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BZET

Bu calismada, kimyasal proseslerin, termodinamigin I. ve
II. kanunu agisindan incelenmesi i¢in enerji ve ekserji he-
saplarinin yapilmasi amaciyla simdilik sadece Oz, H=, N=, CO,
CO=, H=0 we CHs gazlarina* ait hal fonksiyonlariyla ilgili
bilgileri i¢eren bir veri tabanmi ve bu veri tabanini kullanan

genel amag¢ly bir bilgisayar programi gelistirilmistir.

Programi kullanarak hal fonksiyonu degisimi ve kimyasal
denge hesaplari yapmak mumkindldr. Programin birinci kisminda,
maddelere ait hal fonksiyonu hesab1 i¢in 131 kapasitesinin
sicakliga bagli fonksiyonu baz alinarak buradan entalpi, ent-
ropi, Gibbs enerjisi ve dolayisiyvla ekserji hesabi, % 2-4

hata ile yapilabilmektedir.

Kimyasal denge hesabi kisminda ise denge komposizyonunu
belirlemek icin Gibbs enerjisinin minimizasyonu ydntemi se-
¢Cilmis, ortaya ¢ikan lineer olmayan diferansiyel denklemler
Newton-Raphson metodu ile ¢8zUlmls, elde edilen sonuglarin

gertCek degerlerle uyum sagladigl gOrilmistir.

2 : BSlUmUmGzde h;grokar on yvyakitlarinin vakilmasi ve kOSmUr-

le {Iéili Calismalar vapildigindan dolayi bu maddelere

oncelik verilmistir.



ABSTRACT

In this study, a data base which contains data related
to state functions of gases, and a user program have been
developed with the aim of studving chemical processes from
the points of thermodynamics' first and second law. In order
to perform energy and exerqy calculationz for gases ( 0z, H=,
N=, CO, CO=, H=0, CHa to begin with}, calculations of changes
in state function and chemical equilibrium are possible by
using this program. In the first section of the program,
based on temperature dependent heat-capacity function, ent-
halpy, entropy, Gibbs energy and exergy calculations can be

done by % 2-4 % error.

In the other section., in order to determine equilibrium
compositions Gibbs-energy minimizatiorn method has been
choosen and non-linear differential eguations are solved via
Newtan-Raphson methaod. Results obtained are in agreement with

the Thermochemical Tables.



BOLOM 1

GIR1S

Ginumuzde, enerjinin daha etkin kullanimi igin gesitli
yintemler ve Callgmalér Uzerinde durulmaktadir. Bu amagla,
tzellikle 1970'1i yillardan sonra, ham petrol, dogal gaz,
elektrik ve diger enerji kaynaklarinin maliyetlerindeki ar-
tislar cesitli enerji donldsimlerini ig¢eren slUreclerde verim-
liligin arttlrllma51na yonelik yeni tasarimlarin yapilmasini
ve bunlarin mevcut sistemlerle karsilastirilmasini blyuk 6l-

clde gerekli kilmistir [1,2,3,41.

Geleneksel slUre¢ tasariminin temelini genellikle termo-
dinamigin birinci kanununun, diger bir deyisle enerji sakini-
mir ilkesinin uygulammasi olusturur. Fakat enerjinin maliyeti
sadece kullanilan enerjinin miktarina degil, ayni zamanda
kalitesine de_baglldlr. Enerjinin kalitesi ise o enerjiden
elde edilebilécek is miktariyla d8lguldr. drneain 1000 J!'luk
enerji degerine sahip elektrik, kuramsal olarak tamamen ise
dbnlstluridlebilir. Diger yandan 1000 J'luk enerji degerine sa-
hip buhardan ancak 500 J'lun altinda bir is elde edilebilir.
Diger bir deyisle, blUtun enerji turleri ayni kalitede degil-
dir. Enerji kalitesindeki bu farklilasma sire¢ tasariminda
slUreglerin, termodinamigin birinci kanununun yanisira ikinci

Kanunuyla da analizini gerektirir [5].

1940 larda ortaya atilan kullanllabiliflik (ekserdji)

kavram:i, degisik enerji kaynaklari kullanarak degisik urin-



ler Ureten sureglerin, enerjinin verimli kullanimi agisindan
degerlendirilebilmesi ve karsilastirilabilmesi i¢in oldukGa
s1k kullanilmaya baslammistir. Herhanaoi bir enerji akisindan
elde edilebilecekis, ekserji olarak nitelendirilen termodi-
namik 6zellikle 8lciUlebilir. Ekserii, enerjinin degisik si-
caklik, basing ve kimyasal potansivel kosullarindaki farkli-
lasmasini yansitir. Ekserji analizi, enerji kullaniminda eko-
mik analiz ile birlestirildiainde en uvaun tasarim aracini
olusturur. Ekserdi analizi ile degisik slUre¢ler, ortak bir
temele dayandirilarak tutarli bir sekilde degerlendirilebil-
mekte ve her sire¢teki en verimsiz asamalar ile bunlarin ne-~

denleri ortaya G¢ikarilabilmektedir.

Konuyla ilgili hesaplamalarin kisa zamanda ve doaru ola-
rak yapilmasi, gerek benzesim programlari i¢in ve gerekse
herhangi bir zamanda ortaya ¢ikan problemin ¢8zimi i¢in olsun
bu amaca uyqun bir bilgisayar programi, en glivenilir yol ola-
rak gdzUkmektedir. Bunun icin vapilmasi gereken gey, birinci
ve ikinci kanun parametrelerinin hesab: ile ilgili fonksiyon-
lar dizisini ortaya ¢ikarmaktir. Bu fonksiyonlar dizisi, hem
klasik termodinamik hem de istatistiksel termodinamikten
faydalanmak suretiyle olusturulabilir. Bu asamada genel amat-
11 bir program olusturulursa, programin kullanilabilirliai

daha da artacaktair.

Sonu¢ olarak, bu yonde bir program olusturma yoluna gi-
dilerek genis bir kullanici kitlesine ulasilmak hedeflenmis-~

tir.



BOLOM 2

TERMODINAMIK HAL FONKSTYONLARI HESAPLAMALARI 1CIN MODEL
2.1. I. KANUN ILE tlLGIiL® PARAMETRELER

Enerjinin korunumu kanunu olarak bilinen termodinamigin
I. kanunu, dodal slreglerde deaisik enerji tirlerinin sabit
kaldiaini vurgular, fakat bu donlsimlerin yonl ve verimliligi
Uzerinde herhangi bir kisit ongormez [6] . Halbuki gdzlemler,
dedisik emerji tUrlerinin birbirlerine donlistlirdlmesinde ve-

rimliligin farkli oldugunu gOstermektedir.

Kapali bir sistem i¢in Termodinamiain I. kanunu, mate-
matiksel olarak soyle ifade edilir.
NE =0 - W (1t
’ ZXE, sistemin toplam enerji degisimini; Q, sisteme verilen 1-
si1yl1 ve W ise sistemin yapti18:1 isi gostermektedir.
Toplam enerji deaisimi \F) herbiri desisik bir emerji turunu
gisteren terimlerle ifade edilebjiilir.
AE = A(KE) + A(PEY + LU (2)
Burada, /MKE), kinetik enerji deaisimini; /(PE) potansiyel

enerji degisimini ve/\U ig enarji degisimini gdstermektedir.

Kapali sistemler, genelde i¢ enerji hari¢ kinetik ve po-
tansiyel enerjilerinde desisim olmayan sistemlerdir. Yalnizca
is ve 1s1 aligverisi olan bir islemde sistemin i¢ enerji de-
gisimi igin

Au=a -uw (3)

ve diferansiyel olarak



gu = d@ - du (4)
ifadeleri yazilabilir. ts alisverisi dW = d(PV) seklinde ifa-
de edildiginde entalpi fonksiyonu

gH = dU + d(PV) {(S)
biciminde yazilabilir. Is alisverisinin szalt hacim isinden
ibaret olmasi durumunda ise entalpi degisimi asagidaki halini
alir:

dH = duU + P.gV (8)
Entalpi, sicaklik ve basincin fonksiyonu oldusundan homojen
faz ve sabit kmmpqzisyon durumunda toplam diferansiyel ile

bazi tlretmeler asagidaki gibi yazilabilir:

aH OH
oH = (______‘) aT - (___..) ap 7
oT P w] T
(] 2] aH niV
(—u———) = Cp (__,___) =V - T (~___-—
oT P (=] T aT P
oV
OH = Cp oT + \/-T(__._) gp (8)
oT /b
OH = Cp dT + (1 - BT) V dp (9)

(3) No'lu denklemdeki Cp, herhangi bir maddenin 1si1 kapasite-
sini, B ise o maddenin hacim genlesme katsayisini ifade et-
mektedir [6]. Bu denklemin sag tarafinin ikinci terimi, ideal
haller icin sifirdir. Bundan dolayi (9) No'lu denklem

dH = Cp dT q (10)
halini alair. Bir proseste 1s1 alisverisi, sabit basing¢ veya

sabit hacimde yapilacak olursa avni s1caklik araliginda mad-



denin absorbladigil 1s1 miktari farkl:i olur. Dolayisiyla sabit

hacim ve basingtaki 1s1 kapasiteleri asadidaki gibidir:
Co = die / dT Cm = dlle /7 dT

Bir maddenin i¢ enerji ve entalpi hesaplarinda i1si1 kapa-
sitesinin si1cakliga baali fornksiveonlarindan yararlanilair.
T=

DU = { C. dT (10a)
Tal

Tz

O =/A\H = { Cw dT (108)
Tl

tdeal gazlarin 1si1 kapasitelerinin belirlenmesinde kullanilan
si1cakliga badimlil ampirik denklem, dodru sonu¢ vermesinin ya-
ninda basit ve pratik olusundan dolayi ok yaygin olarak kul-

lanilabilmektedir.

Ce /7 R = A + BT + CT=Z 4+ DT (111}
Burada A, B, C ve D,1ilgili gaza ait karakteristik sabitler-

dir.

Her ne kadar ideal gaz 151 kapasiteleri, ger¢gek gazlar
icin sadece sifir basingta dodru dederleri veriyorsa da ba-
sincin birka? bar'a Cikmasivla doaruluk derecesinde oldukga
sapmalar godrdlir. Dolayvisiyla C:gdU§Uk basinglarda gercek

gazlar icin genelde iyl bir yaklasimdir. Buna gdre entalpi

hesabinda kullanilacak denklem



Ta
ia
H - H°= [ Ce dT {12a)
T=

halini alir. (12a) No'lu denklem bir reaksiyon i¢in asagidaki

gibl yazilabilir.
AH ree= AHGr—n‘.’cnl-r‘ AHr‘--kt--ml-r-

= I (Hzoeo.1a+/\H) - Z({Hzoe.1e+/\H) {12B)
drudnler reaktanlar
2.2. II. KANUN ILE 1iLGILI PARAMETRELER
Termodinamigin I. kanunu, dogadaki enerji donUsudmlerinde
azalan bir enerji c¢esidi yerine, bir baska enerji ¢esidinin
esit miktarda meydana geldigini, toplam enerjinin sabit kal-
digini/korundugunu ve bir sistemin ilk ve son hallerinin ener
Jileri arasindaki farka esit oldugunu bildirir. Fakat olayla-
rin hangi ydnde gelistigini, hangilerinin kendiliginden, han-
gilerinin ise ancak disaridan bir zorlama ile meydana gelebi-
lecegi hakkinda bilgi vermez. Halbuki dogal slUre¢ler yakindan

incelendiginde, bir cogunun tek ydnld cereyan ettigi gozlenir

Nicelik bakimindan bUtlin enerji ¢esitleri, bu arada 1s:
ve is enerijisi de, birbirine dénlistldkleri zaman ddnlsen mik-
tarlar, daima birbirine esit olduklari halde 1s1 ve is ener-
Jileri nitelik bakimindan birbirinden ayrilirlar. Mekanik is
veya elektrik enerjisinde oldugu gibi is seklindeki enerjiler
1s1 enerjisine (~ % 100) dondstukleri halde, 1s1 enerjisinin
is enerjisine ddnlsmesi (maksimum % 40) kolay olmamakta ve
dondsim hi¢ bir zaman tam, kendiliginden ve sirekli olarak

meydana gelmemektedir. Sicaklik ne kadar ylUksek olursa 1sinin



ise donismesi o kadar kolaylasmakta, dolayisiyla 1sinin kali-

tesi o derecede ylkselmektedir.

Dogada meydana gelen olaylarin hangi kosullarda kendili-
ainden olup olamayacagini Termodinamigin II. kanunu belirler.
II. kanun ayni zamanda, "evrende herhangi bir sey degistirme-
den bir kaynaktan alinan i1s1, timlyle ise GCevrilemez" seklin-

de Kelvin'in tanimlamasiyla da ifade edilebilir.

II. kanunun tanimlanmasi i¢in, entropi adi verilen bir
buylkligln varoldugu kanitlanir. Buna gore,
1- Tersinir sUre¢lerde, kapali bir sistemin, entropisi ile
sicakligi1 ve GCevre ile yaptig8:r 131 alis verisi arasinda
) cwme = T d5 (13}
iliskisi gecerlidir.
2- Dogal siureg¢lerde evrenin entropisi her zaman artar.
DNSvran > O
Denge durumunda olan kapali sistemler ele alindiginda,
DNSavrarn =/ \Snimtmm + [\Scavra = 0

sonucu eld= edilir.

Entropi, tipki entalpi 9ibi sicaklik ve basincin fonksi-

nudur. Homojen faz ve sabit kompozisyon i¢in toplam diferan-

0S 05
ds = (—————J .dT  + (L_———> .dP (14)
oT P oP T

seklindedir. Bu sartlar altinda entalpi:

siyel;

dH = T dS5 + V dP (15)



olarak yazilabilir [B]. (15) No'lu denklem sabit basin¢ al-

tinda dT terimine botlunldrse;

OH oS
oT / P oT / P

&5 / oS Cp
T(-———) = Cp oo T — (17)
oT = \ oT = T

sonucu elde edilir. Ayni sekilde (14) No'lu denklemin sag ta-

rafinin ikinci terimi, Maxwell bagintilarindan faydalanarak

=) )

oldugu gdrdlur. Bu, ayni zamanda ideal 3az durumunda,

< (w}=] > R
oP T P

esitligiyle es anlamlidir. Bu durumda dS i¢in

Cp ’ R
dS = — dT - dp (18)
T P
ifadesi yazilabilir. (18) Ne'lu baginti, faz degisimlerini

icermemekle birlikte ideal gazlarin entropi degigimlerinin

hesabinda genel bir esitliktir. Egsitlik entegre edilirse,
4w
S = S5°+ l(Cp ar/7) - R j daP/P {(19a)

sonucu elde edilir. (19a) No'lu ifade bir reaksiyon i¢cin asa-

g1daki gibi yazilabilir.
Asr - = Asurahlcr"‘ Asl—--kt~-n1-r

= 2(8253-1&+Zk5) - Z(Szva.1ﬁ+Z§5) {19b)
drinler reaktanlar



2.3. EKSERJ?

Potansiyel enerjinin bir sekli olan kullanilabilir ener-
Ji (ekserji), bir maddenin (¢evre ile dengede olmadigindan
dolayi) deqisim yaratacak maksimum kapasitesini 6lg¢en bir o6-
zelliktir. Bir yakitin, bu yakit ister kOomir, buhar, elektrik
vaeya yuksekte bulunan su olsun, ister diger bir enerji tdrd
olsun kullanilabilirligai, vakitin kalitesini belirlemede G-
nemli bir temel olusturur. Bir surecteki potansiyelin (vol-
taj, basinC, kimyasal, 1s1l, vs.) baska bir yerde kendisine
esdegerde bir potansiyel artisi olmaksizin azalmasina izin
verilirse kullanilabilir enerji yok olur, bdylelikle de yak:i-

tin kullanim verimliliai diser [{7] .

Enerji = ekserji + anerji

ise yarar ise yaramaz

@gfrg}/

Kayip § ’//////

—

Ekserdi

Sekil 1. Enerdinin kullanilabilirligine ait akis semasi.
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Termodinamikte kullanllabilirlik,bir enerji kaynagindan,
bu kaynakta bulunan bir cismin atmosferde denge haline geti-
rilmesiyle elde edilebilecek maksimum (tersinir) is ile ayn:i
anlamda kullanilir [3]. Tam tersinir slregler, 1si1 aktarimi-
nin, sistem sicakligi ancak ¢evre sicakligiyla ayni oldugun-
da, kUtle aktariminin da sistem , ancak G¢cevre ile ayni kon-
santrasyona ulastiginda meydana geldigi, bdtin mekanik is et-
kilerinin sdrtidnme olmadan ve sonsuz kKUCUK kuvvet dengesizli-

ginde olustugu slrec¢lerdir.

Tersinir bir sirecin Te sicakligindaki bir ¢evrede bu-
lundugu varsayilirsa sistemle cevresi arasindaki 1s1 aktarimi
Toe sicakliginda olacagindan termaodinamigin ikinci kanununa
gore (13) No'lu esitlikten

q =T NS (AS =5-5) (20)

v l1l—-0 o b B = ] 1i—0 o 8
yazilabilir. Burada, "“0" alt indisi standart ¢evre kosulunu,
1" alt indisi ise herhangi bir kosulu gdstermektedir. (20)

No'lu denklem, hem akissiz hem de akisli sistemler icin ge-

cerlidir.

""" kosulunda bulunan yatiskin haldeki bir sistemin "0O"
cevre kosuluma getirilmesiyle elde edilecek ideal is, (1) ile
(20) No'lu denklemlerin birlestirilmesi ve kinetik enerji ile
potansiyel enerji terimlerinin ihmal edilmesiyle 1 mol madde
icin

w = TAS - NAH (21)
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ifadesi yazilabilir. Ekserji (8) ‘'nin tanimindan faydalanarak

@ = W oldusu, buradan da "1" kosulundaki akisli bir siste-
4ca
min ekserjisini
g =T/NS
i

1

- AH (22)
h 5

- -0

seklinde yazmak mUmkUndir. Bir mol madde kararli halde., sire-
cin yardimiyla "1" halinden "2" haline geCerse ekserji fonk-
siyonundaki degisim asagidaki sekilde vazilabilir [5]:

%} =B -0

1~2 = 1

LT AS - AH 1 -10T D5 -AH 1
o -0 =0 n ] A-—-0 1A—-0

(T (5 -5 )-(H -H )] - [T (S -5 )-(H -H )]

o = o = o 1 L] 1

n

H - H - T({(5 -58)

= 1 [s ] = i
=/AH - T AS (23)
1A-2 o 1 -3
veya
B =A\H - T AS (24)
o

Standart ¢evre sicakligi genellikle 298.16 K olarak alinir,
Asil Cevre sicaklig: Ta, 298.16 K'den farkliysa akisli bir

stUrette ekserji degisimi:

yaN' (as1l) = AH
1

1L-2

- TLAS (25)

=

A\H ve AS , 6zellik degisimi olduklarindan Ta'nln fonk-

1-2 1-=2

siyonu degildirler. Ancak AP ' Ta'nln bir fonksiyonudur.
1-~=2

(24) denklemi (25) No'lu denklemle birlestirilirse

ya\ ] (as1l) = AB
X

1-2

(T sicaklidinda)+(T - T ) AS (26)
= =] - a

1-=
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elde edilir.

Bir suUrecin Gibbs serbest enerjisi degisimi asagidaki
denklemle belirtilir.
DG =AH - A(TS) (27)
Sicakligin sabit kalmasi halinde
NG+ =AH - TAS

yazilir. T = T olursa
[» ]

NGy =/\H - T AS (28)
L=

-]

elde edilir. Bu durumda,

N8 = A\G~r (29)
o

olur. Diger bir deyisle T sabit sicakliginda gelisen bir
(]
strecin Gibbs serbest enerjisi degisimi, kullanilabilirlik

fonksiyonundaki degisimle ayni degere sahiptir [5].

Kimyasal tepkimelerin olustudu slire¢lerde kullanilabi-
lirliai hesaplayabilmek icin H=D0 (1}, LDz (9) ve 50« (9) gibi
yvanma UriUnlerinin 298.16 K ve 1"atm basingctaki saf hallerin-
den olusan bir referans se¢ilir. Yanma ile ilgili enerji
cCizelgelerinde de kullanilan standart veya referans hal bby-
ledir. Bu durumda saf bir kimyasal maddenin veya bilesiain
standart kimyasal kullanilabilirliai (@°);
ae =[§G:(olusum tepkimesi) -

,E Ny ZXG' (yanma Grunlerinin (30)

-4 olusum tepkimeleri)

BOylece standart kimyasal kullanilabilirlik, saf madde ve bi-
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legikler i¢in .1 atm basing ve 288.16 K sicaklikta tam yanma
sonunda ortaya €ikan Urunlere gore tanimlanir. Diger bir de-

visle,
p°® = - standart yamma Gibbs serbest enerdjisi degisimi (31)

yvyazilir. Sayet element veya bilesik, standart kosullardan
farkli bir kosuldaysa ekserji;

@ =0° +A\@ (32),
L ]

1 bl §

seklinde ifade edilebilir. Bu durumda standart kimyasal kul-
lanilabilirligin hesaplanmasi i¢in (30) No'lu denklem bilesik
ler ve elementler i¢in asagidaki sekilde yeniden vyazilabilir:
B°(C HO )Y=AGs (CHDO )I-[anG#(CO=(g))1+b/2AGL(H=2O0(1))1 (33)

abec abec

Bir sirecin ekserji analizi degil de salt 1. kanundan
yararlanarak enerji analizi yapilacaksa akisli bir sistem
igin kinetik ve potansiyel enerji terimleri - ihmal edilerek,

ANE =/\H
yvyazilir. Herhangi iki nokta arasindaki E ve @ deaisimlerinin
biribirlerine orani: (ge):
SAV SWAN

O = ———— = (3&)
s/E T /A\H

ekseriji orani olarak tanimlanair.
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BLom 3

KIMYASAL DENGE HESAPLAMALARI 1CiN MODEL

Tersinmez bir slUre¢te, kapali bir sistemin sabit T ve P!
deki toplam Gibbs serbest enerjisinin azalma zorunlulugu var-
dir. Gibbs emerjisindeki bu degisim, denge durumunda sifira

esit olur.

(dG*®)vy.m = O (351

Bunun ne anlama geldisgi asagidaki sekilde gOsterilmektedir

[6].

T ve P sabit

‘Ee
Sekil 2. Reaksiyon koordinmatina gdre toplam Gibbs enerji-

sindeki degisim.

Reaksiyon koordinati E . reaksiyonun ilerleyisini, dolaysiy-
la sistemin kompozisyonunu Karakterize ettiginden dolaya
Gibbs enerjisi sabit T ve P'de, E ile tayin edilir. Reaksiyon

koordinati, denge degerine edrinin minimum noktasinda ulasir.



herhangi bir degisim olmaksizin kimyasal reaksiyonda dife-
ransiyel degisimler olabilecegidir. Bundan ama¢, bu kriter
yvardimiyla Ee degerini ve buradan da kimyasal denge komposiz-

vonunu hesaplayabilmektir.

Diger yandan, standart sartlardaki sicaklik, denge si-
caklig1 oldugundan reaksiyonun AG® ve AH® gibi standart
Ozelliklerindeki degisimler, denge sicakliglr ile degisir./AG°

icin sicakliga bagimli denklem sdOyledir:

dG°/(RT)) - AH®
e (36)
aT R T=
Denge sabiti icin,
FANER:
i = - 1In K (37)
RT
vazilarak (36) ve (37) Nolu esitliklerden
dinkK AH®
F A (38)
aT R T=

esitligi elde edilir. Sayet reaksiyonun standart entalpisi,
sicakligin fonksiyonu olarak bilinirse (38) Nolu denklemin

enteqrasyonu

AH°
InK = a7 + 1 (39)
R T=

seklini alir. Burada, I, entegrasyon sabitidir. Entalpi icin

genel ifade ise asagidaki sekilde verilebilir:

AH® = J + [Ac_ aT (40)
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Buradaki J bir diger entegrasyon sabitidir. (11) No'lu esit-
likteki Ce ifadesi (40) No'lu esitlikte yerine konulup en-
a

tegrasyon alinirsa

AH® 3 AB AC A\D
T2 4 0 TS = (41)
R R 2 3 T

"
+
&
Z
|
+

denkligi elde edilir. Bu ifade (39) No'lu esitlikte yerine

konulursa
-J A\B A\ AD

In K = e—— + (AAYINT + T 4+ e T2 4 + I (42)
RT 2 6 2T=

yazilabilir ve (37) No'lu esitlik yardimiyla Gibbs enerjisi
degisimi i¢in
B ANC AD

T+ — T2 +

2 6 2T=

NG° = J - RT [(AA)lnT + + I ] (43)

ifadesi elde edilir. Her maddeye ait hesaplanmis J ve I sa-

bitleri EKLER kisminda verilmistir.

Tekil reaksiyonlarda denge komposizvonunun belirlenmesi
icin yapilanlar Coklu reaksiyonlarin denge durumlarina da uy-

gulanabilir.

Tek fazli bir sistemin toplam Gibbs enerjisi, asagidaki
gibi ifade edilebilir.
(OG*® ). = G(MNa My sascsshingd (aa)
Buradaki prablem, G* degerini belirli T ve P deaerinde mini-
mize eden n, degerlerini bulmaktfr. Bu tip bir problemin

standart ¢6ziml, Lagrange'in belirsiz Carpanlari metoduna

dayanir.
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Gaz faz1i reaksiyonlar: icin uygulanacak yol séyledir[7]):
- Birinci adlm, bag kosulu denklemlerinin {(6rnedin madde den-
geleri) formilasyonudur. Her ne kadar reaktif molekliler
turler, kapali bir sistemde korummasalar da her bir elemen-
tin toplam atom sayisi sabittir. k alt indisi, sistemdeki
her bir atom turd tamimlasin. Bu durumda A., sistem iGin-
deki k Nolu elementin toplam atomik kitlesi seklinde ifade
edilebilir. Ayrica, a:w. da i kimyasal tdrindmn her moleki-
lindeki atom sayisi olarak tanimlandisinda k'inci element

icin kitle dengesi sdyle yazilabilir:

Ny B4 = A (k = ]-20---,‘-\3)

LN o]

veva

zngagn—Au=D (""

i
—
-

24aeau) {45)

"

- Ikinci adimda, her bir element icin Lagrange ¢arpani (¥.)

tanimlanarak ilgili elementin denge deaeri ile ¢arpilir.

¥p¢ (4": Ny Qe — A;.:) = 0 (R = ‘AE.A..,U)
i

Bu esitliklerin k i¢in toplami vazilirsa,

Z ¥u— (Z My S - Al.;) = D (k = 1,2,.;-,“.1)
| 3

1

elde edilir.

- Son toplam degerinin G*'yve ilave edilmesiyvle F fonksiyonu

elde edilir.

F = Gb + I ¥p~ (z l"l; o - Alp) = D (k = 1,2;00-9'-”)
2 4

Toplam teriminin degeri sifir oldusundan F, G* ile ayni de-
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gere sahiptir. Bununla birlikte F ve G®'nin n.'ye gfre kis-
mi turevleri birbirinden farklidir, ¢Unkd F fonksiyonu,k(t-

le dengesi bag kosullarin:i icermektedir.

- F ve G®*'nin minimum degerleri, F'nin n,'ye gire kismi ti-

revlerinin sifira esitlenmesiyle elde edilir.

OF oGe
= + 2 ¥'¢ Sam = D
Cm, JT,F’,nJ tmi T,F’,n_, k

Esitliain sag tarafindaki 1. terim, kimyasal potansiyele e-
sittir.

My + % ¥, 23w = 0 {i=‘1.2....,N) (4B6)

e

My = G° + R T 1Inay (A7)

i

Gaz fazi reaksiyonlari ve standart sartlar icin (47) Nolu
esitlik
~
e = G + R T Infy
i
halini alir. Sayet standart sartlarda, tim elementlerin G°

4
deseri keyfice sifira esitlenirse bilesikler icin G° =/\G°'ye
N i ~i
yani bher bir i bileseninin olusum-Gibbs-enerjisi degisimine
A
esit olur. Buna ilaveten, fugasite de f;, = vy 31 P zeklinde

ifade edilip yerine konulacak olursa

A
e =G + R T ln(ys ®, F)
L

4

yazilabilir. Bu denklem (48) nolu denklemle birlestirilirse,

A
ANG° + R T In(ys ©4 P) + I ¥uw 8are = 0 (i=1,2,...,.N) (48)
ri

o

elde edilir.
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i bileseni bir element ise AG®° , sifirdir. Buradaki
"1
P'nin birimi, standart haldeki basincin atm veya bar olmasina

gdre se¢ilir.

Tdr saylisi (N} kadar denge denklemi ve eleman sayilisl
(w) kadar da kitle denkliai esitliai ile toplam N+w denklem
elde edilir. Bilinmmeyen olarak kalan v,;'nin vy = ns / In;
seklinde ifade edilmesiyle denklem sayisi, tim bilinmeyenle-

rin belirlermesi i¢in yeterli hale gelir.



BGLOM 4
BILGISAYAR PROGRAMININ AKIS SEMASI

TERMODINAMIK HESAPLAMALAR 1
KINYASAL DENGE HESAPLAMALARI 2
v

m Reaktanla!‘,nu'fnpu T 1P
{Subroutine Ters)

v
Maddelere ait sabitlerin
¢apir1lmasi (Subroutine CHPND)
N
01.0
¥
Cp+,S 1,H5,G of Subroutine Termo)
Bo-1,4(8 uﬁmutme Exergy)

Reaktanlar 0P eyt

1l WDo-1.1

ﬁ‘,(Sub Table)

A_T_
Bl

F
KP,Urimter | \/

( Isma problelu H

Reakmyon,
A matrisinin Aij le-
rinin hesabi (Sué Calcn)
F T
N adet lmeer olmayan dif, .
denklemin ¢oziimii{Sub.Simul) L\
A
iiriinler 4
Mol sayilari Bo-2. 1(Subrout§ne
ergy

CP!,S 1ol 1,6 +(5ub.Terno}
0-2.4(5 uﬁ Exergy)

*i'ler
Cp4,S,H4,G (Sub.Teno) den girilmeli
Doce,{Sib.rergy y
V2
{riinler, y,, Reaktanlar Cp1,54
Yo fn¥oln .61, 5°,0,
y ($lbroutine T zﬂg)_
v —y
ﬂnmler,Cpi Si,Hi Héamﬁ{sr.u ‘);rvb
St 2 )

! (=)

Sekil 3. Bilgisayar programinin akis semasl.



BSLOM S
UYGULAMALAR

Bu bodldmde 4¢ tip uygulama§a'yer verilmektedir. Uygula-
ma 1A'da reaktif maddelerin herhangi bir sicakliktan baska
bir sicakliga 1sitilmalari ile hal fonksiyonlarindaki dedqi-
simler, Uygulama 1B'de ise bir vakitin oksijen ile tamamen
yammasi: sonucunda ortaya ¢ikan standart vanma 1si1s1 hesaplan-
mistir. Uygulama 2'de, yakilmak Uzere firima verilen bir ya-
yakitin yakilmadan Onceki ve sonraki ekserjileri ile tim si-
recin ekserji kayip yUzdesi hesaplanmistir. Son uygulamada
ise belli bir oranda reaktdre beslenen reaktiflerin reaktor

sartlarindaki denge kompozisyonu hesaplanmistir.



UYGULAMA 1A.
1 atm basingta, subuhari, karbonmonoksit ve karbondiok-
sidin 51ra51yla 288.16 K, 700 K wve 1400 K sicakliklari icin

hal fonksiyonlarindaki molar degisimleri hesaplayalim.
COZ0M

Cm:N> , H - H*, AGy¢ parametrelerini hesaplamak igin sirasiyla
(11), (18a), (12a) ve (43) No'lu esitliklerden yararlanilar.

Elde edilen sonug¢lar asaaidaki tabloda verilmektedir.

Tablo 1.1. Maddelerin 1 atm ve 298.18 K, 700 K ile 1400 K'de-

Ki Cmey NS 4 H -~ H®*, AGy¢ deagerleri.

Bilesen Ce AsS H - H® NAGe
(J/mol.K) | (I/mol.K) | (KJI/mol) (kJ/mol)
T = 298.16 K
H=0 33.58 188.81 0.00 -228.59
co 29.16 198.00 0.00 -138.97
CO= 37.14 213.74 0.00 -394.41
T = 700 K
H=0 37.49 218.47 14.20 -208.85
co 31.26 223.77 12.16 -177.34
CO= 49.48 254.17 18.12 -395.45
T = 1400 K
Hz0 45.78 247.07 43.33 -170.10
co 34.54 | 246.42 35.19 -242.45
CO= 57.04 290.13 55.18 -396.66
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UYGULAMA 18 [6B].

Metanin 1 atm ve 533 K'de oksijenle tam yanmasindan a¢i-

ga ¢ikan standart yanma 1sisini,

olmasina gbre hesaplayalaim.

Urdnlerin COzx{g) ve HzxzO0(g)

1 atm, 533 K 1atm,533 K
I Firin AN
V

CHa, O CO=, HzO0

Sekil 4. Bir yanma tepkimesi.

0Z0

Bu problemin ¢ozUmi i¢in (12a) ve (12b) No'lu denklemlerden

yararlanilir. Gerekli hesaplamalar yapilirsa

NHy. s = 802.277 (kJ)

sonucu elde edilir.



-24—

UYGULAMA 2 [5].

Metan gazi, %15 hava fazlas1 ile yakilmaktadir. Metan
gazl ve hava karisimi firina 288.16 K ve 101.325 kPa'de gir-
mekte ve tamamiyla yanarak 1873.16 K'de karbon dioksit, su
buhari, oksijen ve azot karisimina donlUsmektedir (Sekil 5).
Yanma Urind olarak ¢ikan gazlarla firina giren metan gazi ve

hava karisiminin kullanilabilirliklerini kargilastiralim.

298.16 K, 101325 Pa

CHa + %15 fazla hava 1973.16 K, 101325 Pa
1 £ Firin b 2
O=, Nz ClO0=, H=0, 0=, N=

Sekil 5. Bir yanmma tepkimesi.
Cozom
Metanin yanma  tepkimesi:

CHa (9} + D= (g) —p CO= (g9) + 2H=20 (9)
Hesaplamalar, 1 mol CHa gazi temel alinarak ve ideal gaz var-
sayimindan yararlanarak yapllacaktir. Reakttre giren maddele-
rin hesaplanmis mol sayilari, mol fraksiyonlari ve kismi ba-

sin¢Clary Tablo 2.1'de verilmektedir.

Tablo 2.1. Maddelerin mol, mol kesirleri ve kismi basinglari.

Bilesen ni vi Pi=P*yi,Pa

G CHa 1.00 0.084 8511.3
é 0= 2.30 0.192 19454 .4
E Nz= 8.865 0.724 74372.88
sz 1.00 0.084 8511.3

2 H=0 2.00 0.167 16921.3
z Oz 0.30 0.025 2533.1
Y Nz B8.65 0.724 73359.3




Reaktdre giren maddelerin ekserji hesabi (22) No'lu denklem-

den faydalanarak yapilabilir:

i

Z 23— 1. 3

(Hi~Ho) =~ To(S51-50)

Ce (Ti-To) - Tol{Cm 1n{T1/Ta) - RIN{(Ps.1/P)]

ES i

Maddelerin reaktdre giris sicakligl T.:=Toa=2398.16 K oldugundan
Bo-1.14 = To ¥ R 1In{(Ps.1/P)
yazilabilir. Ayrica bu ifade elde edilen driunler icin asagi-

daki gibidir (T==1873.168 K, P=101325 Pa):

Bo-z.1 = Cm (Tz-To) - Tall{la 1n{T=/Te) - RIN(Pi.=/P)]

E S ES

Maddelerin ortalama 1s1 kapasiteleri (11) No'lu esitlik kul-

lanilarak asagidaki ifadeden bulunabilir.

Cp =R J(A + B*T + C*T= + D*T-=) dT/(T2 - T1)

Diger yandan standart ekserji (33) No'lu esitlik yardimiyla
B° = HG°(CaHuD=)-[aAG® (CO=(g) )+ b/2AG° (H=0(1))1]

ve her maddenin toplam ekserjisi de (32) No'lu esitlik
yvyardimiyla hesaplanabilir:
Pe2.4 = B° +ANBo-1.1
Hesaplamalarda kullanilan 1s1 kapasitesinin karakteris-
tik sabitleri (B)No'lu kaynaktan, olusum standart Gibbs ener-

Jileri de (9) No'lu kaynaktan alinmistir.

Yapilan hesaplamalardan elde edilen sonﬁclar, Tablo 2.2!

de verilmistir.
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Tablo 2.2. Reaktan ve Urinlerin ekserjileri.

ERSErji ni Zn 0—1.1 Ebl.l
Bilesen mol (J/mol) (J/mol) (J)
G CHa 1.00 817872.0 -6149.49 811822.581
I
R O= 2.30 0.0 -4084 .78 -8395.00
E .
N N= 8.685 o.o -801.11 -6929.60
pe(yakit) = 795487.88 (J)
ZO"‘I-! . @t'z-:.
CO= 1.00 0.0 53431.08 53431.09
cC
I H=0 2.00 8602.0 43044 .68 103293, 36
K
A O 0.30 0.0 26030.31 7809.08
N
Nz= 8.B65 0.0 35797.40 308647.51
B%(yanma Urunleri) = 474187.068 (J)

Strecin ekserjisi:

@*’ = @t";_n - Bt]_

[

474181.06 - 795497.88

-321316.82 (J)

fl

SUrecin ekserji kayip yuzdesi:

2 (kayip %) (-321316.82 / 7395487.88)*100

- 40.4
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UYGULAMA 3 [(6].
CHs, H=0, CO, LDz ve Hz igeren bir gaz fazi ig¢in 1000 K
sicaklik ve 1 bar basintctaki denge kompozisyonunu hesaplaya-

lim.Reaksiyon Oncesinde 2 mol CHe ve 3 mol H=0 bulunmmaktadir.

1000 K sicakliktaki AGe.s: degerleri [(43) No'lu denklemden].

AGe(CHa) = 18011 (J/mol)
AGe(Hz0) = 192835 ( v )
AGe( CO) = -205547 ( 1 )
AAGe(COz) = -396B065 (1 )

2 mol CHa, 3 mol Hz0

1 bar, 288.16 K

V4

Reaktor

1 bar, 1000 K

H=, CO, H=20, CO=z=, CHa

>
%2

Sekil 6. Metanin subuhariyla tepkimesi.

cazZiom
Gerekli 6lan A. degerleri, baslangit mol sayilarindan; aiw
degerleri de tlrlerin kimyasal formillerinden belirlenebilir.

Bu degerler Tablo 3.1'de verilmektedir.
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Tablo 3.7. Elementlerin toplam atomik kiitleleri ve atom
saylilari.

Element, k

Karbon Hidrojen ‘ Oksiden

Ay, sistemdeki k nolu elementin toplam
atomik kitlesi.

2 14 3
T4r ik, 1l kimyasal tdrudnin her bir molekdldn
deki k'inci elementin atom sayisa.
CH4 1 4 0
H=20 0 2 1
co 1 0 1
CO= 1 0 2
H= o 2 0

1 bar basing ve 1000 K'deki gazlarin ideal, dolayisiyla bltdn
$i degerlerinin 1 oldugu kabul edilebilir. Bu durumda P=1
bar basin¢ i¢in (48) No'lu esitlik asaaidaki sekilde yazila-
bilir: |

ANG%e.s + R T INn(ys) + I ¥p.a4k =0

Bu ifade bes ayri bilesen icin,

CHa : 18011 + RT ln(y(CHa)) + X + 4¥“ + 0 = D {1}
H=0 :-192635 + RT In(y(H=0)) + 0 + 2%y + ¥ = 0O {23
CO :-205547 + RT In(y( CO)) + ¥ + 0 + ¥5 = 0O {31}
CO: :-3960685 + RT 1ln(y(CDO=)) + ¥ + 0 + 2¥o = O {4}
H= : 0 + RT In(y( Hz)) + 0 + 2¥4 + 0 = 0O {5}

halini alir. U¢ adet madde dengesi icin (45) No'lu esitlikten

yararlanilair.
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(1}

Toplam mol saylsi ise

N{CHs) + n{ CO) + n(CO=) - 2

n{H=0) + n( CO) +2 n(CO=) - 3
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= 0
4 N(CHg) +2 n{H=0) +2 n( H=) ~-14 = 0
= 0

2Zns = N{CHa)+n{H=0)+n( CO0)+n(COz)+n{ H=z)

seklinde ifade edildikten sonra {'6}, {'7},

{'6}
{'7%

{'8%

{'9}

{'8}) ve {'9)

No'lu denklemler In. terimine bélunldrse asagidaki sekle

dbnuslurler.

Burada islemﬂkolayllgl agisindan asagidaki semboller

. ot

yY(CH4) + y( CO) + y(CO=2) - 2/In,
4 y(CHa) +2 y(Hz0) +2 y{ Hz) -14/3In,

0 : y(H=0) + yi{ CO) +2 y(CO=) - 3/ZIn.

Y(CHa)+y(H=0)+y( CO)+y(CO=)+y( Hz) -1

CHe'Un mol kesri
H=0'nun mol kesri
CO'nun mol kesri
CO0='"nin mol kesri

Hz'nin mol kesri

nilmistair.

X1 : denge karisimindaki

X2 : denge karisimindaki

X3 : denge karisimindaki

X4 : denge karisimindaki

X5 : denge karisimindaki

X6 : dengedeki toplam mol sayisa

X7 : karbon icin Lagranae Garpani
X8 : hidrojen icin Lagrange Garpani
X9 :

oksijen icin Lagrange ¢arpani

L}

[}

]

0

{6}
{7}
{8}

{83

kulla-



Bu durumda elde

yazilabilir:

Burada

F1(X)
F2(X)
F3(X)
Fa(X)
F5(X)
FE(X)
F7(X)
F8(X)

Fa(X)

#

H

il

fa

X =

18

-192

-205547

-396

(X} =

o

[X1 X2 X3 X4 X5

011 + RT 1n({X1)

635 +

065 +

RT 1n(X2)

+ RT 1n(X3)

RT 1n(X4)

RT 1n(X5) + 2 X8 =

X1

+

X3 + X4 ~
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i=

edilen 9 adet denklem, asagidaki formda

1.2..-..,8

XB X7 X8 X9]* ise

+

+

X7 +4 X8 = 0

2 X8

X7 +

+ X9 = 0
X9 =0

X7 +2 X9 = 0

2/X6

4 X1 + 2 X2 + 2 X5 - 14/X6

X2

+

X3 + 2 X4 -

3/ X6

XT + X2 + X3 + X4 + X5 - 1

Lineer olmayan bu 9 adet denklemin

todui8] ile yapilabilir.

It
o

]
o

]
o

H
o

cdzumi, Newton-Raphson Me-

Bunun igin, elde edilen her bir

9 degiskene gdre kismi tirevlerinin alinmasi ge-

fonksiyonun
rekir. Ornegin
oF1
= RT/X1
ox1
oF1
—_— = 0
Ox2
oF1
—_—— =0
OX3
&F 1
= D
oX4a

oX6

oF1

0X5

aF1

oF 1

OX'?

oF1

ox8

I

birinci fonksiyon icin;

oF1

=D ——-———=O
OX3

=0

= 1

-_-va'

yazilabilir. Hesaplanan bu degerler vefdiger fonksiyonlarin
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dokuz dedgiskene gdre kismi tuUrevleri asagidaki tabloda gds-

terilmistir.

Tablo 3.2. Fonksiyonlarin her bir degiskene gére tlrevleri.

Tur Fi'L—-X1 X2 X3 X4 X5 X6 X7 | x8 | xg
CHa FTT RT/X1| O 0 0 0 o 1 4 0
H20[F2'l 0 [RT/x2| 0O 0 0 o 0 2 1
colF3'|l o o |[RT/x3| o 0 0 1 o 1
CO= FA'L 0 0 0 |RT/X4| O 0 1 0 2
Hz{F5'| © 0 o 0 |RT/X4| @ 0 2 0
clre' |l 1 0 1 1 0 2/X6=| 0 0 0
HIF7'l| 4 2 0 0’ 2 |14a/x6=( o0 0 0

0 FB'H 0 1 1 2 o 3/%62| O 0 0
SnaFOr| 1 1 1 1 1 0 0 0 o

Dokuz bilimmeyenli dokuz denklemin ¢dzimi ile elde edilen de-
gerler (denge karisimindaki mol kesirleri, toplam mol sayisi

ile Lagrange garpanlari) asagida verilmistir.

y( CO) = 0.1924 ¥C = 10864.550

y(H=0) = 0.1032 ¥H = 16815.560

y(CO=z) = 0.0230 ¥0 = 208177.240
= 0.0123 Ini = 8.7834

y (CHas)
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TARTISMA VE SONUC

Uygulamalarda elde edilen bazi sonutlarin, alindiklari
kaynaktaki sonug¢larla, bazilarinin da (Cp,AS, H - H®, AGe)
JANAF Thermochemical Tables [9] ile karsilastirilmasi yapi-

larak sonuClar asagidaki tablolara aktarilmistair.

A - Uygulama 1TA'da elde edilen sonuc¢lar, JANAF Thermochemical
Tables'daki degerlerle (P = 1 atm basingta T = 288.16 K,
T =700 Kve T = 1400 K igin), Uygulama 1B'de elde edilen
sonut da [B] No'lu kaynaktaki degerle karsilastirilmasi

vyapilmistir.

Tablo A.1. Cp'lerin karsilastirilmasi [Cp:Jj/molK].

Bilesgsen Bulunan [9] % Sapma

T = 288.16 K icin

H=0 33.58 33.588 0.027
co 29.16 29.142 0.0862
CO= 37.14 37.129 0.030

T = 700 K i¢in

H=0 37.48 37.497 0.019
COo 31.26 31.171 . 0.286
CO= 49.49 49.564 0.148

T = 1400 K icin

H=0 45.78 46.053 0.593

co 34.54 34.920 1.861

CO= 57.04 57.802 1.318
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Tablo A.2. Entropilerin karsilastirilmas: [AS:J/molK].

Bilesen Bulunan (9] % Sapma
T = 288.16 K igin
H=0 188.81 188.724 0.048
cQ 188.00 197.543 0.231
CO= 213.74 213.685 0.026
T = 700 K igin
H=0 218.47 218.631 - 0.074
co 223.77 222.953 0.366
CO= 254.17 250.663 1.3399
T = 1400 K igin
H=0 247.07 247 .300 0.083
co 246.42 245.889 0.216
CO» 290.13 288.106 0.703

Tablo A.3. Entalpilerin karsllastlrllma51

[ H- H° :kJ/mol 1.
Bilesen Bulunan [9] % Sapma
T = 700 K icin
H=0 14.20 14.1892 | 0.056
co 12.16 12.021 1.156
CO= 18.12 17.761 2.021
T = 1400 K icin
H=0 43.33 43.493 0.375
co 35.19 35.338 | 0.419
CO= 55.58 55.907 0.585
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Tablo A.4. Gibbs enerjilerinin karsilastirilmasi

[AGe:kI/mol .

Bilesen Bulunan (3] % Sapma

T = 288.16 K i¢in

H=0 -228.59 -228.588 0.000
CO -138.97 -137.164 1.317
CO= -394.41 ~384.405 0.001

T = 700 K igcin

HzO -208.85 -208.840 0.005
co -177.34 |-173.502 2.212

CO= -395.45 ~-385.430 0.005

T = 1400 K igin

H=0 -170.10 -170.155 0.032
Cco -242.45 -235.095 3.129
CO= -396.66 ~-396.232 0.093

Uygulama 1B i¢in,AHr,t [6] No'lu referansta 800.6850(kJ)
olarak verilmistir. Buna gbére;
800.650 - 802.277

Sapma = .100 = % 0.203
800.650

SONUC: Karsilastirmalardan anlasilacagi Uzere elde edilen de-
gerlerin referanslarda belirtilen degerlerle ~ % 99

oraninda uyum sagladigi gbrilmistdlr.



~-35-

B - Uygulama 2'de elde edilen sonuglarin [5] No'lu referans-

taki sonuglarla karsilastirilmasi asagida verilmistir.

Tablo B.1. Reaktif wve Urunlerin toplam ekserjilerinin

karsilastirilmas: [ B : J ].

a

Bilesen Bulunan [5] % Sapma
G CHa 811822.51| 811822.5 0.000
é D= -89385.00 -89385.0 0.000
ﬁ Nz -6929.60 -6929.5 0.001

CO= £E3431.09 53663.7 D0D.433
g H=0 103283.36( 102903.8 0.379
g O= 7809.08 B657.8 9.803
¥ Nz 309647 .51 309788.5 D.048

Surecin toplam ekserjisindeki sapma : % 0.260

Ekserdi kayip ylUzdesindeki sapma : % 0.248
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£ - Uygulama 3'de elde edilen sonutlarin [B] No'lu referans-

taki sonutlarla karsilastirilmasi asagida yapilmistir.

Tablo C.1. Mol kesirlerinin ve toplam mol sayilsinin
((43) No'lu denklemden elde edilen/\G, de-

gerleri baz alinarak) karsilastirilmasi.

Bilesen Bulunan [8] % Sapma
Hz 0.6691 0.6735 0.653
co © 0.1924 0.1740 10.575

‘H20 0.1032 0.0883 4,885
CO= 0.0230 0.0372 38.172
CHa 0.0123 0.0200 38.500
2Ny 8.7834 8.6505 1.536

Tablo C.2. Mol kesirlerinin ve toplam mol sayisinin
(Referanstaki/\Ge degerleri baz alinarak)

karsilastirilmasa.

Bilesen Bulunan {6] % Sapma
Hz= 0.8711 0.8735 0.356
co 0.1743 0.1740 0.172

H=0 0.098a0 0.0883 0.3058
CO= 0.0371 0.0372 0.269
CHa 0.0196 0.0200 2.000
Ing 8.6608 8.6505 0.119




SONUC : Tablo C.2'de belirtilen sonuclarin kUCUuk bir sapma
ile hesaplandigi, Tablo C.1'dekiler ic¢in ise durumun
farkli oldugu gbrilmektedir. Bunun nedeni, (43) No'lu
denklem kullanilarak elde edilen AGf degerlerindeki
hatanin, ortaya ¢ikan dogrusal oclmayan diferansivel
denklemleri ¢ozmek icin kullanilan Newton-Raphson Me-
todundan gelen hata ile birlesmesinden kaynaklarnmak-

tadir.

GENEL. SONUC

Bu calismada, gazlarla ilgili hesaplarin yapilabil-
mesine 8ncelik verilmistir. Program, gerekli karakteristik
parametrelerin girilmesi durumunda, daha fazla sayidaki gaz-

lara ait benzer hesaplarin vapilabilmesi icin uygundur.

Bundan sonraki calismalarda gerek bu y®8nde ve gerekse
hem sivilar, hem de katilar icin daha yonll hesaplarin yapl-

labilmesi Uzerinde durulacaktir.
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Baza maddelerin J ve I sabitleri

Bilesen J I
co -118013.530 13.4140
CO= -383728.440 0.0755
H=0 -237711.713 5.2355
CHa -59239.490 32.5440
Hz , Nz , O= 0.000 0.0000
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K-2

BILGISAYAR PROGRAMI

C AEXEKEXEXEX R RN A XX R AR R R EA KR E X B R AKX R AKX KA AKX ER AR XXX KX R KX XXX XL XX KL X

CHARACTER*1 R$,R1$

CHARACTER*20 REA(25),PRD(25)

CHARACTER*10 FA

IMPLICIT REAL*8 (A-H, 0-2)

REAL*8 MOL ,MOLR,MOLP,MOLO,MOLRO, MOLPO,MLT ,ML , MLN
INTEGER W

DIMENSION TNATOM(103),DGF0(25),DGF(25),BR0O(25),BP0(25),ML(25)
DIMENSION CPA(25),CPB(25),CPC(25),CPD(25),MOLR(25),MOLP(25)
DIMENSION DCPA(25),DCPB(25),DCPC(25),DCPD(25),GJ(25),GI(25)
DIMENSION MOLO(25),HR(25),DH(25),HF(25),H5(25),D5(25),GB(25)
DIMENSION TAM(25,25),TC(25),TH(25),T0O(25),T(25),MOL(25)
DIMENSION A(25,25),X0LD(25),XINC(25)

DATA RC,RM,P1/1.987,8.314,1./

C WRITE(*,*) 'CON - LPT1'

C READ (*,89) FA
FA='LPT1!
OPEN(4,FILE=FA)

8 DO 8 I=1,25
DO 8 J=1,25
TAM(I,J)=0.

8 CONTINUE
CM=0
HM=0
Om=0
THR=0
SON=0
RR=0
MOLRO=0
MOLPO=0
CEQC=0

WRITE(B,78)
WRITE(G,*)! TERMODINAMIK HESAPLAMALAR ? = (1]
WRITE(B,*)' KIMYASAL DENGE HESAPLAMALARI ? = [2]'
WRITE(6,78) <.
READ(5, *)u
83 FORMAT(A4)
78 FORMAT(/////////7/7)
C
C EXXXXXEEXXXEXXXXKREXX TERMUDINAMIK HESAPLAMALAR FXXXXXXEXATEXERXKXX
IF(W.EQ.1) THEN
CALL TERM(W,NC,REA,PRD,P1,T1,P2,T2,R1$,T,TAM,CM,HM,OM,MOLR,MOLP,
+MOLRO,MOLPO, THR, TIA, THRC, TSRC, THPR, TSPR,FIBO,FIB1,CEQC,BPO,
+CPA,CPB, CPC,CPD, HF ,HS ,DGF ,DCPA, DCPB, DCPC, DCPD,GJ,GI)
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GO TO 93
END IF

XXXXXXXXXk2XXX%% KIMYASAL DENGE HESAPLAMALARI ¥¥ XX SXsXXSXXXX3X8%
IF(W.EQ.2.AND.THR.EQ.O) THEN .

CALL TERM(Ww,NC,REA,PRD,P1,T1,P2,T2,R1$,T,TAM,CM,HM,OM,MOLR,MOLP,
+MOLRO,MOLPO, THR, TIA, THRC, TSRC, THPR, TSPR, FIBO,FIB1,CEQC,BPO,
+CPA,CPB,CPC,CPD,HF,HS,DGF ,DCPA, DCPB,DCPC,DCPD, GJ,GI)

NCO=NC
DO 17 J=1,25
17 MOLO(J)=1.
CALL CHEQ(MmOLO,PRD,P1,T1,P2,T2,LK,NCP,TAM,TC,TH,TO,CPA,CPB,CPC,
+CPD, HF,HS,DGF 0, DGF,DCPA,DCPB, DCPC,DCPD,GJ,GI, TIA)
NC=LK
DO 88 J=1,NC
98 MOL(J)=MOLO(J)
END IF
NC=LK
RT=RM*T2

DO 88 J=1,LK .
59 BPO(J)=DGFO(J)~-(TAM(J,LK+2)*(-394405)+TAM(J,LK+3)*(-237191)/2)

43 DO 23 I=1,NC
IF{I.LE.(NC-NC/2)) THEN
XOLD(I) = 1.5/NC
ELSE
XOLD(I) = .5/(NC*2)

END IF

23 CONTINUE
XOLD(NC+1) = MOLRO
DO 26 I=NC+2,NC+4

26 XOLD(I) = 10.

GO TO 11
WRITE(6,*)'X0 Degerlerini yeniden giriniz !

82 DO 46 J=1,NC
WRITE(B,*) 'XU('N]")'
READ(S, *)XOLD(J)

46 CONTINUE

11 ITMAX=500
IND=1
EPS1=1.0E-20
EPS2=1.0E-08
N=NC+4
.. .NEWTON-RAPHSON ITERASYONU.....
DO 19 ITER=1,ITMAX
...A MATRISININ OLUSTURULMASI ICIN ALTPROGRAM CALCN'YI CAGIR....
CALL CALCN(DGF,P2,RT,CM,HM,0M, TAM,NC,TC,TH,TO,XOLD,A, SON)
... JAKOBIYEN'IN HESAPLANMASI VE XINC DEGERLERININ DOGRULANMASI
ICIN ALTPROGRAM SIMUL'U CAGIR ...
CALL SIM(N,A,EPS1,IND,XINC,SIMUL)
DETER=SIMUL
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IF (DETER.NE.O.) GO TO 13
WRITE (6,%*)'X0 degerleri uygun degil !
WRITE (6,%)'Yeniden giriniz. !
RR=1
GO TO 82
...DONUSUMU KONTROL ET ........
13 ITCON=1
RR=1
DO 15 I=1,N
IF (ABS(XINC(I)).GT.EPS2) ITCON = O
15 XOLD(I)=XOLD(I)+XINC(I)
IF ( ITCON.EQ.O ) GO TO 19
GO TO 50
19 CONTINUE
GD TO 43

50 WRITE(B,*)'Zni=",XOLD(NC+1)
WRITE(6,*)"' ¥C=',XOLD(NC+2)
WRITE(6,*)"' ¥H="',6XOLD(NC+3)
WRITE(6,*)' ¥0=',XOLD(NC+4)
PAUSE

MLT=XOLD(NC+1)
DO 36 I=1,NCO
IF(REA(I).EQ.'N2') THEN
MLT=XOLD(NC+1)+MOLR(I)
MLN=MOLR(I)
END IF

36 CONTINUE

DO 51 I=1,NCP
IF(PRD(I).EQ.'N2') THEN
ML(I)=MLN
ELSE
ML(I)=XOLD(NC+1)*X0OLD(I)
END IF
51 CONTINUE
WRITE(E,78)
DO 24 J=1,NCP
XOLD(J)=ML(J) /MLT
WRITE(6,88)PRD(J),X0LD(J)
88 FORMAT (8H Y (,A3,3H) =,F5.4)
24 CONTINUE
PAUSE
CEQC=1.
CALL TERM(W,NCP,REA,PRD,P1,T1,P2,T2,R1$,T,TAM,CM,HM,OM,MOLR,ML,
+MOLRO,MLT, THR, TIA, THRC, TSRC, THPR, TSPR,FIBQO,FIB1,CEQC,BPO,CPA,
+CPB,CPC,CPD,HF ,HS,DGF ,DCPA,DCPB, DCPC,DCPD,GJ,GI)

89 WRITE(G, *)
WRITE(6,*)' { PROGRAMDAN CIKIS ? } {(E] veya [H] '
READ(5,100) R$

100 FORMAT (A1)
IF(R$.EQ.'H') GO TO S
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STOP
END

EEEXX XL XK E RS XX LR XX AKX XA AKX XK AKX A AL ZXX R LKA AL XX XEAMEERAR KX XXX
ZEXEXXBXXEXEERX XA XL EXR XA XX B AR LXK EXREXE AR R AR AR XX AR AX R AN XX EXX

SUBROUTINE TERM(W,NC,REA,PRD,P1,T1,P2,T2,R1$,T,TAM,CM,HM,OM,MOLR,
+MOLP,MOLRO,MOLPO, THR, TIA, THRC, TSRC, THPR, TSPR,F180,FIB1,CEQC,BPO,
+CPA,CPB,CPC,CPD, HF ,HS, DGF, DCA, DCB, DCC, DCD, GJ,GI)

CHARACTER*1 TEXT(20)

CHARACTER*1 B

CHARACTER*1 F

CHARACTER*2 D

CHARACTER*1 R$,R1$,H$

CHARACTER*2 ELEMNT(103)

CHARACTER*20 COMP(25),REA(25),PRD(25)

IMPLICIT REAL*8B (A-H, 0-Z)

REAL*8 MOL,MOLR,MOLRR,MOLP,MOLPP,MOLRO,MOLPO

INTEGER W,Ww2

COMMON /LM/ELEMNT

LOGICAL Y,Z
LOGICAL LCCF,LBLANK

DIMENSION TNATOM(103),DGF (25),TAM(25,25),MOLR(25)

DIMENSION CPA(25),CPB(25),CPC(25),CPD(25)

DIMENSION DCA(25),DCB(25),DCC(25),DCD(25),GJ(25),6I(25)
DIMENSION MOLP(25),HF(25),HS(25),T(25),MOL(25),BR0O(25),BP0(25)
DIMENSION DB1(25),DB2(25),CP(25),HR(25),D5(25),GB(25)
DIMENSION CPR(25),HRP(25),D5P(25),GBP(25)

IF(CEQC.NE.Q) GO TO 75
KH=0
THRC=0D
TSRC=0
THPR=0
TSPR=0
TGRC=0
TGPR=0
FIBO=0
FIB1=0
64 DO 40 J=1,103
TNATOM(J) =0
IF(J.LE.25) T(J)=0
40 CONTINUE
DO 58 J=1,25
DD 58 JJ=1,25
58 TAM(J,JJ)=0.

224 L=1
IF(KH.NE.Q) THEN
WRITE(E, *) 'TOPLAM URUN SAYISI ?!
READ{5,*) NC
NPR=NC
LK=NC
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GO 70 1
ELSE
WRITE(6,*)'TOPLAM REAKTIF SAYISI ?!
END IF
READ(5,*) NC
LK=NC
WRITE(6,*)'ILK BASINC [atm] ?°'
READ(5,*) P1
WRITE(6,*)'BUTUN REAKTIFLER AYNI SICAKLIKTA MI 7!
WRITE(G,*)'[E] veya [H]'
READ(5,101) R1%

101 FORMAT (A1)
IF(R1$.EQ.'E') THEN
WRITE(B,*)'ILK SICAKLIK [K] ?!
READ(5,*)T1
END IF

1 CONTINUE

IF(L.GT.NC) GD TO 3
IF(KH.NE.O) THEN
WRITE(6,*)'URUN [',L,"']"
ELSE
WRITE(E,*) 'REAKTIF [',L,']’
END IF
READ(S,102) TEXT

102 FORMAT (20A1)

DO 7 KK=1,20
IF(KH.EQ.D) THEN
REA(L) (KK:KK)=TEXT (KK)
COMP (L) (KK:KK}=TEXT (KK)
ELSE
PRD (L) (KK:KK)=TEXT (KK)
COMP (L) (KK:KK}=TEXT (KK)
END IF

7 CONTINUE

IF(R1$.EQ. 'H') THEN

WRITE(B,*)*'[',REA(L),"'] ICIN ILK SICAKLIK t°
READ(5,*) T(L)

END IF

IF(KH.EQ.0) THEN

WRITE(B,*)'[',REA(L),'] ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !’
READ(5,*) MOLR(L)

MOLRO=MOLRO+MOLR (L)

ELSE

WRITE(6,*)'[',PRD(L),'] ICIN MOL SAYISINI GIRINIZ !'
READ(5,*) MOLP(L)

MOLPO=MOLFQ+MOLP (L)

END IF

IF(KH.EQ.0) THEN

MOL (L) =MOLR(L)

ELSE

MOL (L)=MOLP(L)
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END IF

I=0
I=I+1

2 CONTINUE
B=TEXT(I)
F=TEXT(I+1)
Z=L.CCF(F)
IF(Z) THEN
D=B//F
IND=1
I=1+2
ELSE
D=B//l [}
IND=1
I=1+1
END IF

B=TEXT(I)
Z=LBLANK(B)
IF(Z) THEN
DO 4 J=1,103
IF(D.EQ.ELEMNT(J)) THEN
IF(ELEMNT(J).EQ.'C') THEN
TAM(L,LK+2) = IND*MOL (L)
END IF
IF(ELEMNT(J).EQ.'H') THEN
TAM(L,LK+3) = IND*MOL(L)
END IF
IF(ELEMNT(J).EQ.'0') THEN
TAM(L,LK+4) = IND*MOL(L)
END IF
TNATOM(J ) =TNATOM(J )+ IND*MOL (L)
END IF

4 CONTINUE
CALL CMPND(COMP,L,CPAA,CPBB,CPCC,CPDD,HFF,HSS,DLGF,DCPAA,DCPBB,
+DCPCC,DCPDD,GJIT,GIII,TIA)
CPA(L) = CPAA

CPB(L) = CPBB
CPC(L) = CPCC
CPD(L) = CPDD
HF(L) = HFF
HS(L) = HSS
DGF(L) = DLGF
DCA(L) = DCPAA
DCB(L) = DCPBB
DCC(L) = DCPCC
DCD(L) = DCPDD
GI(L) = GJIJ
GI(L) = GIII
IF(TIA.EQ.1) GO TO 224
L=L+1

GO TO 1

END IF
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B=TEXT(I)

CALL NUMBER(B,J,Z)
IF(.NOT.Z) GO TO 6
F=TEXT(I+1)

CALL NUMBER(F,K,Y)
IF(Y) THEN

I=1+1

IND=J*10+K

ELSE

IND=J

END IF

CONTINUE

DO 10 J=1,103
IF(D.EQ.ELEMNT(J)) THEN
IF(ELEMNT(J) .EQ.'C') THEN
TAM(L,LK+2) = IND*MOL(L)
END IF
IF(ELEMNT(J).EQ.'H') THEN
TAM(L,LK+3) = IND*MOL(L)
END IF
IF(ELEMNT(J).EQ.'0') THEN
TAM(L,LK+4) = IND*MOL(L)
END IF )
TNATOM(J)=TNATOM(J ) +IND*MOL(L)
END IF

10 CONTINUE

75

CALL CMPND (COMP,L,CPAA,CPBB,CPCC,CPDD, HFF ,HSS, DLGF , DCPAA,
+DCPBB,DCPCC,DCPOD,BJJJ,GIIL, TIA)

DGF (L) =DLGF

IF (KH.EQ.0) THEN

BRO(L)=DGF (L)~ (TAM(L,LK+2) * (-384405) /MOL (L )+TAM(L ,LK+3) *
+(-237191) /(MOL (L) *2))

ELSE |
BPO(L)=DGF (L) - (TAM(L,LK+2) * (-384405) /MOL (L) +TAM(L ,LK+3) *
+(-237191) /(MOL (L) *2))

END IF

B=TEXT(I)
Z=LBLANK(B)
IF(Z) THEN
L=L+1

GO TO 1
ELSE

GO TQ 2
END IF
CONTINUE

IF(KH.EQ.0.AND.CEQC.EQ.0) THEN
00 5 J=1,NC

BPO(J)=0.

WRITE(6,*) *SON BASINC [atm] ?'
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READ(5,*) P2

WRITE(6,*)'SON SICAKLIK [K] ?!

READ(5,*) T2

CALL EXERGY(NC,MOLR,MOLRO,T1,P1,CPA,CPB,CPC,CPD,DB1)

DO 48 J=1,NC

MOLRR=MOLR (J)

CPAA=CPA(J)

CPBB=CPB(J)

CPCC=CPC{J)

CPDD=CPD(J)

HFF=HF (J)

HSS=HS(J)

DCPA=DCA(J)

DCPB=DCB(J)

DCPC=DCC(I)

DCPD=DCD(J)

GJJI=GJ(J)

GII=GI(J)

CALL TERMO(NC,MOLRR,CPAA,CPBB,CPCC,CPDD,HFF,HSS,DCPA,DCPB,DCPC,
+0bCePo,G6J7,611,71,72,P1,P2,CPP,HRR,DSS,GBB)
CP(J)=CPP

HR(J)=HRR/1000

DS(J)=DSS

GB(J)=(GBB/1000
THRC=THRC+MOLR (J) *HF (J) /1000+HR (J)
TSRC=TSRC+DS(J)

TGRC=TGRC+GB(J)
FIBO=FIBO+MOLR(J)*(BRO(J)+DB1(J))
CONTINUE

CALL TABLE(NC,REA,PRD,CP,DS,HR,GB,BRO,BPO,DB1,DB2,KH,CEQC)

WRITE(6,35)FIBO

FORMAT(/,21H B = ,F12.3,5H (J},/)
ELSE

CALL EXERGY(NC,MOLP,MOLPO,T2,P2,CPA,CPB,CPC,CPD,DB2)
DO 57 J=1,NC

CPAA=CPA(J)

CPBB=CPB(J)

CPCC=CPC(J)

CPDD=CPD(J)

HFF=HF (J)

HSS=HS5(J)

DCPA=DCA(J)

DCPB=DCB(J)

DCPC=DCC(J)

DCPD=DCD(J)

GJT =GJ(J)

GII =GI(J)

MOLPP=MOLP(J)

CALL TERMO(NC,MOLPP,CPAA,CPBB,CPCC,CPDD,HFF,H55,DCPA,DCPB,DCPC,
+DCPD,GYJ,611,7T1,72,P1,P2,CPP,HRR,DSS,GBB)
CPR{J)=CPP



57

67
68
74
79
84
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HRP(J)=HRR/1000

DSP(J)=DSS

GBP(J)=GBB/1000
THPR=THPR+MOLP (J) *HF (J) /1000+HRP (J)
TSPR=TSPR+DSP(J)

TGPR=TGPR+GBP (J)

FIB1=FIB1+MOLP(J) *(BPO(J)+DB2(J))
CONTINUE

CALL TABLE(NC,REA,PRD,CPR,DSP,HRP,GBP,BRO,BP0,DB1,DB2,KH,CEQC)

WRITE(6,55)FIB1

PAUSE

DHRC=THPR~THRC
DSRC=(TSPR-TSRC) /1000
DGRC=TGPR-TGRC

WRITE(6,8)DHRC
WRITE(6,87)DSRC
WRITE(6,74)DGRC
FTOT=FIB1-FIBO
ENLS=FTOT/FIBO*100
WRITE(E,E8)FTAT

IF(ENLS.LT.0) THEN
WRITE(6,79)ENLS

ELSE

WRITE(6,84)ENLS

END IF

FORMAT (/,21H H{r,toplam)
FORMAT(/,21H S(r,toplam)
FORMAT(/,21H @ (PROSES)
FORMAT(/,21H G(r,toplam)
FORMAT(/, 23H B (KAYIP)
FORMAT(/,23H @ (ARTIS)
GO TO 49

END IF

,F12.3,8H  (KJ))
,F12.3,6H  (kJ))-
yF12.3,5H  (J},/)
F12.3,6H  (kJ),///)
% ,F10.1.//7)

% JF10.1,/7/7)

d o H

nn g

DO 20 J=1,103

IF(TNATON(J).NE.O) THEN

IF (ELEMNT(J).EQ.'C') CM=TNATOM(J)
IF (ELEMNT(J).EQ.'H') HM=TNATOM(J)
IF (ELEMNT(J).EQ.'0') OM=TNATOM(J)
END IF

CONTINUE

THR=1

IF(W.EQ.2) GO TO 49

IF(KH.EQ.Q) THEN

WRITE(6,*)'ILGILI PROBLEM ISITMA PROBLEMI MI yoksa'
WRITE(B,*)'BIR REAKSIYON MU 7'

WRITE(6,*)'ISITMA == [H]'
WRITE(G, *) 'REAKSIYON === [R}'

READ(5,101) H$

IF(H$.EQ.'H') THEN

CALL EXERGY(NC,MOLR,MOLRO,T2,P2,CPA,CPB,CPC,CPD,DB2)
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DO 65 J=1,NC
65 FIB1=FIB1+MOLR(J)*(BRO(J)+DB2(J))
WRITE(6,55)FIB1
FTOT=FIB1-FIBO
ENLS=FTOT/FIBO*100
WRITE(6,68) FTOT
IF(ENLS.LT.0) THEN
WRITE(E,79)
ELSE
WRITE(6,84) ENLS
END IF
ELSE
WRITE(6,*) 'URUN MOL SAYILARININ BILINMESI GEREKIR 1'
WRITE(B,*) 'BILINIYOR —— [E] / BILINMIYOR —— [H]'
READ(5,101) H$
IF(H$.EQ.'E') THEN
KH=12 .
GO TO B4
ELSE
WRITE(6,*)'MOL SAYILARINI HESAPLAYABILMEK ICIN, BU PROGRAMIN'
WRITE(B, *) 'KIMYASAL DENGE HESAPLAMALARI KISMINI SECMENIZ GEREKIR'
GO TO 49
END IF
END IF
END IF

49 RETURN
END

2 R RS RS R R R R R R R P R S R P R R S R R R S PR R S P R R SRS 2 R 2280 3¢

SUBROUTINE CHEQ(MOLO,PRD,P1,T1,P2,T2,LK,NCP,TAM,TC,TH,TO,CPA,
+CPB,CPC,CPD,HF,HS,DGFO,DGF,DCPA, DCPB,DCPC,DCPD,GJ,GI, TIA)
CHARACTER*1 TEXT(20)

CHARACTER*1 B

CHARACTER*1 F

CHARACTER*2 D

CHARACTER*1 STR(25),STP(25)

CHARACTER*2 ELEMNT(103)

CHARACTER*20 COMP(25),PRD(25)

IMPLICIT REAL*B (A-H, 0-2)

REAL*8 MOLO,MOLPO

COMMON/LM/ELEMNT

LOGICAL Y,Z
LOGICAL LCCF,LBLANK

DIMENSION TNATOM(103),MOLO(25),TAM(25,25),TC(25),TH(25),TO(25)
DIMENSION CPA(25),CPB(25),CPC(25),CPD(25) ,HF(25) ,HS(25) ,DGF(25)
DIMENSION DCPA(25),DCPB(25),DCPC(25),DCPD(25),GJ3(25),GI(25)
DIMENSION DGFO(25)

223 DO 80 J=1,103
DO 80 JJ=1,25

1,
=1
IF(JJ.LE.25) THEN



80

201

103

72

202

TC(JJ)=0
TH(JJ)=0
TO(JJ)=0
END IF
TNATOM(J) =0
CONTINUE

L=1

JK=0

WRITE(6,*) 'TOPLAM URUN SAYISI ?'
READ(5,*) NC

LK=NC

CONTINUE

I=0

IF((L+JK).GT.NC) GO TO 203
WRITE(B,*)'URUN [',L+JK,']!
READ(5,103) TEXT

FORMAT (20A1)

DO 72 KK=1,20

PRD(L) (KK:KK)=TEXT(KK)
COMP (L) (KK:KK)=TEXT (KK)
CONTINUE

IF(PRD(L).EQ.'N2') THEN
JK=1

L=L-1

LK=NC-1

GO TO 201

END IF

I=I+1

CONTINUE
B=TEXT(I)
F=TEXT(I+1)
Z=LCCF(F)
IF(Z) THEN
D=B//F
IND=1
I=I+2

ELSE
D=B//' '
IND=1
I=I+1

END IF

B=TEXT(I)

Z=LBLANK(B)

IF(Z) THEN

DO 204 J=1,103
IF(D.EQ.ELEMNT(J)) THEN
IF(D.EQ.'C') THEN

-50-
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TAM(L,LK+2) = IND*MOLO(L)
TC(L)=1
END IF
IF(D.EQ.'H') THEN
TAM(L,LK+3) = IND*MOLO(L)
TH(L)=1
END IF
IF(D.EQ.'0') THEN
TAM(L,LK+4) = IND*MOLO(L)
TO(L)=1
END IF
TNATOM(J)=TNATOM(J)+IND*MOLO(L)
END IF
204 CONTINUE
CALL CMPND{(COMP,L ,CPAA,CPBB,CPCC,CPDD,HFF,HSS,DLGF,DCPAA,DCPBB,
+DCPCC,DCPDD,GJII,GIIL,TIA)
CPA(L)= CPAA
CPAP=CPAA
CPB(L)= CPBB
CPBP=CPBB
CPC(L)= CPCC
CPCP=CPCC
CPD(L)= CPDD
CPDP=CPDD
HF(L)= HFF
HFP=HFF
HS(L)= HSS
HSP=HSS
DCPA(L)=DCPAA
DCAP=DCPAA
DCPB(L)= DCPBB
DCBP=DCPBB
DCPC(L)= DCPCC
DCCP=DCPCC
DCPD(L)= DCPDD
DCOP=DCPDD
GI(L)= GJIJ
GIP=GJJJ
GI(L)= GIII
GIP=GIII
MOLPO=MOLO(L)
DGFO(L)=DLGF
CALL TERMO(NC,MOLPO,CPAP,CPBP,CPCP,CPDP,HFP,HSP,DCAP,DCBP,DCCP,
+DCDP,GJP,GIP,T1,T2,P1,P2,CPP,HRR,DSS,GBB)
DGF (L) =GBB
IF(TIA.EQ.1) GO TO 223
L=L+1
GO TO 201
END IF

B=TEXT(I)

CALL NUMBER(B,J,Z)
IF(.NOT.Z) GO TO 206
F=TEXT(I+1)
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CALL NUMBER(F,K,Y)
IF(Y) THEN
I=I+1
IND=J*10+K
ELSE
IND=J
END IF
206 CONTINUE

00 210 J=1,103
IF(D.EQ.ELEMNT(J)) THEN
IF(ELEMNT(J).EQ.'C') THEN
TAM(L,LK+2) = IND*MOLO(L)
TC(L)=1
END IF
IF(ELEMNT(J) .EQ.'H') THEN
TAM(L,LK+3) = IND*MOLO(L)
TH(L)=1
END IF
IF(ELEMNT(J).EQ.'D') THEN
TAM(L,LK+4) = IND*MOLO(L)
TO(L)=1
END IF
TNATOM{J)=TNATOM(J)+IND*MOLO (L)
END IF

210 CONTINUE

B=TEXT{(I)
Z=LBLANK(B)
IF(Z) THEN
L=L+1
GO TO 201
ELSE
GO TO 202
END IF

203 CONTINUE

DO 230 I=LK+1,LK+3
DO 230 J=1,LK
230 TAM(IL,J)=TAM(J,I+1)

IF(LK.NE.NC) THEN
PRD(NC)="N2*

END IF

NCP=NC

RETURN

END

EXEEXXEE XX XXX T XX R R R R XX R XK XXX XXX XA FXEX XA AR KKRER R XXX R AR XK KX XX XXX X

LOGICAL FUNCTION LCCF(AB)
CHARACTER*1 AB

LOGICAL B

B=.FALSE.

IF(AB.EQ.'a') B=,TRUE.



IF(AB.EQ. 'b') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'c') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'d') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'e') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'f') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'g') B=.TRLE.
IF(AB.EQ.'h') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'i') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'J') B=.TRUE,
IF(AB.EQ.'k') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'1') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'m') B=.TRUE.
IF(AB.EQ."n') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'0') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'p') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'q') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'r') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'s') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'t') B=,TRUE.
IF(AB.EQ.'u') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'v') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'w') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'x') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'y') B=.TRUE.
IF(AB.EQ.'z') B=.TRUE.
LCCF=B

RETURN

END

LOGICAL FUNCTION LBLANK(AB)
CHARACTER*1 AB

LOGICAL B

B=AB.EQ.' '

LBLANK=B

RETURN

END

SUBROUTINE NUMBER(AB,J,B)
CHARACTER*1 AB
LOGICAL B
B=.FALSE.
IF(AB.EQ.'0') THEN
J=0

B=.TRUE.

END IF
IF(AB.EQ.'1') THEN
J=1

B=.TRUE.

END IF
IF(AB.EQ.'2') THEN
J=2

B=.TRUE.

END IF
IF(AB.EQ.'3') THEN
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J=3

=,TRUE.

END IF
IF(AB.EQ.'4") THEN
J=4
B=.TRUE.

END IF
IF(AB.EQ.'5') THEN
J=5
B=.TRUE.

END IF
IF(AB.EQ.'6') THEN
J=6
B=.TRUE.

END IF
IF(AB.EQ.'7') THEN
J=7
B=.TRUE.

END IF
IF(AB.EQ.'8') THEN
J=8
B=.TRUE.

END IF
IF(AB.EQ.'9') THEN
J=9
B=.TRUE.
END IF
RETURN
END

SUBROUTINE CMPND(CMPN,L,CAPA,CAPB,CAPC,CAPD,HOF,ENT,DELGF,DCAPA,
+DCAPB,DCAPC,DCAPD,GJJ,GII,TIA)

CHARACTER*20 CMPN(25)

IMPLICIT REAL*8(A-H,0-2)

TIA=0
IF(CMPN(L).EQ.'CH4') THEN
CAPA = 1.702

CAPB = 9.081E-3

CAPC = -2.1B4E-6

CAPD = 0.

HOF = -74873.

ENT = 186.28
DELGF=-50815.
DCAPA=-6.567

DCAPB=7.466E-3
DCAPC=-2.164E-6
DCAPD=0.701E5
GJJ=-58239.49
GII=32.544

GO TO 41

END IF
IF(CMPN(L).EQ.'CD') THEN
CAPA = 3.376

CAPB = .557E-3
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CAPC = 0.

CAPD = -0.031E+5
HOF = -110529,
ENT = 198.

DELGF=~137626.67
DCAPA=-0.2145
DCAPB=-0.4B7E-3
DCAPC=0.
DCAPD=0.6435E5
GJJ=-108013.53

GII=13.414

GO TO 41

END IF
IF(CMPN(L).EQ.'CO2') THEN
CAPA = 5.457

CAPB = 1.045E-3

CAPC = 0.

CAPD = -1.157E+5

HOF = -393522,

ENT = 213.74

DELGF=-3894405,
DCAPA=0.047
DCAPB=-0.232E-3

DCAPC=0.

DCAPD=-0.063E5
GJJ=-393728.44
GII=0.0755

GO TO 41

END IF
IF(CMPN(L).EQ.'H2') THEN
CAPA = 3.248

CAPB = 0.422E-3

CAPC = 0.

CAPD = 0.083E+5

HOF = 0

ENT = 130.648

DELGF=0

DCAPA=0,

DCAPB=0.

DCAPC=0.

DCAPD=0.

GJJ=0.

GII=0.

GO 70 41

END IF
IF(CMPN(L).EQ.'02') THEN
CAPA = 3.269

CAPB = 0.506E-3

CAPC = 0.
CAPD = -0.227E+5
HOF = 0.
ENT = 205.127
DELGF= 0.
DCAPA=0.

How nn
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DCAPB=0.

DCAPC=0.

DCAPD=0.

GJJ=0.

GII=0.

GD TO 41

END IF
IF(CMPN(L).EQ.'N2') THEN
CAPA = 3.28

CAPB 0.593E-3

CAPC = 0.
CAPD 0.04E+5
HOF
ENT
DELGF
DCAPA=Q.

DCAPB=0.

DCAPC=0.

DCAPD=0.

GJJI=0.

GII=0.

GO TO 41

END IF

IF(CMPN(L) .EQ.'H20') THEN
CAPA = 3.47

CAPB 1.450E-3

CAPC = 0.
CAPD = 0.121E+5

HOF = -241814.

HOF(1) = -285830.

ENT = 1688.814

ENT(1) = 76.026

DELGF=-228589.

DCAPA=-1.5

DCAPB=0.775E-3

DCAPC=0.

DCAPD=0.1515E5

6JJI=-237711.713

GII=5.2355

GO TO 41

ELSE

WRITE(6,*)'BU BILESEN DATA BANKTA YOKTUR !
WRITE(6,*)

WRITE(G, *) 'PROBLEMINIZI GOZDEN GECIRINIZ !!
TIA=1

o Hu

0
19

1.581
g.

CAPA = 0.
CAPB = 0.
CAPC = 0.
CAPD = Q.
HOF = O.
ENT = 0.
DELGF= 0.
DCAPA=0.

DCAPB=0.
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DCAPC=Q.
DCAPD=0.
6JJ=0.
GII=0.
END IF
CONTINUE
RETLRN
END

¥sxx:x¥x TERMODINAMIK OZELLIKLERIN HESAPLANMASI ***sxx:xsxx
SUBROUTINE TERMO(NC,MOL,CA,CB,CC,CD,HF,HS,DA,DB,DC,DD,JJ,11,

+T1,T2,P1,P2,CP,HR,DS,GB)

IMPLICIT REAL*8 (A-H,0-2)
REAL*8 MOL,JJ,II

RM=8.314

CALL HCP({CA,CB,CC,CD,T1,T2,EL,EV,EEV)

CP=EL

HR=MOL*EV* (T2-T1)

DS=MOL* (HS+EV*DLOG(T2/T1)-RM*DLOG(P2/P1})

GB=MOL* (JI-RM*T2* (DA*DLOG(T2)+DB/2*T2+DL/B*T2**2+DD/ (23T2**2) +
+11))

RETURN
END

122222 S SRR RRE RS RRF Cp HESAPLAMALARI FXXXXXXXXXERXXXLEXXK

SUBROUTINE HCP(CA,CB,CC,CD,T1,T2,EL,EV,EEV)

IMPLICIT REAL*B(A-H, 0-Z)

T2=T2+0.0011

EL=8.314* (CA+CB*T2+CC*T2**2+CD/(T2**2))
TMA=(T1+T2) /2

EV=8.314* (CA+CB*TMA+CC/3* (4*TMA**2-T1*¥T2) +CD/(T1%¥T2) )
TMS=(T2-T1)/2

TLM=(T2-T1)/DLOG(T2/T1)

EEV=8.314* (CA+CB*TLM+TMS* (CC+CD/(T1*T2)**2))

RETURN
END

EXZETXXX KL LXK EER EKSERJI HESAPLAMALARI EXXXXEBIXXLRLEEXEXX
SUBROUTINE EXERGY(NC,MOL,MmOLOT,T?,72,P,CPA,CPB,CPC,CPD,DB)
IMPLICIT REAL*B(A-H, 0-2)

REAL*B MOL,MOLOT

DIMENSION CPA(25),CPB(25),CPC(25),CPD(25),MOL(25),DB(25)
RM=8.314

P0=P*101325

TI=Te

D0 47 1J=1,NC

CA=CPA(1J)

CB=CPB(1J)

CC=CPC(1J)

CD=CPD(1J)

CALL HCP(CA,CB,CC,CD,T1,7T2,EL,EV,EEV)
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PI=MOL(IJ)/MOLOT*PO
DB(IJ)=EV*(TI-298.16)-298.16* (EV*DLOG(TI/298.16)-RM*

+DLOG(PI/PO))

47

39

69

30

31

CONTINUE

RETURN
END

FXXEXEXLXRFEXXAKIXEXEARX0X TABLOLAR XX XXBXSAX XX AR EXEAXXXLXXNE XN
SUBROUTINE TABLE(N,REA,PRD,CP,DS,HR,GB,BRO,BPO,DB1,DB2,KH,CEQC)
CHARACTER*20 REA(25),PRD(25)

IMPLICIT REAL*8 (A-H, 0-Z)

DIMENSION CP(25),D5(25),HR(28),6B(25)
DIMENSION BRO(25),BP0O(25),DB1(25),DB2(25)

WRITE(6,39)
FORMAT(/////)
WRITE(B,*)'Bilesen Cp Entropi (H - H®) Gibbs En.

+ ge° B(o-i) !

WRITE(B,*)' (J/molK) (J/K) (kJ) (kJ)
!

+  (J) (J)

WRITE (GIURLL-- O iy JEESwe” sy . . .

DO 80 J=1,N

IF(KH.EQ.0.AND.CEQC.EQ.O0) THEN
WRITE(6,69)REA(J),CP(J),DS(J),HR(J),GB(J),BRO(J),DB1(J)
FORMAT (A5,6F12.2)

ELSE
WRITE(6,E69)PRD(J),CP(J),DS(J),HR(J),GB(J),BRPO(J),DB2(J)
END IF

CONTINUE

WRITE(&,39)

RETURN
END

XEEXXEXXELXXEEELXEXEEL A XXX AR AXEL XXX SRR XXX E XXX E KX I KR XXX KEXR

SUBROUTINE CALCN(CGF,P,RT,CM,HM,0OM,TAM,NC,TC,TH,TO,DX0OLD,A,RES)
IMPLICIT REAL*8(A-H, 0-2)

DIMENSION XOLD(25),DGF(25),DX0LD(25),TAM(25,25),TC(25),TH(25)
DIMENSION TO(25),A(25,25),CCM(25) ,HHM(25) ,00M(25)

..... DXOLD DEGERLERININ XOLD'A ATANMASI ...........

DO 31 I=1, NC+4

XOLD(I)=DXOLD(I)

DO 31 J=1,NC+5

IF (I.LE.NC.AND.XOLD(I).LT.0) THEN

RES = 1.

RETURN

END IF

A(I,J) = 0.

«es..A'NIN SIFIR OLMAYAN ELEMANLARININ HESAPLANMASI
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DO 92 I=1,NC

DO 92 J=1,NC+5

IF (I.EQ.J) A(I,J) = RT/XOLD(I)

IF (J.EQ.NC+5) THEN

A(I,J) = -RT*DLOG(XOLD(I)*P)-TAM(I,NC+2)*XOLD(NC+2)-TAM(I,NC+3)
+*XOLD(NC+3)-TAM(I,NC+4)*X0OLD(NC+4)~-DGF (I)

GO TO 82

END IF

IF (J.EQ.NC+2) A(I,J) = TAM(I,J)
IF (J.EQ.NC+3) A(I,J) = TAM(I,J)
IF (J.EQ.NC+4) A(I,J) = TAM(I,LJ)

92 CONTINUE

TOPC
TOPH
TOPO
TOPN

non ou u
[ Y o B g e}
. s e

DO 83 J=1,NC
CCm(J)=0.
HHM(J)=0.
0omM(J)=0.

83 CONTINUE

DO 61 J=1,NC
IF(TC(J).EQ.1) THEN
CCM(J) = TAM(NC+1,J)*X0LD(J)
END IF
61 CONTINUE

DO 62 J=1,NC
IF(TH(J).EQ.1) THEN
HHM(J) = TAM(NC+2,J)*X0OLD(J)
END IF
62 CONTINUE

DO 83 J=1,NC
IF(T0(J).EQ.1) THEN
0oOM(J) = TAM(NC+3,J)*X0LD(J)
END IF
63 CONTINUE

DO 56 J=1,NC

TOPC = TOPC+CCM(J)
TOPH = TOPH+HHM(J)
TOPG = TOPO+00OM(J)

56 CONTINUE

DD 94 I=NC+1,NC+3

DO 94 J=1,NC+5

IF(J.EQ.(NC+5)) GO TO 76
IF(I.EQ.(NC+1).AND.J.EQ.(NC+1)) THEN
A(I,J) = CM/XOLD(NC+1)**2

GO TO 94

END IF
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IF(I.EQ.(NC+2).AND.J.EQ.{(NC+1)) THEN
A(I,J) = HM/XOLD(NC+1)**2
GO TO 94
END IF
IF(I.EQ.(NC+3).AND.J.EQ.(NC+1)) THEN
A(I,J) = OM/XOLD(NC+1)**2
ELSE
A(I,J) = TAM(J,I+1)
END IF
GO TO 94

76 IF(I.EQ.(NC+1)) THEN
A(I,J) = -TOPC+CM/XOLD(NC+1)
ELSE
IF(I.EQ.(NC+2)) THEN
A(I,J) = -TOPH+HM/XOLD(NC+1)
ELSE
A(I,J) = -TOPO+0OM/XOLD(NC+1)
END IF
END IF

94 CONTINUE

DO 35 I=1,NC
35 TOPN=TOPN+XOLD(I)

DO 73 J=1,NC+5
IF(J.EQ. (NC+5)) THEN
A(NC+4,NC+5) = 1-TOPN
ELSE
IF(J.LE.NC) THEN
A(NC+4,J) = 1.
ELSE
A(NC+4,J)
END IF
END IF
73 CONTINUE

0.

RETURN
END

I R R R R R R R R P R R R R R R R R R332 3233322223222

SUBROUTINE SIM(N,A,EPS,INDIC,X,SIMUL)

IMPLICIT REAL*8(A-H, 0-Z)
DIMENSION IROW(50), JCOL(S0), JORD(50), Y(50), A(25,25), X(N)

MAX=N

IF ( INDIC.GE.O ) MAX = N+1

..... N SO'DEN BUYUK MU ? ......

IF (N.LE.50) GO TO 44

WRITE (6,200)

SIMUL=0.

RETURN

..... ELIMINASYON ISLEMLERI .....
44 DETER=1.



66
54

91

14

25

22
18

70

-B1-

DO 18 K=1,N
KM1=K-1
«...PIVOT ELEMENTIN ARANMASI ....
PIVOT=0.
DO 91 I=1,N
DO 91 J=1

... .UYGUN PIVOT ICIN IROW AND JCOL ARRAY'LERININ TARANMASI.

IF (K.EQ.1) GO TO 54

DO 66 ISCAN= 1, KM1

DO 66 JSCAN= 1, KM1

IF ( T.EQ.IROW(ISCAN) ) GO TO 81
IF ( J.EQ.JCOL(JSCAN) ) GO TO 9
CONTINUE

IF (DABS(A(I,J)).LE.DABS(PIVOT)) GO TO 91
PIVOT=A(I,J)

IROW(K)=1

JCOL(K)=J

CONTINUE

«++.SECILMIS PIVOT'UN EPS'DEN BUYUK OLMASI GEREKIR.....

IF (DABS(PIVOT).GT.EPS) GO TO 14

SIMUL=0.

RETURN

+++..DETERMINANT DEGERININ BELIRLENMESI....
IROWK=IROW(K)

JCOLK=JCOL (K)

DETER=DETER*PIVOT

+ss.. PIVOT SIRA ELEMENTLERININ NORMALIZE EDILMESI....

DO 25 J=1, MAX
A(IROWK, J)=A(IROWK,J)/PIVAT
CONTINUE

eeoo. ELIMINASYONA DEVAM EDEREK INVERS MATRISIN OLUSTURULMASI..

A(IROWK, JCOLK)=1./PIVOT

D0 18 I=1,N

AIJCK=A(I,JCOLK)

IF ( I.EQ.IROWK ) GO TO 18
A(I,JCOLK)=-AIJCK/PIVOT

DO 22 J=1,MAX

IF ( J.NE.JCOLK ) A(I,J)=A(I,J)-AIJCK*A(IROWK,J)
CONTINUE

CONTINUE

DO 70 I=1,N

IROWI=IROW(I)

JCOLI=JCOL(I)

JORD (IROWI)=JCOLI

IF ( INDIC.GE.D ) X(JCOLI)=A(IROWI,MAX)
++.. DETERMINANT ISARETININ BELIRLENMESI ....
INTCH=0

NM1=N-1

DO 33 I=1,NM1

IP1=I+1

DO 33 J=IP1,N

IF ( JORD(J).GE.JORD(I) ) GO TO 33
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JTEMP=JORD(J)
JORD(J)=JORD(I)
JORD(I)=JTEMP
INTCH=INTCH + 1
33 CONTINUE
IF ( INTCH/2*2.NE.INTCH ) DETER=-DETER
c ««... INDIC, PQOSITIF ISE SONUCLARLA GERI DON .....
IF ( INDIC.LE.O ) GO TO 86
SIMUL=DETER

RETURN
C ..... INDIC, NEGATIF VEYA SIFIR ISE INVERS MATRISI ONCE
C SIRA ELEMANLARLA CARP .....
86 DO 38 J=1,N
DO 37 I=1,N

IROWI=IROW(I)
JCOLI=JCOL(I)
37 Y(JCOLI)=A(IROWI,J)
DO 38 I=1,N
38 A(I,J)=Y(I)
c ... SONRA KOLON ELEMANLARLA....
DD 28 I=1,N
D0 28 J=1,N
IROWJI=IROW(J)
JCOLI=JCOL(J)
28 Y(IROWJ)=A(I,JCOLJ)
DO 29 J=1,N
29 A(I,J)=Y(J)
c ... INDIC, NEGATIVE VEYA SIFIR ISE GERI DON .....
SIMUL=DETER
RETURN
END

BLOCK DATA

CHARACTER*2 ELMN(103)

COMMON,/LM/ELMN

DATA ELMN/'H ','He','Li','Be',"'B ','C ','N ','0 ','F ','Ne','Na’',
+'MQ',‘A1','Si','p I,IS l’lCll,lArl’lK !’!Ca',lscl,!Til’lV ','Crl'
+'Mn', 'Fe','Co’,'Ni','Cu','Zn', 'Ga", 'Ge', 'As', 'Se", 'Br', 'Kr', 'Rb",
+ISI\|’|Y |,er|'|Nb|’lmol'|TCV’|Ru"th|,'Pd”’A9’,'Cd|’|In"|snl’
‘Q"Sb')'TE',’I ','XE','CS','Ba','La','ce’,'pr','Nd','pm','Sm','EU',
+lGd','Tbl,lDyl"H0!'!Erl’tTm!’le"'Lul'le‘l’lTal,'w l"Re',los"
+'Ir','Pt','Au', 'Hg','Tl','Pb','Bi', 'Po', 'At', 'Rh', 'Fr','Ra’, 'Ac',
+lTh|,|Pa"'U ','Np’,'pu','Am','Cm','Bk','C‘F','ES','Fm','MU','NO',
#1lw'/

END

NOT: BU PROGRAM'DA KULLANILAN STANDART ENTROPI DEGERLERI
(10) NO'LU KAYNAKTAN ALINMISTIR.



EK-3
UYGULAMALARIN BILGISAYAR CIKTISI

UYGULAMA 1A.

TERMODINAMIK HESAPLAMALAR ? (1]
KIMYASAL DENGE HESAPLAMALARI ? === (2]

1
TOPLAM REAKTIF SAYISI ?
3
ILK BASINC [atm] ?
1.00
BUTUN REAKTIFLER AYNI SICAKLIKTA MI ?
[E] veya [H]
E
ILK SICAKLIK [K1 7
298.16

REAKTIF [1] = ?
H20

[ H20 1 ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !
1.00

REAKTIF [2] = ?
Co

[ CO ] ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !
1.00

REAKTIF [3] = ?
coz2

[ CO2 ] ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !
1.00
SON BASINC [atm] ?
1.00
SON SICAKLIK [K] ?
298.16

Bilesen Cp Entropi (H - H®) Gibbs En. /M
(J/molK) {(J/K) (kJ) (kJ) (J)

H20 33.58 188.81 0.00 -228.59 8602.00

Cco 29.16 198.00 0.00 -138.97 256778.313

@(o-i)
(J)

-~ — o

~-2723.35
~-2722 A8
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coz2 37.14 213.74 0.00

© = 257210.271 (J)

ILGILI PROBLEM ISITMA PROBLEMI MI yoksa
BIR REAKSIYON MU ?

ISITMA == [H]
REAKSIYON === (R]
H
B = 257210.271 (J)
@ (PROSES) = 0.000 (J)
@ (KAYIP) = % 0.0

{ PROGRAMDAN CIKIS ? } [E] veya [H]
H
TERMODINAMIK HESAPLAMALAR ?
KIMYASAL DENGE HESAPLAMALARI ?

1
TOPLAM REAKTIF SAYISI ?
3
ILK BASINC [atm] ?
1.00
BUTUN REAKTIFLER AYNI SICAKLIKTA MI ?
[E] veya [H]
E ;
ILK SICAKLIK [K] ?
298.16

REAKTIF [1] = ?
H20

-394.41

[ H20 ] ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !

1.00

REAKTIF (2] = ?
&:0)

[ CO ] ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !

1.00

REAKTIF [3] = ?
co2

[ CO2 1 ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRTNTZ |

(1]
[2]

0.00

-2723.35
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1.00
SON BASINC [atm] ?
1.00
SON SICAKLIK [K] ?
700.00
Bilesen Cp Entropi (H - H*)
(J/molK) (J/K) {kJ)
H20 37.49 218.47 14.20
Co 31.26 223.77 12.16
co2 49.49 254,17 18.12

B = 257210.271 (J)

ILGILI PROBLEM ISITMA PROBLEMI MI yoksa
BIR REAKSIYON MU 2

ISITMA === [H]
REAKSIYON === (R]
H .
@ = 273525.177 (J)
@ (PROSES) = 16314.907 (J)
@ (KAYIP) = % 6.3

{ PROGRAMDAN CIKIS ? } [E] veya [H]
H
TERMODINAMIK HESAPLAMALAR ?
KIMYASAL DENGE HESAPLAMALARI ?

1
TOPLAM REAKTIF SAYISI ?
3
ILK BASINC [atm] ?:
1.00
BUTUN REAKTIFLER AYNI SICAKLIKTA MI ?
[E] veya [H]

Gibbs En. a°

(kJ) (J)
-208.85 8602.00
-177.34  256778.33
~395.45 0.00

[1]
[2]

1

B(o-1)
(J)
~-2723.35
-2723.35
~2723.35
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E
ILK SICAKLIK [K} ?

298.16

REAKTIF (1] = ?
H20
[ H20 ] ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !

1.00 :
REAKTIF [2] = ?
co
[ CO ] ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !

1.00
REAKTIF (3] = ?
Co2
[ CO2 1 ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !

1.00
SON BASINC [atm] ?

1.00 .
SON SICAKLIK [K] ?

1400.00
Bilesen Cp Entropi (H - H°) Gibbs En. @°
(J/molX) (J/K) (kJ) (kJ) (J)

H20 45.78 247.07 43.33 -170.10 8602.00
co 34.54 246.42 35.19 -242.45  256778.33
co2 57.04 290.13 55.58 -396.66 0.00

@ = 257210.271 (J)

ILGILI PROBLEM ISITMA PROBLEMI MI yoksa
BIR REAKSIYON MU ?

ISITMA === [H]
REAKSIYON =— [R]}
H
@ = 335189.195 (J)
@ (PROSES) = 77978.925 (J)

@{o-1)
(J)
-2723.35
-2723.35
-2723.35



-87-

@ (KAYIP) = % 30.3

{ PROGRAMDAN CIKIS ? } [E] veya [H]

UYGULAKA 1B.

TERMODINAMIK HESAPLAMALAR ?
KIMYASAL DENGE HESAPLAMALARI ?

(11
[2]

1

1
TOPLAM REAKTIF SAYISI ?
2
ILK BASINC [atm] ?
1.00
BUTUN REAKTIFLER AYNI SICAKLIKTA MI ¢
[E] veya [H]

E
ILK SICAKLIK [K] ?
533.00

REAKTIF (1] = ?

CH4

[ CH4 1 ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !
1.00

REAKTIF [2] = ?

02

[ 02 ] ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !
2.00

SON BASINC [atm] ?
1.00

SON SICAKLIK [K] ?
533.00
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(J/molK) (J/K) (kJ) (kJ) (J)
CH4 49.28 186.28 - 0.00 -29.65 817972.00
02 28.76 410.25 0.00 0.00 0.00
@ = 819821.409 (J)

ILGILI PROBLEM ISITMA PROBLEMI MI yoksa
BIR REAKSIYON MU ?

ISITMA == [H]
REAKSIYON =——— [R]
R
URUN MOL SAYILARININ BILINMESI GEREKIR !
BILINIYOR —— (E] / BILINMIYOR — [H]}
E
TOPLAM URUN SAYISI ?

2
URUN [1] = 7
C0o2
[ CO2 1 ICIN MOL SAYISI GIRINIZ ¢

1.00
URUN [2] = ?
H20
[ H20 ] ICIN MOL SAYISI GIRINIZ !
2‘00

Bilesen Cp Entropi (H - H°) Gibbs En. @°

(J/molK) (J/K) (kJ) {(kJ) (J)
Co2 46.61 213.74 0.00 -395.05 0.00
H20 35.63 377.63 0.00 -434.86 8602.00

[\
i}

19736.483 (J)

]

H(r,toplam) -802.277 (k)

Sfvr tanlam) - N ANE  rT

———— o

@(o-1i)
(J)
150.09
1191.20
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G(r,toplam) -800.253 (kJ)

@ (PROSES) -800084.925 (J)

I

@ (KAYIP) = % -97.6

{ PROGRAMDAN CIKIS ? } [E] veya [H]
E
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UYGULAMA 2.

TERMODINAMIK HESAPLAMALAR ?
KIMYASAL DENGE HESAPLAMALARI ?

(1]
[2]

1

1
TOPLAM REAKTIF SAYISI 2

3
ILK BASINC [atm] ?

1.00

BUTUN REAKTIFLER AYNI SICAKLIKTA MI ?
[E] veya [H]
E

ILK SICAKLIK [K] ?

298.16

REAKTIF [1] = ?
CH4
[ CH4 1 ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !

1.00
REAKTIF [2] = ?
02
[ 02 ] ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !

2.30
REAKTIF [3] = ?
N2
[ N2 ] ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !

8.65
SON BASINC [atm] 2

1.00
SON SICAKLIK [K] ?

1973.16
Bilesen Cp Entropi (H - H®) Gibbs En. @g°
(J/molK) (J/K) {kJ) (kJ) (J)

CH4 93.08 314.24 121.41 126,33 817972.00
02 35.43 604.37 121.88 0.00 0.00
N2 37.01 2175.54 477.05 0.00 0.00

d({o-i) -
(J)
~6149,49
-4084.79
-801.11
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@ = 795497.876 (J)

ILGILI PROBLEM ISITMA PROBLEMI MI yoksa
BIR REAKSIYON MU ?

ISITMA === [H]
REAKSIYON === [R]
R

URUN MOL SAYILARININ BILINMESI GEREKIR !
BILINIYOR — [E] / BILINMIYOR —— [H]

E

TOPLAM URUN SAYISI ¢

4

URUN [1] = ?
Co2
{ CO2 ] ICIN MOL SAYISI GIRINIZ !

1.00
URUN [2] = ?
H20
{ H20 ] ICIN MOL SAYISI GIRINIZ !

2.00
URUN [3] = ?
02
[ 02 ] ICIN MOL SAYISI GIRINIZ !

0.30
URUN {4] = ?
N2
[ N2 J ICIN MOL SAYISI GIRINIZ ¢

8.65
Bilesen Cp Entropi (H - H®)

(J/molK) (J/K) (kJ)

Co2 62.27 310.13 89.78
H20 52.66 527.87 143.08
02 35.43 78.83 15.90

N2 37.01 2175.54 477.05

Gibbs En.
(kJ)

0.00
8602.00
0.00
0.00

B(o-i)
(J)
53431.09
43044 .68
26030.31
35797.40



H(r,toplam)

"

S{r,toplam)

G(r,toplam)

@ (PROSES)

@ (KAYIP) = %

]

{ PROGRAMDAN CIKIS ? }

474181.061

-796.795
~0.002

~797.422

-321316.815

~40.4

(J)

(kJ)
(kJ)
{kJ)

(J)

(E] veya [H]
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UYGULAMA 3.

TERMODINAMIK HESAPLAMALAR ?
KIMYASAL DENGE HESAPLAMALARI ?

(1]
[2]

1

2 .
TOPLAM REAKTIF SAYISI ?
2
ILK BASINC [atm] ?
1.00
BUTUN REAKTIFLER AYNI SICAKLIKTA MI ?
[E] veya [H]

E
ILK SICAKLIK [K] ?
298.16
RESKTIF [1] = ?
CH4
[ CH4 ] ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !
2.00
REAKTIF [2] = ?
H20
( H20 ] ICIN BASLANGIC MOL SAYISINI GIRINIZ !
3.00
SON BASINC [atm] ?
1.00
SON SICAKLIK [K] ?
1000.00
Bilesen Cp Entropi ({H - H°) Gibbs En. ae
(J/molK) (J/K) (kJ) (kJ) (J)
CH4 71.66 503.92 76.97 35.02 817972.00
H20 41.01 697.40 77.93 -577.90 8602.00

@ = 1653408.349 (J)

TOPLAM URUN SAYISI ?
S

URUN [ 1]

H2

B(o-1i)
(J)
-2271.40
-1266.29



URUN [
Co
URUN [
H20
URUN [
Co2
URUN [
CH4

Ini=
¥C=
¥H=

21
3]
41
5]
8.7878550672066680

11040.125844948300000
1667.921688330670000

¥0= 2082083.279823293000000

Y (H2 ) =.6695
Y (CO ) =.1926
Y (H20) =.1029
Y (CO2) =.0229
Y (CH4) =.0121

Bilesen Cp Entropi
(J/molK) (J/K)
H2 30.59 - 976.60
Co 32.67 397.93
H20 41.01 210.25
C0o2 53.10 54.87
CH4 71.66 26.73
g = 1997475.219
H{r,toplam) = 420,285
S(r,toplam) = 0.465
G(r,toplam) = -60.035
@ (PROSES) = 344066.870

] (KAYIP’

il
29

20.8

—Th-

(H - H°)
(kJ)

121.90
36.80
23.49

6.76
4.08

(J)

(kJ)
(kJ)

(kJ)

(J)

Gibbs En.

(kJ)

237191.00
256778.33
8602.00
0.00
817972.00

@(o-1)
(J)
9073.08
6484.35
6985.80
6938.93
7752.37



S6ZGECM1S

18968'de Iskenderun'da dogdu. lIlk, orta ve lise Ogrenimini
Iskenderun'aa tamamladi. 1985 yilinda Yildiz Teknik Universi-
tesi Kimya Mihendisligi Bdlumlinde okumaya hak kazandi ve 1983
'da bolim ikincisi olarak lisans 6gren}mini bitirdi. Ayni y1il
Yildiz Teknik Universitesi Fen Bilimleri EnstitiUsinde 1 yil
Ingilizee 6grenimi gbrdld ve ardindan Kimya Muhendisligi Bdlu-
mi'nde yuksek lisans dgrenimine basladi. Haziran-1980'dan bu-
gline, Yildiz Teknik Universitesi Kimya-Metalurji Fakiultesi
Kimya MUhendisligi BolUiminin Temel Islemler ve Termodinamik

Anabilim Dali'nda Arastirma GOrewvlisi olarak galismaktadir.



