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Sammanfattning

Denna rapport &r avsedd att ge en introduktion till hur ett sprang-
amnes prestanda ber&knas samt att ge en beskrivning av en enklare
model | som kan anvdndas vid handr&kning ech en mer sof istikerad

metod till vilken en dator &r nodvandig.



Inledning

Vid berdkning av ett spréngémnes egenskaper &r man intresserad av
att fa kdnnedom om s8dana storheter som syrebalans, detonationsenergi,

tryck och temperatur i CJ-planet samt gasproduktsammans&ttningen.

Syrebalansen i ett spréangdmne bestdmmer i huvudsak vilka detonations-
produkter det bildas. Har nedan f&ljer férst en del viktiga defini-
tioner och d&rpa fdljer en beskrivning Sver en metod for berdkning av
produkter beroende pd syrebalans. Den metod som behandlas &verens-

stdmmer i stort med den av Taylor /I/ beskrivna.

Syrebalans
Syrebalansen definieras som differensen mellan den méngd syre som
férbrukas vid en fullstandig férbranning och den i f&reningen befintliga

médngden.

Ex PETN, molvikt M = 316.15]

C.H,O N, + 02-—5500 + 4H20 + 2N

5787124 2 (g) 2
R _ _ 32.100
Syrebalans. ( > 5 2) mo | OZ/mOl = = ml% = - IO.IZ%

Det fdreligger alltsd ett syreunderskott p& 10.12 o) 02/IOog PETN

F&rbrénningsenergi

N&r man talar om férbrénningsenergin for en fdrening menar man den energi

som frigdrs vid en fullsténdig fdrbrénning.

Ex OKTOGEN C4H8N808 M = 296.172

C4H8N808 + 202—9 4CO2 + 4H20(g) + 4N2

Entalpidifferensen per mol oktogen vid 298.15°K och | atm &r:

: Kcal
AH = 4(-94.05) + 4(-57.80) - (+ 17.93) = - 625.33 mol
Vanligtvis anges forbranningsenergin i |itteraturen vid konstant volym

och med vattnet i vétskeform vilket ger:

Férbrénningsenergin = [ 625.33 + 4(IO.52)+6:I.9865'10_3-298.Iﬁ]

[296.17 = 2.265 kcal/kg



Den andra termen i bidraget erhdlles ur

H,0 - HZO AH = - 10.52 kcal

2°(g) ()

och den sista termen &r korrektionen fréan konstant tryck till konstant
volym dvs. ApV vilken genom ideala gaslagen &r |lika med An-R-T dar An
dr skillnaden mellan antalet moler gasprodukter och antalet moler gas-

reaktanter.

Férbrénningsvdrmen och bildningsentapier for de vanligaste fdreningarna

vid 298°K finns tabellerade i "Handbook of Chemistry and Physics".

Detonationsenergi Q

Detonationsenergin &r den kemiska energi som frigdres vid en detonation

och den anges vid konstant volym med vattnet i gasform.

Om man i fallet med oktogen vill ber&kna energin mdste man k&nna till

vilka detonationsprodukter som bildas vid detonationen.

Oktogenet sonderfaller enligt:

C4H8N808--=>><|CO2 + x2CO + x3H20(9) + ><4H2 + x5N2 + x6O2 + x7C(5)+x80H4

Om alla X, &r bestdmda och uttryckta i kcal/mol oktogen fas:

_5 8

S i A\ T
Q = L(Xi [Zle(TO):] ) @Hf(ToﬂokTogen Lfigas'R o

=1 i=1

dér [.H_ &r bildningsentalpin vid temperaturen TOOK.

f

Sprédngdmnen med stort syreunderskott

Starkt syreunderbalanserade spréngdmnen t.ex. CxHyNsz dér w <x + % Y,

har sa lite syre bundet i sig att det inte rédcker till att oxidera allt
kol till koloxid utan fritt kol bildas. E Kb
Fran kolets fasdiagram ser man att
det omrdde som &r intressant innehdller 2007
diamant-grafitkurvan, men eftersom den 150 Diamant
fasdvergangen &r mycket langsam i for-
hal landet till detonationshastigheten 100]
. . Smalta
antar vi att det fria kolet &r ndrvarande
som B-grafit.
Gas
0 r ; —>
0 I 2 3 4 5

Temperatur, 10



Betrakta ett starkt syreunderbalanserat spréngdmne som s&nderfaller

efter en detonation enligt: CHNO — x CO, +
Xy zw 1772

Y

+ XZCO + XBHZO + x4H2 + ><5N2 + X6O2 + x7C + ><8CH4

Materialbalansen mellan HL och VL ger

X| o+ Xy * Xy Xg =X (1)
2 Xz 2 Xq * 4 Xg =y (2)
2 Xg =z (3)
2 %+ Xy * Xz * 2 Xg = W (4)
De jamviktsekvationer som man tar hénsyn till &r foljande:

H, + CO = H,0 + CO

2 * 9 2
CH, = C+ 2H,
CO, = €O+ 50,
0 = C+70,

Jamviktskonstanterna for reaktionerna ges av Guldberg-Waages lag:

s X5, X
Kl - x3 2
. 4%
2
X
K, = 4 54
X5 |
= |
N -
(5) < X)X 2 5
K = 53
3 X,
1 |
x62 "7
K, = & dar & = 2—
4 XI B
L E:igas
Ekv. | - 5 ger:
i X = K4‘9 X z
I K3 2
X6 = K4.K3.x]
(6) ) X3 =w - (2 XXyt 2x6)
_ %2253
X4 Kl'xl
y _ 6-x42
8 K2




F6r bestdmning av explosionsprodukternas sammansattning uppskattar man forst
®, T, och x,. Vardet pa X, mdste gissas s& att efter (6) har |18sts skall

ekv. (2) uppfyllas och slutligen evalueras X5 ur ekv. (1).

Den tillstdndsekvation som Taylor /I/ anvinder &r den av Hirschfelder och

Roseveare /2/ Bl =& (x) dir k)= 1+x+0.625x2+0.287x+0. 193x* och
X =-% b =§::xibi X, ar anfalet moler av férening i och bi ar for de olika
gaserna:
Tabell |I.
3
Gas b, cm /mol

CO2 (roterande) 63.0

C02 (ej roterande) 37.0

Co 33.0

H2 14.0

CH4 37.0

N2 34.0

O2 30.5

HZO 7.9

Ett schema 6ver berdkningen &r:

I/ Uppskatta 6 och T.
2/ De ideala j&mviktskonstanterna anvénds fdrsta gangen,
(finns bl.a. i /3/ och /4/.) och x

3/ Explosionsenergin Q berdknas.

| T Xg (mol/100g) berdknas.
4/  Explosionsprodukternas inre energi E utrdknas och jémféres med

explosionsenergin. Nar E och Q &r lika &r den uppskattade

temperaturen T korrekt.
5/ Trycket ber&knas ur tillsténdslagen

ngas'R'T
P = vV "S(x)
Om \/s betecknar den Volym i cm3/IOOg som upptas av fasta pro-

dukter och § &r sprangsmnets densitet i g/cm3 géller att

0.8205T* ZX. .5
igas

o ) b
P=—T50Tv-3 O (g atm
s —_ -V
L S S
Korrigera © med de nya vérdena Pézfﬁgas och p.



6/ P& grund av att explosionsgaserna &r icke-ideala vid
de hdga tryck som rader &r det nddvéandigt att korrigera

Jémviktskonstanterna KI-K4.

Teorin for bestdmning av kemisk jamvikt i icke-ideala gaser
har behandlats av Paterson /5/. Med den tillstdndsekvation

som anvdnds hadr blir korrektionsfaktorerna

to - § z .Xi as
(Indd - S————dx) i -——-—9-——-(6-|)>'\9’
X , K b
G, = e ©
K v
%ﬂ?. ar differensen mellan antalet gasmoler i reaktioner.

|
1
2 72

ExempeIV|s géller for.reaktionen CO =C0 + = 0, att
E\:f
7/ Korrlgera Jjémviktskonstanterna och berdkna nya X| gy O:S.V.

Algoritmen upprepas tills det att tvd stycken konsekutiva

vérden pa Gi'Ki ej avviker fdr mycket fran varandra.

Sprangdmnen med moderat syreunderskott

Vid sprangdmnen som har ett moderat syreunderskott (fyp C HyN 0 dar

2x+-L y >DwW>Xx + y) finns det ej tillradckligt med syre for aTT oxidera allt

2
kol till koloxid och allt véte till vatten utan hdnsyn mdste tas till j&m-
viktsekvationen CO + H,=C0 + H,0 (éﬂ.

2 2 (g
Betrakta en organisk nitroférening som efter dernaTion ger foljande slut-

produkter:

C H N O -—>:x CO +x CO + XBHZO( ) + x4H2 + ><5N2

Materialbalans mellan H.L och V.L

-

x|t X, = X
2(x3+x4) =Y 8
X5 =z

2><|+><2+><3 = W
J

Den ideala j&mviktskonstanten fran (7)

oiir k- 0o
ir = -
I T
H, Co2
X372
dar pi ar partialtrycket. Substitution med totaltrycket ger K|='X = (9,
X. T4 |

— . p.

ty pi =



Ekv. (8) och (9) ger da

-5 2V b2 4 gac } a= K-

><| = >3 dar | |
b = K|C§ Y+ X - W) +w
x2 = X Tx
c = x (w-=-x)
><3 = Wom X -Xx
X, = 1 y + X = W + X
4 2 I

Vid ber&kningen for ett sprdngdmne med moderat syreunderskott f&ljer man
samma algoritm som fidigare. Som synes blir utrdkningarna betydligt enklare
ndr man bara anvénder en jdmviktsekvation effersom alla icke-linj&ra ekva-
tioner f&rsvinner. Vidare fdrenklas korrektionsfaktorn G betydligt ty i

reaktionen

H, + 002 = H,0 + CO féSE:iyi =0

2 2
vilket ger da Ezgfjbj = - 10.1
h E:}<' as |
oc o s =2 e
G =c¢e

Syrebalanserade sprdngdmnen

De enklaste berdkningarna foreligger nédr man har en syrebalanserad komposi-
tion eller en med syredverskott eftersom explosionsprodukterna &r okomplicerad
och jémvikten 8r mycket stabil samt i stort seft oberoende av ftryck och
temperatur. En organisk nitroférening ger t.ex.:

CXHyNZOW—>xC02+%H20+%N2+(%-x-%) 0,
Om man ofta r&knar pad syrebalanserade kompositioner uppbyggda av flera
komponenter &r det l&mpligt att tabellerna resp. komponents syrebaians (dvs.)
férbrénningsenergin men med HZO i gasform) och bidrag till gasvolymen vid NTP.
D& behbver man enbart addera respektive komponents bidraq f&r att f& komposi-

tionens explosionsenergi och gasutveckling.



Viktstyrka

De tv& storheter som &r mest intressanta vid uppskattning av eftt spréng-
dmnes fd&rmadga att bryta berg &r detonationsenergin resp. gasutvecklingen.

Langefors och Kihlstrom har stédllt upp f6ljande formel f&r viktstyrkan:

et
QLFB LFB

dar QLFB &r detonationsenergin f&r LFB (5000 kJ/kg) och V ar gasvolymen

3 LFB
vid NTP (0.850 m~/kg).



.Exempel pd berdkning fér ett starkt syreunderbalanserat sprangdmne.

TNT CoH50N 3, = 1.64 AE(ogs = = 7.97 keal/100g
Ingdende element mol/100g
C 3.08179
H 2.20128
N 1.32077
0 2.64153 )
T och & uppskattas!
o | 2 3 4 5
T K 3000 2662 3329 3156 3220
Y 40000 38972 2430 25696 24782
b =) n.b; 112.808  61.6001 68.3785  64.8507
X = / (100/8-V) 1.954 |.2638 1.3689 1.3147
A (x) 10.2949  4.3338  4.9538  4.6239
G, 21.8596  4.1376  5.1876  4.6068
G, 1.6739 1.9205  2.0090 1.9639
G5 0.0105  0.1513  0.1088  0.1296
G, 690.8 16.4812  26.5194  20.6087
K,=K(ideal)-6, 7.211 , 1.418-10% 3.212-10; 3.8|8-IO£ 3.568-|OL
K> |.607-1Q} 1.695°107 4.419-1Q) 3.4611Q_ 4.478-107,
K3 3.273-1Q_ 1.379-1Q, 1.465-10 6.170* 107 8.999* 10_7
K, 3.917+107 1.438+10" 1.070+10° 1.338+10° 1.144+10
Co,  (mol) 0.1955  0.7053  0.5182  0.6125 "
co 2.0207  0.1317  0.5403  0.3316 "
c 0.5951 2.2448  2.0226  2.1375 "
H,0 0.2299 1.0992 1.0648 1.0849 "
HS 0.3297  0.0014  0.0346  0.0154 "
05 0.0000  0.0000  0.0000  0.0000
N 0.6604  0.6604  0.6604  0.6604
cf, 0.2705  0.0000  0.0007  0.0002
Z}i(gas) 3.7066  2.598] 2.8189  2.7049
Q (kcal/100g) 84.83 125.08 116.44 120.88
inre energi vid 82.32 126.33 |13.85 119.84
temp. 2600° 3300° 3200° 3200°
" energi vid 86.39 1 30.60 118.45 l24.93O
temp. 2700° 3400° 3300° 3300
T %k 2662 3329 3156 3220
V_(kol,5.45 cmo/mol) 3.2436  12.2340  11.0231  11.6495
100/ - V_ 57.7320  48.7416  49.9525  49.326|
p(atm) 144455 63136 72435 67033
Algoritmen upprepas till dess att GiKi—vérdena ej skiljer sig alltfor

mycket ifrén varandra.



9.

Exempel p& en ber&kning av 80% AN, 5% Dodecan och 5% Al med Ifo = 1.2 g/cm3

(Dodecan ersé&tter dieselolja vid berdkningarna)

Komponent Molvikt Mol/100g spréngémne ZAE'298 |5(kcal/mol)
90% NH4NO3 80.048 l.1243 -84.59 /il/
5% C oMo 17C.34 0.0294 -76.45 /11/
5% Al 26.98 0.1853 0]
Bildningsenergin vid konstant volym f&r kompositionen = 97.35 (%%%é)
Antal mol av resp. ingdende element
C = 0.3522 C = 0.3522
H = 5.2605 Efter bildandet H = 5.2605
N = 2.2487 av AIZO3 dterstar N = 2.2487
0 = 3.3730 0 = 3.095I
Al = 0.1853

Allt Al antages bilda fast aluminiumoxid ty bildandet av gasformigt
AI203 och Al undertrycks pd grund av det hdga tryeket och kan har for-

summas.
Syrebalansen = 3:3730 _ 0.3522 - 5:2605 —-E'O.I853
2 4 6
= = 0.735 mol OZ/IOOg = - 2.3512%

For en syrebalanserad komposition &r den ber&dknade fOrbrdnningsvarmen
(HZOI gasform) |ika med explosionsenergin, men fdr ett sprdngdmne med
moderat syreunderskott mdste en korrigering gdras om man vill uppskatta

explosionsenergin.

0, =CO0 AE

" . I _

Det gdller: CO + 5 0, = (0, = -67.34 kcal
Ly = - -

H2 3 02—7-H20(9) AE = -57.50 kcal

D.v.s. fér varje mol syreunderskott vi har gédller det att explosions-—

energin &r approximativt 125 kcal mindre &n fdrbranningsenergin.



Férbrénningsvarmet 1240. | kcal/kg
‘Korrekfion  125-0.0735-10 - 9.9 n

Uppskattad explosionsenergi 1148.2 kcal /kg

Explosionstemperaturen uppskattas med

T = 3.1(Q - 300) = T = 2600°K
| 2 3 4
T ok 2600 2662 2630 2609
}:hi<gas> 4.0543  4.0413  4.1069
b = E:bibi. 70.73 71.14 72.09
VS (AIZO3 upptar 25.5 cm3/mol) 2.3639 2.3639 2.3639
x = b/(100/8 - vy 0.8735 0.8786 0.8903
S (x) - | l.6540 1.6707 |.7094
G 2.6053  2.6080 2.6739
K (Kideal-G) 6.339 16.899 16.703 17.007
a = K-l 5.339 15.899 15.703 16.007
b = K(0.5H+C-0)+0 2.3810 1.3041 1.2135 1.2919
c = C(0-C) 0.9660 0.9660  0.9660 0.9660
+ A\ /2 '
n, =Bz Vibrdac) 0.2024  0.2089  0.2123  0.2086
ﬁbz 2a
oo = C = Mg 0.1498 0.1433  0.1399 0.1436
n, = o.5H+c-5+hCo 0.0372 0.0307  0.0997 0.0960
2 = 0-n 2 2.5405 2.5340  2.5306 2.5343
H,0 Co,~C
ny. = 0-5 N I.1244 I.1244 |.1244 I.1244
2
n = 0.5 Al 0.0927 0.0927 0.0927 0.0927
Al 03
Q (kcal/100g) 108.8 108.8 108.9 108.8
Inre energi 2600° 102.3 107.2 108.4 108. 4
" " 2700° 112.8 [12.5 113.8 113.8

Temperatur 2662° 2630° 2609° 2609°



Slutligen berdknas explosionstrycket:

Zn. = 4.1069
igas

b = 72.05
Vg = 2.3639
X = 0.8898
A (x) = 2.7078

0.8205 « T -Eni o -3
p = 9 « A (x) = 29400 atm
:-o.o:-vs-\t>

Explosionstrycket vid konstant volym &r naturligtvis betydligt l&gre
adn detonationstrycket. Om en uppskattning av defonationstrycket skall

gbras kan man till&mpa det av Mortimer et al /6/ beskrivna uttrycket

P (kbar) = K + 8 2 - N VM- O K = 15.58

(o]

begynnelsedensiteten g/cm3

AP

N : antalet gasmoler per gram sprangdmne
M modelmolekylvikten av gasprodukterna
Q

detonationsenergin cal/g

= 1.2
0.04107

22.0497
1088

Ur exemplet fés:

1

3O
N
M
Q

och P = 142.7 kbar.

Detonationshastigheten kan approximeras med

D = 0.101 '\/N AM - \/6" S (11,33 )

vilket ger : D = 0.652 cm/us.
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Datorberédkningar.

P& senare tid har betydligt b&ttre metoder for berdkning av detonations-
egenskaper utvecklats. En av metoderna bygger péd BKWs (Becker-Kristiakowsky
Wilson) tillstadndsekvation /7,8/.

BKW-tilIstandslagen har formen

wB _ K

dar w =
vg(w;)dt

X. k.
E i — =§ '
k = K = X ' xi
1

i
o ,B, Koch & &r empiriska konstanter och kj&r kovolymen. Kovolymen

fér en gas enligt BKW har bestémts till 10.46 ganger den volym som
molekylen upptar nir den roterar kring sin fyngdpunkt genom att anvanda
covalent- och Van der Wahl-radien uttryckfta i Angstrdm. Véardena pa

konstanterna som ger den tillst&ndslag vilken b&st dverensstdmmer med

de experimentella resultaten ar: & = 0.5
B = 0.16
e = 400
K= 10.9l

Med BKW-programmet kan man férutom temperatur, tryck, detonationshastighet,
partikelhastighet och gassammans&ttning vid Chapman-Jouget—punkten och
langs Hugonioten genom CJ-punkten &ven berdkna gassammans&atfning, tryck

och temperatur utefter isentropen.

F&r kalkyleringen behdvs som indata spréngdmnets molekyldra uppbyggnad,
dess bildningsentalpi och formelvikt; och for gaserna i detonations-
produkterna dessutom kovolymen samt entropin uttryckt som en funktion

S = a, * a, T + aZT2 + a3T3 + a4T4, av temperaturen. Fasta detona-
tionsprodukter fordrar &ven molekylvikt, densitet och parametrarna for
Cowan and Ficketts tillst&ndsekvation for fasta féreningar samt om den
fasta produkten skall behandlas inkompressibelt eller ej. Vidare kravs

Integrationskonstanter foér berdkning av H - Ho

da dH _ T ds
dT dT -’
Antalet detonationsprodukter &r maximerade till tjugo stycken gaser och

fem fasta &mnen for en jé&mviktsberdkning. Vid berdkning av j&mvikten hos
produkterna anvdnder man sig av |injdr programmering f&r minimering av

Gibbs fria energi G enligt en metod av White, Johnson and Dantzig /9/.



Exempel Over berdkning av DiTelU CSH6N9OI3'

DiTeU &r ett hogbrisant syrebalanserat sprang&mne med en maximal densitet
pa 1.792 g/cms. Gassammansattningen utefter hugonioten och isentropen

har ej medtagits men deras tryck-volym-kurvor &r inritade pad diagram-
bladet.

A. Wetterholm /12/ har best&mt detonationshastigheterna vid nagra densite-
ter och i nedanstdende diagram ser man hur BKW-vérdet Overensstdmmer med

dessa.

D km/s

o BKW

P

1.1 1.3 1.5 1.7 Densitet g/cm3
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Berdkningarna enligt BKW bygger pa en ideal detonation. Det finns alltsd
ingen mdj | ighet att ta hé&nsyn till detonationsegenskapernas diameter-
beroende eller l&ghastighetsdetonationer wvilka &r relativt vanliga for

nitroglycerinspréngdmnen vid l&gre densiteter.

Resultaten ger bra Ovérensstdmmelse med de experimentella ndr det giller
sprangédmnen med |itet syreunderskott. Starkt syreunderbalanserade

kompositioner verkar ddremot ge alldeles f6r hdga detonationsenergier.

For exempelvis PETN, So = 1.77 g/cm3 ger BKW Q = 1603 kcal/kg vilket &r
17.5% stérre &n det varde som Lee och Hornig /10/ bestémt till 1364 kcal/kg

i en detonationskalorimeter.

Betrakta f&ljande reaktioner och den energi som kan frigdras med hjdlp av

1/2 mol syrgas vid 298-15°%K.

I. H2 + I/ZO2 - HZO(g) ANE = - 57.50 kcal
2. 1/2C + 1/20,— % CO, AE = - 47.03 "
3. C + I/ZO2 — CO ANE = - 26.7] "
Om man st&ller upp de tre teoretiska ytterlighetsfallen fér TNT s detona-
tionsprodukter fés da ZXETNT = -18.1 kcal/mol:
4. C7H5N3O6—f> 2.5H20+I.75 COz+5.250+I.5N2 Q = 1278 kcal/kg
5. C7H5N306-—9 2.5H20+3.5GO+3.50+I.5N2 Q = 965 kcal/kg
6. C7H5N306-—>2.5H2+6 CO+C+I.5N2 Q = 626 kcal/kg

Q varieras sdledes betydligt p.g.a vilka produkter man far.

Qnordnar man reaktionerna -3 till tvd jémviktsekvationer fas:
7. H2+CO = H2O + C ANE = - 30.79 kcal
8. 2C0 = CO2 + C AE = - 40.63 "
D.v.s. desto ladngre till hdger jémvikterna &r forskjutna desto storre

energi frigbres.

Enligt LeChatelier’s princip fdrskjuts jémvikterna &t héger vid en tryck-
dkning och tTill vénster vid en temperaturdkning. En &kning av eft sprang-
dmnes densitet medfér dirmed att trycket Okar, H,

blir stérre bland produkterna och detonationsenergin Okar.

0-C05.C koncentrationen
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W. Fickett /I1/ har pdstdft att en viss osékerhet kan finnas i tillstands-
ekvationen f6r fasta produkter. Han menar att partikelstorleken kan in-
verka pd resultatet. Om partiklarna &r tillrdckligt smé& mdste hdnsyn tagas

till de ytkrafter som d& uppstar.

For att eliminera detta har han forsdkt med att tilldela kolet en bild-
ningsentalpi pé upptill 10% av sublimationsenergin. (+10-+20 kcal/mol)
Om kolet far en positiv bildningsentalpi minskar naturligtvis detonations-—

energin men en 8kning av CH4-ha|+en sker ocksa.

Jamvikten

2C0O + CH4 = ZHZO + 3C

tenderar att forskjutas till vé@nster. Fodrutom 8kningen av metanhalten

fads &dven en minskning i den berdknade ideala detonationshastigheten; ty

en minskning av totala antalet gasmoler erhdlles. Vid de ber&dkningar som
utférdes fick man hdrigenom fdr stora avvikelser pa detonationshastigheterns:
jémfoért med de experimentel |t bestdmda, vilket ledde till att kolets bild-

ningsentalpi ater reducerades till noll.

Os&kerheten vig bestdmning av detonationsenergier hos starkt syreunder-
balanserade sprang&mnen beror till stdrsta del pd att j&mvikterna ar tids-
beroende och att j&mvikterna troligen "fryses" vid en temperatur péd om-
kring 1500°K. Detta skul le d8 medfdra att den reella kolhalten &r be-

tydligt mindre &n i BKW-ber&kningarna, och darmed dven energierna.



Tabel | 2.

Nedanstdende ideala janviktskonstanter har anvénts fér

reaktionerna

A/ H2 + C0, = H,0 + CO

2 7 Hy
B/ CH, = C + 2H,
c/ CO, == €0 + 50,
b/ 0 = C + %02

Vardena &r berdknade ur /4/.

Temp T°K Ky Kg Ko K5
2000 4.529 | 2.559 10° 1.306 107> 3.39
2100 4.875 | 3.334 10° | 2.891 1073 4.775
2200 5.200 4.236 10° 5.943 107> 6. 546
2300 5.521 5.272 10° . 148 1072 8. 690
2400 5.808 6.442 10° 2.094 1072 1. 132
2500 6.081 7.745 10> | 3.631 1072 |.445
2600 6.339 9.162 10° 5.916 1072 1.816
2700 6.577 1,072 10% | 9.661 1072 | 2.244
2800 6. 808 1.239 10" 1.496 107! 2.735
2900 7.015 a9 10% | 2.244 107 3.289
3000 7.211 1.607 10% | 3.273 107 3.917
3100 7.396 1.807 10% | 4.656 107! 4.613
3200 7.551 2.014 10% 6.471 107 5.383
3300 7.727 | 2.236 10* | s.831 107 6.223
3400 7.852 | 2.460 10* 1,178 7.161
3500 8.035 | 2.692 10 . 549 8. 166
3600 8.110 | 2.931 10% | 2.004 9.247
3700 8.224 | 3.184 10% | 2.559 |.042
3800 8.337 | 3.436 10% | 3.227 . 167
3900 8.433 | 3.698 10% | 4.198 . 300




Tabel | 3.

Detonationsprodukternas inre energierZNET

T

= S C,dT (T, = 298. 15° K

22.

¢
dr hémtade ur /4/ dér[&HT finns tabel lerade.
AE =AH -A P ger (kcal/mol):

o

T°K 002 co H2 HZOg AIZO3 N2 C CH4
2500 | 29. 14| 15.448 16.848 | 26.136 | 74.40] |7.761 I1.403 | 41.698
2600 | 30.613 | 16.231 | 17.708 | 27.527 | 78.119 | 18.638 | 12.002 | 44.066
2700 | 32.088 | 17.014 | 18.575 | 28.928 | 81.859 | 19.517 | 12.602 | 46.499
2800 33.567 17.801 19.448 30.337 85.620 20.398 12.303 48.845
2900 35.049 |18.589 20.326 31.755 89.401 21.280 13.807 51.252
3000 36.535 19.377 21.210 33.181 93.203 22.165 14.412 53.67|
3100 38.024 20. 161 22.098 34.614 97.025 23.051 15.018 56.099
3200 39.515 20.961 22.992 36.054 }100.867 23.939 15.626 58.536
3300 | 41.010 | 21.754 | 23.89] 37.901 1104.727 | 24.829 16.236 | 60.98|
3400 42.507 22.550 24.794 38.954 }1108.607 25.719 16.847 63.434
3500 44,006 23.346 25.703 40.412 J112.505 26.61 1 17.460 65.894
3600 45. 508 24. 143 26.616 41.876 - 27.505 18.074 68.360
3700 47.012 24.942 27.535 43,344 - 28.399 18.690 70.833
3800 48.518 25.742 28.457 44,817 - 29.295 19.307 73.311
3900 50. 027 26.542 29.385 46.296 - 30. 191 19.926 75.794




Tabel | 4.

F6ljande bildningsvdrmen vid konstant volym har anvénts

vid bergkning av energierna i exemplen.

Férening A E298.15
co, - 94,05
o - 26.71
H,0(g) - 57.5

CH, - 17.90
Al 05 (s) -399.5] -
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