

16800.
8600.

[eNeNoNeoNeNeNeoNoReNeNeNoNoNoNoNeNo]

[eNeNoNoNeoNeNeNeNo)
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4541.
4542.
4543.
4544 .
4545.
4546.
4547.
4548.
4549,
4550.
4551.
4552.
4553.
4554.
4555.
4556.
4557.
4558.
4559.
4560.

4561.

4562.

4563.

4564.
4565.

4566.

4567.
4568.
4569.
4570.
4571.
4572.
4573.
4574.
4575.
4576.
4577.
4578.
4579.
4580.
4581.
4582.

cyc5h8o+c2h5<=>bcyc5h70+c2h6
acycbh7o=petcoc2h3
acycbh7o=ch2ch2ch2chco
acycbh7o=acyc5héo+h
bcycbh7o=ch2coch2c2h3
bcycbh7o0=c4h’co
bcycbh7o=acyc5h6o+h
bcycbh7o=bcyc5h6o+h
acycbh7o=>bcyc5h70o
bcycbh7o=>acycbho
petcoc2h3=c2h4+c2h3co
ch2ch2ch2chco=c2h4+c2h3co
ch2coch2c2h3=>ch2co+c3h5-a
cd4h7co=>co+c4h714
c4h7co=>ch2co+c3h5-a
acycbh7o+to2=ho2+acycbh6o
bcyc5h7o+to2=ho2+acyc5h6o
bcycSh7o+02=ho2+bcyc5h6o
acycbh6ot+oh=a-acycbh5o+h2o
acycbh6oth<=>a-acycbh5o+h2
Declared duplicate reaction...
acycbh6ot+h<=>a-acycbh5o+h2
Declared duplicate reaction...
acycbh6oto<=>a-acycbh50+oh
Declared duplicate reaction...
acycbh6oto<=>a-acycbhb5o+oh
Declared duplicate reaction...
acycbh6otho2<=>a-acyc5h5o+h202
acycbh6o+ch3<=>a-acycbhbo+ch4
Declared duplicate reaction...
acycbh6o+ch3<=>a-acyc5h5o+ch4
Declared duplicate reaction...
acycbh6o+oh<=>b-acyc5h5o+h20
acycbh6ot+h<=>b-acycbh5o+h2
acycbh6ot+o<=>b-acyc5hbo+oh
acycbh6otho2<=>b-acycbhbo+th202
acycbh6o+ch3<=>b-acyc5h5o0+ch4
bcyc5h6o+toh<=>b-acyc5h5o+h20
bcycbh6oth<=>b-acyc5h50+h2
bcycbh6oto<=>b-acyc5h50+oh
bcycbh6o+ho2<=>b-acyc5h50+h202
bcycbh6o+ch3<=>b-acyc5h5o+ch4
b-acyc5hbo=co+nc4hb
a-acycbhb5o=c2h2+c2h3co
b-acyc5hboto2=c2h3cho+tco+hco
b-acycbh50+ho2=>c2h3chcho+co+oh
c5h4o+h=b-acycbhb5o
b-acyc5h5o0+02=c5h40+ho?2

UNITS for the preceding reactions

.00E+11
.32E+14
.50E+13
.00E+13
.39E+13
.60E+12
.00E+13
.00E+13
.15E+42 -
.63E+52 -1
.68E+14
.69E+13
.92E+13
.08E+14
.50E+11
.58E+12
.58E+12
.58E+12
.85E+02
.64E+06
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2.09E+05 2.5

1.33E+05 2.4

4.95E-04 4.7
5.49E+01 3.3

3.38E+01 3.2

.00E+06
.40E+04
.80E+10
.40E+03
.00E+11
.00E+06
.08E+05
.T6E+11
.28E+04
.00E+11
.62E+56
L61E+12
.70E+09
.50E+12
.68E+49
.58E+12
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(unless otherwise noted) :

A units mole-cm-sec-K, E units cal/mole

10400.
40511.
36687.
38000.
33006.
29110.
35000.
38000.
452217.
44578.
25262.
25000.
30377.
15559.
16419.

5000.

2500.

5000.
-1944.

4326.

2581.

3776.

2055.

10014.
6022.

4469.

-1520.
-1900.
3250.
12400.
7300.
-1520.
-1900.
3250.
12400.
7300.
72570.
42183.
26400.

17950.
15000.
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Annexe 5.1

Conditions expéerimentales utilisees
au cours de cette these et les
résultats obtenus.
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Résultats expérimentaux des délais mesurées et simulés

¢=0.5 diluent (80% Ar/20%N; ; 30%Ar/70%N>)

Po(bar) | To(K) Pc (bar) Tc (K) 1000/Tc DAI (ms)
1.974 9.3 40.715442 937.2 1.06700811 2.697
1.966 98.3 40.68322 938.1 1.06598444 3
1.972 98.3 40.432523 935.5 1.06894709 3
1.959 85.2 40.535973 908.5 1.10071547 7.329
1.960 85.2 40.415372 907.6 1.10180696 7.367
1.961 85.2 40.892411 910.5 1.09829764 7.633
2.060 96.5 37.841207 816.2 1.2251899 88.634
2.055 96.5 37.458334 814.5 1.22774708 87.761
2.060 96.5 37.346926 813.4 1.22940743 85.937
2.055 96.5 35.807597 805.3 1.24177325 86.393
2.058 96.5 37.039018 811.9 1.23167878 80.849
2.150 85 39.542818 793.7 1.25992188 102.912
2.150 85 38.999285 790.9 1.26438235 97.671
2.150 85 39.290464 792.4 1.26198889 92.697
2.171 104 39.09791 826.7 1.20962864 55.634
2.167 104 38.934145 826.1 1.2105072 57
2.169 104 38.857944 825.6 1.21124031 56.849
2.170 104 38.990421 826.2 1.21036069 56.241
2.200 114.5 39.534496 846.6 1.18119537 36.456
2.201 114.5 39.516531 846.4 1.18147448 39.114
2.201 114.5 39.176099 844.7 1.18385226 40.329
2.215 130 39.146166 873.1 1.14534418 21.001
2.212 130 38.968565 872.3 1.14639459 22.519
2.213 130 38.843835 871.5 1.14744693 22.367
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»  @=1 diluent (20%Ar/80%N>)

To( K) Po (bar) | Pc (bar) Tc (K) 1000/Tc | DAI (ms)
94.5 2.313 41.971921 757.7 1.31978356| 99.304
94.5 2.266 | 40.706803 | 755.9 [1.32292631| 91.786
112 2.281 38.979774 777.8 1.28567755| 55.937
112 2.286 39.174104 778.6 1.28435654 50.24
133 2.311 38.95605 812.4 1.23092073| 31.064
133 2.329 38.90134 810.7 1.23350191| 31.975
145 2.359 40.10129 834.8 1.19789171| 17.393
145 2.358 |39.891888 | 833.9 [1.19918455| 19.633
157 2.379 39.77213 852.4 1.17315814| 12.608
157 2.372 39.488276 851.6 1.17426022 | 14.545
172 2.399 39.359746 874.5 1.14351058 7.329
172 2.401 39.158091 873.4 1.14495077 8.849

Conditions expérimentales utilisées en réacteur parfaitement agité

Carburant

P (atm)

Richesse

T (MS)

Xecarburant (ppm)

T (K)

Fenchone

10

0,5-1-2

0.7s

1000

750-1200

Listes des espéces détectees au cours de I’étude expérimentales (1000 ppm de fenchone ;
p=10atm ;T =0.7s ;90 =2)
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Espéces Structure Formule brute
Methane CH4
Ethylene — CaHy
Ethane — C2Hs
Propene \ CsHs
Propane \ CsHs
N\
Acetaldehyde 0 C2H4O
Butene _\: CsHs
0
Acetone 4/< CsHsO
allene S CsHa
trans-2-butene N\ CsHs
1-butene \— CaHs
isobutene }7 CsHs
cis-2-butene _\\_ CsHs
propyne S CsHa
1,3-butadiene T\— CsHs
trans-2-pentene ‘\=\ CsHio
cyclopentene Q CsHs
1-pentene ‘\—\\ CsHio
cis-2-pentene ‘\:\ CsHio
xylene @ CsHio
2-butyne e CsHs
isoprene CsHs
/g
methyl-cyclopentene E§ CeHuo
2-methyl-2-pentene ‘\=< CeH12
1,4-pentadiene ‘\—\\ CsHs
trans-2,4-hexadiene _\x CeH1o
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cis-2,4-hexadiene K CeHio
1-methyl-1,3-
cyclopentadiene E§ CeHs
methyl-pentadiene M CsHao
2-methyl-furan 0™\ CsHsO
NS
benzene © CeHe
toluene @ C7Hs

186




Lydia BOUALEM
Etude expérimentale et numérique de la cinétique
d’oxydation de la fenchone, un additif a haute densité
énergétique
La formulation d’additifs multifonctionnels issus des terpénes cycliques est une solution pour améliorer
simultanément plusieurs propriétés des carburants automobiles. Les composés présentant des tensions
de cycle sont utilisés dans le domaine aérospatial en raison de leur densité énergétique, le présent
travail est cependant lié a des applications terrestres (moteurs a piston automobiles).
Plusieurs travaux bibliographiques ont été mis en avant dans la littérature, visant a apporter des
informations sur les additifs a haute densité énergétiques dont les polycycliques comme le norbornane,
ethylnorbornane et leur dérivé oxygéné tels que le camphre et la fenchone.
Dans le cadre de ce projet, on s’est intéressé a la fenchone, pouvant étre considérée non seulement
comme un additif carburant mais aussi comme un intermédiaire de combustion du triméthylnorbornane.
Cette étude a pour objectif de caractériser la cinétique d’oxydation en phase gazeuse de la fenchone
par deux approches, expérimentale et numérique, afin de rationaliser les importances respectives de
voies réactionnelles mise en jeu. Deux dispositifs expérimentaux ont été utilisées pour cette étude
(réacteur auto-agité par jets gazeux, machine a compression rapide).
Dans un premier temps, les expériences ont été réalisées en réacteur a jets gazeux sous des conditions
expérimentales de température allant de 750-1120 K, & une pression de 10 atm et pour des richesses
[0.5-1-2]. En deuxieme partie, les mesures des délais dauto-inflammation du mélange
fenchone/air/inertes en fonction des températures a la fin de la compression ont été réalisées sous deux
conditions de richesses [0.5-1], une pression de 40 bars. Enfin, un mécanisme cinétique développé afin
de reproduire ces résultats, ainsi I'accord entre les données expérimentales et simulation semble étre
satisfaisant pour un tel composé complexe.

Experimental and modeling study of the oxidation of fenchone,
a high-energy density fuel-additive

The formulation of multifunctional additives from cyclic terpenes is a solution to improve several
properties of automotive fuels simultaneously. Compounds with ring tensions are used in the aerospace
field because of their energy density, but the present work is related to terrestrial applications
(automotive piston engines).

Several studies have been carried out in the literature, aiming to provide information on high energy
density additives including polycyclic compounds such as norbornane, ethylnorbornane and their
oxygenated derivatives such as camphor and fenchone.

This project focused on fenchone which can be considered not only as a fuel additive but also as a
combustion intermediate of trimethylnorbornane.

The aim of this study is to characterise and quantify the gas-phase oxidation kinetics of fenchone using
two approaches, experimental and numerical, in order to rationalise the respective importance of the
reaction pathways involved.

Two experimental set-ups were used for this study (jet stirred-reactor, rapid compression machine). In
the first part, the experiments were performed in a gas jet reactor under experimental temperature
conditions ranging from 750-1120 K, at a pressure of 10 atm and for ratios [0.5-1-2]. In the second part,
measurements of the ignition delay times of the fenchone/air/inert gas mixture as a function of the
temperatures at the end of the compression were carried out under two conditions of ratio[0.5-1], a
pressure of 40 bars. Finally, a kinetic mechanism was developed to reproduce these results, so that the
agreement between experimental and simulation data seems to be satisfactory for such a complex

compound.
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