Frej Ryde
Snabbare forbranningssimuleringar

En trevlig brasa, en elegant sportbil och ett bolmande kolkraftverk har en sak gemensam,
allatre kraver att nagot forbranns for att de ska fungera. Det ar mycket i dagens samhalle
som far sin energi fran forbranning. Vissa saker direkt via en forbrannings motor, andra
saker indirekt fran elektricitet som har framstallts genom forbranning.

Allt &r dock inte frid och frojd. Stora méngder fossila bréanslen anvands, vilket har lett till den
globala uppvarmningen. Manga luftféroreningar skapas ocksa vid forbranning, vilket har lett
till att mycket tid och energi har lagts ner for att hitta battre, mer miljévanliga metoder. Dessa
metoder ar dock inte fardiga an och darfor forskar man pa battre forbrannings metoder.
Experiment ger mycket data, men det ar vanligt att simuleringar anvands som komplement eller
for att ge en mer detaljerad insikt.

Man kunde latt forestélla sig att ett sa viktigt verktyg som forbranning skulle vara helt forstatt.
Att vetenskapsman l&tt skulle kunna berékna resultatet efter vilken given férbrdnning som helst,
men sa ar det inte. Anledningen till detta ar att forbranningssimuleringar tar for lang tid. For att
forsta hur branslen forbranns har vetenskapsman skapat detaljerade mekanismer. De detaljerade
mekanismerna &r i princip listor som innehaller alla reaktioner som hander vid en forbranning
och alla @mnen som skapas under forbranningen. Dessa mekanismer &r tyvarr alldeles for stora
for att de skulle kunna anvéndas i simuleringar. De innehaller hundratals &mnen och tusentals
reaktioner, vilket ar anledningen till att mekanismer oftast reduceras innan de anvéands. Malet
med mitt kandidatarbete ar att skapa metoder som tar en detaljerade mekanism och skapar
genvégar i den. Sedan anvands ett annat program som reducerar mekanismernas langd och en
genvagarna ska da ersétta flera reaktioner.

Forenklings metoderna

Den forsta metoden anvander att flera av @mnena kan

bildas pa flera satt. Ett exempel ar nar metanol, CH3OH, CH3OH

blir till formaldehyd, CH20. Metanolen kan antingen forst l/ \I
forlora véateatomen som &r bunden till syret och sedan

vateatomen som dar bunden till kolet, eller tvéart om.

Metoden skapar reaktioner som gar direkt fran metanolen CHZOH CHBO
till formaldehyden. En bild av detta kan ses till hoger. \I % I/
Anledningen till att manga sadana genvagar skapas ar for

att metanolen kan forlora vateatomerna till manga olika CH20
amnen och alla varianter maste vara representerade.

Den andra metoden anvander att olika reaktioner sker olika snabbt och tidskalorna kan variera
kraftigt. Metoden letar efter &mnen som huvudsakligen bildas eller forbrukas av en reaktion och
sedan skapar den reaktioner som hoppar 6ver &mnena.
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