Výpočet spalování  (Algorithms in GEMIS: Combustion Calculation)
GEMIS používá pro výpočet spalování algoritmus založený  na použití fyzikálních a chemických vlastností paliv (viz chemické konstanty, chemical constants). Výsledkem výpočtu je: 

· efektivní snížení emisí (the effective reduction rate), 

· koncentrace emisí (the emission concentration) 

emisní faktory (the emission factor). 

Hořlavé složky paliva jsou uhlík (C), vodík (H) a síra (S). Rovnice dokonalého spalování pro tyto prvky:

C + O2 => CO2
H2 + 1/2 O2 => H2O
S + O2 => SO2

Odtud:

CO + 1/2 O2 => CO2

CnHm + (m+2/2) O2 => m CO2 + n/2 H2O

H2S + 3/2 O2 => SO2 + H2O

Popeloviny a nespalitelné plyny jako N2 se při spalování nemění.



Objem spalin

Objem spalin pro stechiometrické spalování a potřeba spalovacího vzduchu se počítá z rovnic (Brandt 1981):



Objem spalin pevných a tekutých paliv

Spaliny = 8.887*C + 3.3174*S + 20.9597*H - 2.6408*O + 0.7997* (N+Cl+F)

Spalovací vzduch = 8.8996*C + 26.5139*H + 3.342*S - 3.3405*O

Hodnoty pro C, H, atd. se dosazují v (kg/kg) a výsledek je v mł/kg.



Objem spalin pro plynná paliva

Spaliny:   Vstechio = N2 + CO2 + 1.8838*H2 + 2.8000*CO + 6.6965*H2S + 8.5538*CH4 + 10.4048*C2H2 + 13.3974*C2H4 + 15.3340*C2H6 + 20.3218*C3H6 + 22.3114*C3H8 + 27.6078*C4H8 + 29.7424*(C4H10n + C4H10i)

Spalovací vzduch:   Vvzduch  = 2.3830*H2 + 2.3860*CO + 7.2251*H2S + 9.5611*CH4 + 11.9048*C2H2 + 14.4158*C2H4 + 16.8594*C2H6 + 21.8665*C3H6 + 24.3715*C3H8 + 29.7063*C4H8 + 32.3753*(C4H10i + C4H10n)

Hodnoty plynů se dosazují v  (m3/m3).

Všechny hodnoty platí pro normální stav 0° C a 1013 hPa.  Vzduch a spaliny jsou suché. Koncentrace emisí se rovněž vztahuje k těmto podmínkám.  

Skutečné spalování: přebytek vzduchu

Skutečné spalování vždy probíhá za přebytku vzduchu, takže složení spalin je tímto přebytečným vzduchem zředěno. Přebytek vzduchu se vyjadřuje součinitelem přebytku vzduchu  ( [1], který lze vyjádřit také koncentrací kyslíku O2 ve spalinách, viz následující rovnice:

Vskut = Vstechio + ((- 1) * Vvzduch
 
( = 1 + (Vstechio/ Vvzduchr) * [O2 / (21 - O2)]

Objem spalin a vzduchu v předešlých rovnicích je vztažen na jednotku množství paliva (kg  nebo  m3). 

GEMIS dále počítá hodinovou produkci spalin  z výhřevnosti a hodinové spotřeby tepla v palivu (MJ/h),  která se počítá z rovnice:


spotřeba paliva = výkon * 3600 s/h /  * 0.000001

kde výkon je v  kW and  (= eta) je účinnost procesu



Koncentrace v surovém plynu
GEMIS počítá teoretické koncentrace emisí CO2, SO2, HCl a HF v nečištěném, „surovém“ plynu z obsahu prvků C, S, Cl a F v palivu a za teoretického předpokladu, že uvedené prvky nejsou zadrženy v popelu. Koncentrace jsou vypočteny na základě molekulových hmotností (zákon stálých poměrů slučovacích): 

S + O2 => SO2
32g + 2 * 16g = 64 g

V tomto příkladu se sloučí 1 g S s kyslíkem na 2 g SO2 (zaokrouhlené hodnoty). Koncentrace SO2 je pak 

koncentrace  SO2 = 1,000,000 * S * 64 / 32 / spaliny,

kde je  SO2 v mg/m3, S v kg/kg a spaliny v m3/kg  paliva. 
Emise ostatních sloučenin jsou počítány podobně. Koncentrace popílku ve spalinách je počítána z obsahu popela v palivu.  

U skutečných spalovacích procesů je určitá část škodlivých sloučenin (např. síra) zachycena adsorpcí nebo absorpcí v popelu. GEMIS může tuto skutečnost respektovat pomocí tzv. součinitelů interní redukce, jejichž hodnoty se mohou v jednotlivých procesech lišit. Součinitel interní redukce představuje podíl prvku obsaženého v palivu, který není emitován spalinami. 

Redukční součinitele (Control Factors)

Jsou-li připojeny ke spalovacímu procesu technologie redukující emise, GEMIS respektuje tuto skutečnost efektivním součinitelem redukce (effective reduction rate), který je vypočten ze součinitele interní redukce a (kumulativního) redukčního součinitele technologií redukujících emise připojených ke spalovacímu procesu:

af = 1 - [ (1 - ri) * (1 - af1) * (1 - af2) * (1 - af3)]

kde je  
af – efektivní součinitel redukce
afn – součinitel redukce n-té technologie redukující emise (není-li žádná, rovná se 0)
ri - součinitel interní redukce



Čistý plyn

Koncentrace škodlivin v čistých spalinách (tj. v čistém plynu po průchodu všemi čistícími zařízeními) jsou vypočteny znásledující rovnice:  

koncentrace v čistém plynu = koncentrace v surovém plynu * (1 - af )

Koncentrace se uvádějí rovněž v ppm. Pro přepočet  mg/m3  na ppm se nejprve přepočtou hodnoty v mg/m3  na hodnoty v mol/ m3 násobením molekulovou hmotností emitovaného plynu. Objem je pak vypočten z molového objemu  (mol volume) emise. 

GEMIS může pro daný proces vypočítat další hodnoty:

hodinová emise = hodinový objemový průtok spalin * koncentrace v čistém plynu

roční emise = hodinová emise * roční doba využití instalovaného výkonu

emisní  faktor vztažený na vstup = hodinová emise / hodinová spotřeba paliva

emisní faktor vztažený na výstup = emisní faktor vztažený na vstup / 

viz též: výhřevnost (heat value).

Při výpočtu spalování a emisí jsou použita následující data:

Atomové hmotnosti
H = 1.00797 g/mol
C = 12.01115 g/mol
N = 14.0067 g/mol
O = 15.9994 g/mol
F = 18.9984 g/mol
S = 32.064 g/mol
Cl = 35.453 g/mol
Ca = 40.08 g/mol

Měrné hmotnosti 
H2 = 0.0899 kg/m3 

CH4 = 0.72 kg/ m3 
C2H6 = 1.35 kg/ m3 
C2H4 = 1.26 kg/ m3 
C2H2 = 1.17 kg/ m3 
C3H8 = 2.01 kg/ m3 
C3H6 = 1.91 kg/ m3 
C4H8 = 2.6 kg/ m3 
C4H10n = 2.71 kg/ m3 
C4H10i = 2.71 kg/ m3 
CO = 1.25 kg/ m3 
CO2 = 1.977 kg/ m3 
N2 = 1.2505 kg/ m3 

Molové objemy
Standardní = 22.4129 l/mol
N2O = 22.25 l/mol
NOx = standardní
SO2 = 21.86 l/mol
SO3 = 22.42 l/mol
H2S = 22.15 l/mol
CO = 22.4 l/mol
CO2 = 22.26 l/mol
HCl = 22.2 l/mol
HF = standardní
CH4 = 22.36 l/mol
NMVOC as C2H2 = 22.23 l/mol

Obsah O2  v okolním vzduchu
O2 = 21.0% obj.
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