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R - CH 2 O O * � NO (�O 2 ) � R - CHO � HO 2 � NO 2 (4)

��� �������	
 �����
�� �	 �������	 ��� ��� �	� � ���� ���� ���	 ��� �����
�� �	 �������	 ��� �	�

��	 ����� �
��	 ���� �� �	 ��� ���� ��
 �� ��� ��
��� ������
��� ��������� �����
��� ���� ��	


�����	 ����	� ��	 ���� ������� ����� �����
� ��� �������	 �����	��� �� �������	 ��� �� ��� �	��� �

������� ����� �� � �	� ���� �� ��������� �������	��	
 ��� ��
��� �����
��� �
 ���������
��

��� ���� �� �� �� ��	� �	 �!�" �	� �	 ������� ����� �����	���� ���	� ���� ��� �������	 ����	

�������	 ���#��� ��	 �� ������ �����
� �	�
 �	��� ��	������	
 ��� ���� ���� �����
��� ��� ���


�������� �������% ���� �������	� ��
�� ���� �� �	 �	������������	 �� ��� �
����&� ���������
�

��� �����	��� ������� �������� '���	�� �	 �!�"( �)*� �	� )*�� �)*� �� ������� ��

�� ������+�� �	� )*� �� ������� �� � ��,���� �� �����	� �	� ����
����
�'���	�� -	 ������


'���	�� ����	 ���� ���� �����	 ������ ���� �	������������	 �� ��� ���� �����
� � ���� 	�����

��
 ������ ��� ��
�������	 �����	��� ��� �,����	�� ����� ��� ��� �����
����% ����� ��	 ��

������ �����
�� -	 �������	% ���� �������	� �	������������ ��� ���������
 �� '���	�� ������� ��

����	�� ���
��
 �	 ��� 	����� �� �����	 ����� �������� !�'�	��	% �..���

-	 ����� �� �	�����
��� ������� ����� �������������	� �� ��� �����	
� ��������
 �	 ��� �����	���

��� /�������� �� ������� ���
 ���� �	������� ������% �	 �������� ������	
� ��� 
�	������ �


�������	
 ��� �����	
 
����� ��� �����
��� �!01� �	� '���	�� �)*� �	� �)*�� �� �!�" �


������� 	�� �����	
 
������ ��� ��
��� �����
��� ��� ����� �	�� 2 
�����( �� ���% �+�3���%

	#� �2���% �#� �2���% �&#���% �&&���% �&&&��� �����( �& ��� � ����	 � � � �����% �&& ��� �

����	 4 3 � �����% �&&& ��� � ����	 � 5 � ������� -	 ����� �� ���	���	 ���� �������	�� �	��������	

����	
 ��� ����������	� �� ��� 	�������
 �� ����� ���� ��� ��
� ����,
 �������� ��#������6% ������

!�� �	 �!�"� �	�� ��� 2 ��������	��	
 
������ ��� ��
� ����,
 	������� �7!8 �	 �!�"�

���� ���� ����� �	�� ������� 
�����( �� ������8�+% �+�3������8�+ �	� ���8�+ ���� �

�� ���� � ������ ��� '���	�� ��� ����� �	�� 2 
�����( �����	�% �
���,
 �����	� �	� '���	�� ����

�% 3% 5% 2% �	� ���� ���	 2 �����	 ������ 9������ �
���,
 �����	� ��)*� �	 �!�"� ��

# ---�3 #



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

������� �� ���	� 	��
������ �� 
��
���
���� ��� ��������� ��� �� 
����	� 
����� ����	����

��� ����� ������� ���	� ����� ��������� �� 
����� ����	��� ����� ��  !
"� #��	� ��� �
��� ����

$ 	�����
�����& &���
�'


��"!�! ��� (��� ��� �� 	����� ��� ���
�� ��	������ #��� ����� ��# 	��(���� ���
��&

&���
�' )� ��� ��# ��	������� ��� ��&�������� 
����	�� �� ���*�������	 +�
 �
�	��� (���&

������� (� ���� ���� ,-- ��*, �� ��� ./! �		�����& �� ��� �������� ��0������ �� "�������� �� ��'

�,11-� ��0� (��� ������ �
� ��� 	��(���� 
����	�� #��	� ��	��� � ����� �� -', "����*, #���

���
�� ���� ��� �(�0�*��������� ���
��& &���
� ��� ��������� ��� �������� ��� ����� 
������

 �� 
����	�� #��� ���
�� ���� ��� �(�0� ��������� ��#  �� &���
�' ��(�� , ���#� �����

	��
����� ��� ��� 	�����
�����& ���
��& &���
 �� ��� �������� ��	������'

* )))'$ *

������� ��	� 
�������
� ������� 
� ����� ��� ��	���� �� �����

!23� ��������� #��� 	���� ���&�� 4 � 
��
��

!23� ��������� #��� 	���� ���&�� 4 � 
��5
��

!23�6 ��������� #��� 	���� ���&�� 4 6 �*
��7
�� ��� 6 ����� ��������� #���
	���� ���&�� 4 6

!23�6 ���*
��7
�� ���*
��7
��

!235 ��������� #��� 	���� ���&�� 4 5 � ��������� #��� 	���� ���&��� 4 5

!23$ ��������� #��� 	���� ���&�� 4 $ � ��������� #��� 	���� ���&�� 4 $

!237 ��������� #��� 	���� ���&�� 4 7 
��
���
��
�����
��
��
��

���� 
��
���
�� 
��
���
��

���6 
��5
���
�� 
��5
���
��

���5 ������� #��� 	���� ���&�� 4 5 1 ������� #��� 	���� ���&��� 4 5

���$ ������� #��� 	���� ���&�� 4 $ 6 ������� #��� 	���� ���&��� 4 $

���7 ������� #��� 	���� ���&�� 4 7 � ������� #��� 	���� ���&��� 4 7

���8 ������� #��� 	���� ���&�� � 8 �, ������� #��� 	���� ���&��� � 8 �(��#���
8 ��� ,5�

����� �� ��	 
����
�� ���
��� �
 ��� ����
��� ��
��
����



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

���� �������	
 ��
������

���� �������	 �� 	�����	� ������ ����� �� ��� ��������� 	�����	� �� ��� ������� 	�����	 ���

���	� �� ������� ���� ! ��
���"	 ��
 # ����� ������� ��
���"	$� %� ��
�� �� �&���� � 	
�""��


������	
 ��� ��
&�� �' 
������	
 	�����	 ��� &� ��
���
 &! '������ "�
���� �' ��� �������

	�����	� ��
&����� 	�(���" � �	���� 
������	
 	�����	 ���� ��� "�
���� �����	� %� ��� "���� �'

���� ����� 
�	� �' ��� ��� 	�����	 ��(� ����� ��� ��� "�
���� ������ � ��
������ �' ���

��� "�
���� �����	 "��
	 ����
�����""! �� � ��
������ �' ��� ��� 	�����	� �� ��� ����� ���


��� ��� �"	� ��! �� ��
��� ��� ��
&�� �' ��� �����	 ������� �������� ��� ��
&�� �' ��� ���

	�����	� )�	� &! �������� ��� ����
�����	����� �' ��� ��� ���
�	��!� *����'��� ��� ��
������ �'

��� 
������	
 ��	 ���'��
�
 �� ��� 	���	� %� � '��	� 	��� ��� ��
&�� �' ��
���" "�
���� �����	

��	 &��� ��
���
� ���������� � ��� 
������	
 ���� �'��� ��""�
 ��� ������� ������	
�� ��
 �� �

	����
 	��� � 	
�""�� 
������	
 ��	 &��� ��������
� ��'����
 �� �	 ��� 
���� ������	
�� &!

��
����� ��� ��
&�� �' ��� "�
���� �����	�

�
�
�
 ��� ������� ������	
�

*�� ���� 
������	
 ��	 ���
��	�
 &! � ��� ����
�����	����� �' ��� ��� ���
�	��!� ��"!

��� ��� 	�����	 �+��� ����$ ��
 �+����$�� �����$ ���� ,���� �"" ����� ��� 	�����	 �'

���� ���� ���"���
 &! ��� 	�����	 -�� ��
 -��.� %� ���	 ��! ��� ��
&�� �' ��� ��
���"	 ��

��� 
������	
 ��	 ��
���
 '��
 �� �� # 	�����	� *�� ��
&�� �' ��� ��������	 ��	 ��
���


'��
 //� �� ��� *�� ����
�����	����� ��	 
�
� �� � ��! ���� ��� ���
���	 �' ��� ��� ��������	

���� '��
�
 �� ��� 	�
� ��
� �	 ���� %� ���� ��� '��
����� �' � ���� ! ��
���" '��
 ���

�������� �' � ��� 	�����	 ���� �+ ��
 ��	 �������� ���� .� ��	 ����
�����	�
 �� ��� '�""�����

��!0

1 %%%�� 1



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

VOCx�OH�RO2x (5)

RO2x�NO�� ni t ONIT

�( 1�� ni t ) ( � 1PROD1�� 2 PROD2���� n PRODn�NO2 )
(6)

�� ���������� ��� ���	
�� ���
	� ���� �� ��� ���
	 �� ������� �������� ������� �������� �� ��������� ���

���
	 �� ��� ���	
�� ������
 
��	��� �� ��� ��� ��	���
 �� ��	 ���� �� ��� ��� ��	���
� ���

��� ����������	 !� ��	�"�	
�
 #�������# ������� !
� �
$��� !� ����� ��������� ���	
��� %��&�

$���� ��� �����	��� '���� ������� ������ ��	���
� �� (��� )�� ��#� ���������� ��� �
���	�

���

	�	 ������� ����#����������� $���� �� !���	 �� ��� �	�� ���� ��� ��� �������� ��� �$� #���

�����!
��� �� ������ ��	���
�* ��� ���� �� !���� � ��	���
 ����������� $��� ����� ��	���
� ��	 ��� ����

�� !���� � ����
���� �� ��� ��	���
� ��	 ����� ���	
��� %��&�� ���� �������� �� ��$ �
�����

	�"�
���	 !� ��
������ ��� ��� ������� +�� ���� ��� ��$ ������� +�� ��	 +��� 
��	��� ��

��� ��

�$��� ����#����������� ��� ��� ��#� ���������*

VOCx�O H�� ni t XO2N� ( 1�� ni t ) XO2

�� ( � 1PROD1�� 2 PROD2���� n PRODn )
(7)

XO2�NO�NO2 (8)

XO2N�NO�ONIT (9)

� �� ��� ���	
�� ���
	 ��� ��� �����#�	���� ���	
�� �� $���� #�� 	����� ���# �������� !���
�� ��

�		����� �� ��� �������� $��� �� ��� ������ ��	���
� ��� �
�� ����� $��� ���� ��-� (��� ��	

�.�� $��� "����
� �� ���
	�� ��� �������� $��� ��- �� "��� ��#�
�� �� ��� �������� $��� �� ��
�

	�������� �� ��� ������� ���
	*

RO2�NO 3�� nit2 ONIT�( 1�� nit2 ) ( RO�NO2 ) (10)

�� �����#��� $��� ��� ��� #�������# $���� ����� / 0� ��� ��#� "�

� $��� �������

����#��������� ��� ��������� ��

XO2�NO3�NO2 (11)

XO2N�NO 3� 0.971HO2�0.584 XO2�0.131HCHO�0.029 MO2
�0.165 MACR�0.200 ALD�0.656 KET�0.002 HKET�0.076 OLT

(12)

� ����1 �



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

��� ������	
 ��
��	 ���
 �������	��� 	�� ������� ������	
 ���
 ��� ������ �������
 ���
 ���

���
� ���
 	���	
��	 �
 ���
�
	��	 ��	� � � ������	��  �	 ��� ��
 	� ���
���� 	��	 ��	� ������
���

���	 �����
� 	�� ���������� ������	
 �� ���� ��� ��
��� ��  � �!��	��� �"� ��� 
��� ��� 
���

��������  � 	�� ������� ������	
 ���
 �!��	��� ��$��

��� ����	���

RO 2�NO 2�ROONO 2 (13)

����
 	� ���� ��
	� �� ������ ��	��	�
 %��&�$ �� % �
 �� ��'�� ����� ��� 	� ����	����� 
	� ��

������ ��	��	�
 �� 	�� ()& 	��� �� % �
 �� ���� ����� �*������� �	 ���� �+++�� ���������� ��'��

������ �������
 ��� ���� ������ �������
 ���� 	�  � ��
	�����
���� ,����
� �� 	�� ����	����� 
	� ��

��	��
����	� ()&� 	���� �
 ��	�� � ���� 	�
� ����������  �	���� 	�� ���
�	��� �� 	�� ���� �������

��� 	�� ���
�	��� �� �	
 ������	
 (%�-�� ��������� ���� ������ �������
 ��� �����
��	��  � 	��

��� %)�. ����
�	���
�	��� 
	���  �	 �������� 	�� ��� %)�. 
�����
 )��/ �
�	���	�� ����

������ �������
� ��� ���/ ���
�	���	�� ���� ������ �������
� ��	� ��� 
������

 
�����
� )
 ��

%)�.� 	�� ����	���
 �� ��'�� ������ �������
 ��	� &�$ ��� ��	 ��������  ����
� �� 	�� ���� ��
	

����
��
�	��� ����	��� �� 	�� ���
�� ��'�� ������ ��	��	��

��� ����	��� ��	� 0�$

RO 2�HO 2�ROOH�O 2 (14)

�
 ����
�	���
�� �


XO2�HO2�OP2 (15)

XO2N�HO2�OP2 (16)

����� �($ �����
��	
 �
 �� %)�. �������������
 �	��� 	��� �0/��0 ��� �0/������0�

,����
� �� �	��� ������	
 (%�-� ��� ���
��� 	�� ����� �� � 
�
	 ������
� ��	� ������
���

�
���	���� �� 	�� %�$ 1 0�$ ����	��� �
 %�$ ��

 ����	����

� 222�+ �



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

��� ������ �	
��	
 � ������ �	
��	
 ��	������

R - CHX - O 2 � R ' - CHX - O 2 � � ( R - CHX - O � R ' - CHX - O )

� ( 1�� ) { � ( R - CXO � R ' - CHX - OH )
� ( 1�� ) ( R - CHX - OH � R ' - CXO) }

(17)

	�� �	�	��������
 	�

XO2�XO2� ( no products ) (18)

XO2�XO2N� ( no products ) (19)

XO2N�XO2N� ( no products ) (20)

�

 ���
���� ����� 	�� �����
 ���� 	 ���

 �� 	� 
�	�� �� ���� �� ���� ���� �	�����
 ��������

���� 	 ���

 �� � � � ��� �! ��� 
��� ��	���"� 	
����
 ���� ���
���� 	�� �#����
 �� 	#������� ����

����� ���	����� �� ��� ��$ � ��$ ��	������ �� ��� ��%& ����	����!

'�� ��

���
 	�� �	���� ��� ��	����� ���� (� �� ��� ���� ������	�� ��	������ � �	� ���������

������ �� �� �)�	
 �� � ������! �� ��#������� ��� ��	����� ���� (�* ������� ������	

� ������	��

�+������� 	�
 ,���-��

�  ../�! �� ���
	���
 	��"� ���� ��	����� �� 	
�� ��

 
�������
 �� � ��

�)�	
 �� � ������! ��
� �� ��� �	�� �� 	 
	�#� ������������ �� ��� 0�$ ��	����� �� ��� �"��	

 ��$

��	������� � 	�
 ��������� ��� ���
���� ����
���# ���� �� ��

 �� �"�������	��
!

��� �	�� �����	��� ��� ��� ��	������ �� 	
-�
 ������ �	
��	
� ���� (�� (�*� 	�
 0�$ 
� ���


����
 ���� �� ��� #���� �! ��� �	�� �����	�� �� ������ �	
��	
 � ������ �	
��	
 ��	������


����
 
	�#�
� �� ��� #���� � �+������� 	�
 ,���-��

�  ../�� ��	���# ��	� ��� ���#
� �	��

�����	�� �	� 
����� 
	�#�
� ���� ��� 	"��	#� "	
�� �� * �  1� $ ��� $.2 + ����� �	� 	��
��
 �� ���

����	����!

������ ��� ���		 ��
������

��� ��$ �	�	�������	���� �	� ��� �	�� 	� �� ��� ��
���
 ����	����! ��� ������ �� 
��������

3�% �
	���� �	� 
�����
 ���� *4 ��  1 �%04� 	
-	���� 	
-����� 	���	����� 0%0�� * �
	���� ��

��#��� 	

���
��� �(5�� ��(�! ��� 
�����# �	� �	��
 �� ��� 	"��	#� �������� "	
��� �� ���

� 555! 1 �



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

� ������ �

��� ������� 	
���
�
 ���������
����

��
���
 ����������
����� ���������

����	
� ��
 ��
 ��


	��	
��� 	��������
������� ������

���� ���� ���� ��� ���� ���� ���� ��� ����

	���
�� ���� ���� ���� ����
���� �� � !��"

���� ���� ���� ����
���� �� � !��"

���

	���	�#�� ���� $%�� ��� ���� $%�� ��� �&�

�	�'�	��( 	�(��)(��
*��+ ,�����)�#�-

����
��!.� ��!�� ��!

�
��!#
� ��!��
��!/� ��!0

����
��!

����
��!

�	�'�	��( 	�(��)(��
*�#1� ,�����)�#�-

2�%�  2�% 2�%�  2�% ��!&

'
�	�'�	��( 	�(��)(��
*��+ ,�����)�#�-

 ��&  ��& ��!� ���

'
�	�'�	��( 	�(��)(��
*�#1� ,�����)�#�-

!�3 !�3 !�3

����
�� ����� ���
� �����
���/� ���0� ����

����

���

����

�

��� ������� 	
���
�
 ��������� ����
��
���
 � �����

����������

�����4  �.  �.  �.

&��*�-��4 ���.� ����� ���

�
���#
� �����
���/� ���0

����

����

����

����

&�. 5��� ����
�� ������ ���
��
������ ���/��
���0�� �����

���� �

����� &�. ����� ����� �����
����� ����� �����
����� ����� �����
�� �� ����� $%���
����� ��""�
��"!� $�.

����� ����� �����
����� ����� �����
����� ����� �����
�� �� ����� $%���
����� ��""�
��"!� $�.

$�.� $�."

����� �� �	
� �
 �����	� 
���	�
 	� ����� ��� �������� ������	
�� ��� ������� ������	
�� ��� ��� 
���� ������	
�� ���

���	�
 ����
 �
 ��� ���� ������	
� ��� ��
	��� 	� ����� ��� �� ��� !"##$%� ��� 
���	�
 ����
 �
 ��� �������� ������	
�
 �	�� ��� �	

����� 
��� ����&
 ����
 ��� �����	��� 	� ����� "�



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

��� ����� ��	 
��� 
 ���� ������ �	� �� ��������� ������� �� ���� ������� ��������	� ��� �	����	��

��������� �� ��
� ��� ������� ������� �	� ���	��� ������ �������	� ��� ������� ��� ����� �

������� ��� ������� �� ��� ���� �����	�����

��!� "�� ����� �������

#��� ���	����� ���� ���� �� ���� ����� �����	���� �	 � ��� ������ 
���� 
 �� ! ��� ����������

��� � $ ���� ������ �	� ���� % �� ���������� ��� �% ������

� 
��� 
 ����������� �������� ���� ���� ��	���	� �������	��& ��� �������	� �	� ��	�����	� ���

��'�	 ���� (����	�� �	� )���'���� �
**+� ����� ��� ���	����� ���� ��� ,������, ���� ��

(��	 �� ��� �
**-� ������ ���� ��� ����������� ��� ��� �� �*- (� ��� ���������	 ������ ��

	��	 �	� �	�� ��� +�� ��� �� 	��	�

� 
��� � ������� �������� ���� ���� ��	���	� �������	��& .	 
��� � ��	 ����� ������ /0


�������	� �	� !1 ����� ������ 20� �������	� ���	 �	 
��� 
 ��� ��������

� 
��� ! ������� �������� ����3 ��� 	� �������	��& 2� �������	� ��� ��	������� �	 
��� !� ���

�	����� ��	��	������	� ��� �4��� �� ��� ��	��	������	� �� ��� ��
� �����	��� �� 
��� � ��

	��	 �� ��� ����� ����

� 
��� %& 5�������� ��������& !11 ����� ���� 20� �	� 
111 ����� ���� /0
 ���	 �	 
��� 
�


�	�����	� ��'� ���� �� 	�� ����� ��� � ����� ��� �	 �������3 ��� �	 ��� ���	�	� ������ ���

����	� ����� �	������� ���� '�	� �� ��	��	������	� ��	 �� ���	� ���	���	 6��� ��������

������� #�� ���� �����	3 �� �� ��	 �	�� ��� �% ������

��%� �������

������� �� ��� ���������	 �� �������	� '�	�� �� �����	� �	 � ��� ����� ��� ����	 �	 #����� 
3 �

�	� !� 
������	� ��� ������� �� ��
� �	� ��� ����	��� �����	��� ��� ������ ���������

7 ...�
� 7



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

����� ����	�� �
� �
� ���	����
� ����	�� 	
 ��� ����
��� �����
	�� ������	
� �� ����� ��

����� ���� ��� ������ ���� �� �����	��	
� �� ����� �������� ��� 	� 	� ��
� 	
 ����� ���� �� �����

�������� �	�	
� ���	�� 	
 ������	��
 �	�� ��� ����
�	�� �����
�� �������
� 	
 ��� ����
���

�����
	�� � 	���� !�"  �� ���� � �
� ! ����� ����� �������� ������ ��������
� �� � ����� �#�
�

�������	�
 � 	���� $�" ��	� �
������	���	�
 	� ����� ���	
� ��� %	��� � ���� �
� ������� ����

	������
� %�� ��
��� �	�� ������"  �� ���� $ ��� �%%��� �
 ��� �#�
� �	�	
� ���	�� 	� ���� �����

������� 	
 ��	� ����& ��� �#�
� �������	�
 	� ���� ��
�	�	�� �� '(� ��
��
����	�
� �
� ����

��
�	�	�� �� *(�"

��� �	%%���
��� ������
 ���� �
� ��� ������� �����
	�� ��� ���� ����� 	
 ����� $+! %��

�#�
�& ��������� �
� (,& �������	
� ���� 	
������	
� ��	� �(� ���������	���	�
 	� � ���� ��� ��

������ ��� �	#� �% � �����
	��" *����������� ���� - ����� � %����� 	
������ �% �#�
� 	
 ���

���
	
�" �����%��� �� $. �"�" ��� ������� �����
	�� �	���� !./ ���� �#�
� ���
 ����" ��	�

+ 000"$! +

������ �� �	
����� �	� 
������ ���	��� ������ �� ����� ������ �
���� ������ ����� �

�� 
��� ���	 ��
����� ��������
���	
����� ���
��
�� ������� ���	
����� �"�
��� ��


 ���	
����� ��������

50

60

70

80

90

100

110

120

130

140

150

160

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132
0

20

40

60

80

100

120

140

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132

0

50

100

150

200

250

300

350

400

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132

Case 1:
Moderately polluted,
emissions.

Case 4:
Extremely
polluted.

Case 3:
Highly polluted,
no emissions

Case 2:
Highly polluted,
emissions.

O
zo

ne
 m

ix
in

g 
ra

tio
s 

(p
pb

)

Time (hours)

0

200

400

600

800

1000

1200

1400

1600

1800

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

� ������ �

������ �� �	
����� �	� 
������ ���	��� ������ �� �� ��������
����� ������� ����� �

� 
��� !��	 ��
�����" �#������
���	
����� ���
��
��" ������� ���	
����� �%�
���" ��


 ���	
����� ��������

O
H

 c
on

ce
nt

ra
tio

ns
 (

cm
-3
)

Time (hours)

Case 1

Case 3

Case 2

0.E+00

1.E+06

2.E+06

3.E+06

4.E+06

5.E+06

6.E+06

7.E+06

8.E+06

9.E+06

1.E+07

1.E+07

1.E+07

1.E+07

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132
0.E+00

5.E+05

1.E+06

2.E+06

2.E+06

3.E+06

3.E+06

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132

0.E+00

2.E+06

4.E+06

6.E+06

8.E+06

1.E+07

1.E+07

1.E+07

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132

0.E+00

1.E+06

2.E+06

3.E+06

4.E+06

5.E+06

6.E+06

7.E+06

Case 4

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24

������ �� �	
����� �	� 
������ ���	��� ������ �� �
��	&��� ��#��� �
����� ������ ����� �

� 
��� !��	 ��
�����"
�#������ ���	
����� ���
��
��" ������� ���	
����� �%�
���" ��


 ���	
����� ��������

Case 1

Case 4Case 3

Case 2

0

0.2

0.4

0.6

0.8

1.0

1.2

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132
0

2

4

6

8

10

12

14

16

18

20

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132

0

2

4

6

8

10

12

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132
0

100

200

300

400

500

600

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24

Time (hours)

A
ld

eh
yd

es
 m

ix
in

g 
ra

tio
s 

(p
pb

)



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

�� ��� �� ��� 	
�� ��
� ���� ��� 
�� ��� �
�
�������
���
 �������� 
�� 	����� �
 ��� 	���� ��
����


���� ���
����
 �� �
���
� �	 ��� ����
� ���� ���
����
 �� �
 ����� ������
��� ��� 	
�� ��
� ���

�
���
�� 	����� �
 ��
���� �
 ��� ����
�
���
 ������� �	 ��� �� �
���
�� 
�� 	����� �
����� ����

��� 
�� �
�
�������
���
 ��
�� �� 
 	
���� � �
� 	���
���
�

!�� ��		���
��� "�����
 ��� ��
�� ����

��� 

� ��� ������� ����

��� 
�� ���� �
���� ��



��� ��		���
��� "�����
 ��� ������� ����

��� 

� ���� �����
� ��
� ������
� ��� ���

������ "� ��� 
�� ��� �
�
�������
���
 �� 
 "����� �
� 	�� ������
� ��� ����

��� ��

 


��������
 �	 ��� #�� �����
� ������ "� �����
� ���� ������� �
�� ��� �
�� �����
� ������

$�%��������� ��� � �
� %
���� �	 ��� ��
�� ����

��� ��		�� 
�� %��� ���� 	��� ��� �����

����

���� 	�� �
�� & 

� �� '�� �
 �
�� ( ��� ��
�� ����

��� 	
��� �
����
��
� ��� � �
�

%
���� 	�� ��
��� �����
���
 ������ )����
� �� 
�� ��� �
��� 	�� #��*�+ ��
����
� ����� ��
�

��� #�� ����� �
 ��� ��
�� ����

��� "������ ���� ��� ���� ���� 

� ���� ��
���%� ����
��� ��

��� ����� ����

���� �
 ��� �
��� &,(� -
 �
�� . 

 �%�
 	
���� � �
� �
���
�� �� 	��
� ��
��
�


� &/ 
��� �� �/0 ���� � �
� ��

 �
 �����

�� ����������	 ����	 
� ��� ��������� 
� ��� ������� ����

1���
��
� �
 ��� "�

���
� �
���� �	 ��� ��
����
� �	 �2� �
���
�� ���3�4 ��� ��
���%��� �	

����
�
�� #���5 ��2���� �

 %
��� �� �
���
�� �

 ��
�� �
 ����� ��		���
� �
��6 "� 
"���
����
4

��������
���
 �� ������������
 ��
����
� 7�� ����
�
�� �2� �
���
�� ������ ��
����
� ��
� �� ���

	������
� ��������6

!�� 
"���
����
 ��
����
 ��
�� �� 8���
��6

R - CH ( O * ) - R ' � O 2 � R - C ( O ) - R ' � H O 2 (21)

, ---�&9 ,



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

� ������ �

����������	� � ��	
��
 ���� ���

����������� ���� ������� ��	 ! � "�

����������� ���� ���#�� $�	� ! � "�

����������� ���� ���#��� %�� ������&#


�����������	� ���	
�� ��� �'�������� " ��

����������� ���� ������� ��(� ! � "�  �)(


����������� ���� ���#�� 
��� ! � "�  �		�

����������� ���� ���#��� ���� ! � "�  �	



����������� ���� �*��* $��� ! � ")  �
()

����������� ���� �*+�* $��) ! � "(  �		



�����������	� ���	
�� ��� �'�������� " ��

+�������*�� � �*$ " *�*� ��) ! � ��  � 

+��#���*�� � +������ " *�*� ��$
 ! � "�  �  �

+��#����*�� � +��#�� " *�*� ���( ! � "�  �  �

+�,-����*�� � +��#��� " *�*� $�)� ! � "�  �  (

+��*�� � +� " *�*� ��  ! � ��  � 

+�������+*� � �*$ " �./ ��
� ! � "�  � ( 

+��#���+*� � +������ " �./ ���� ! � "$  �� �

+��#����+*� � +��#�� " �./ 
�(	 ! � "$  ��
�

+�,-����+*� � +��#��� " �./ )��� ! � "�  �)
(

+��+*� � +� " �./ ��  ! � "(  �		


+�������+�� � �*$ " �01 ��	( ! � "�  � 

+��#���+�� � +������ " �01 (�
	 ! � "�  � 

+��#����+�� � +��#�� " �01 ��$� ! � ")  � 

+�,-����+�� � +��#��� " �01 	�	� ! � ")  � 

+��+�� � +� " �01 ��  ! � "(  � 

����� �� �	 
����
�� 
��� ��������� 
� ��� ���� ������
��� ����
���� ������� � ���
���� �������

�� �������	 
 � 
�
 
�
���� ���

�
���� ���

����
������

���-��!2 3#����� ��	 ! � "�
 � ��$ ! � " � ���� ! � " $ � )��

���-��!2 3#����� ��� ! � "�
 � )�
( ! � " �  �� � ��)
� 

$��#���!2 3#����� $�� ! � "�
 � ��(� ! � " � �!���� ! � " $ � $��

���-��!2 ����� ��) ! � "�	 � ��(� ! � " ) ��(� ! � " � 3 ��)

����� �� �����

��� �� � ��

������ !��"��� � #
�"$� �� ��� �%��%�� � &�
'�
 �� ��� �%��%�� ����
���� ������� $���
����
�������



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

��� ��������	
��� ��	�
��� 
������� �� 	 ����
 �
�
 	� 	���� �	���	��

R - CH 2 - CH 2 - CH 2 - CH ( O * ) - R '
� R - C ( * ) H - CH 2 - CH 2 - CH ( OH ) - R '

(22)

���� 	���� �	���	� ���� �� 
�	�������� 
� 	 
����� �	���	� �� 	����� ������� �� 	 ������ �
�
 �


�	� ��	�
 ��
� �� ������� 	� ��� �	���	� 	�� ���� �� 
�� ������	� ��� �	���	� �	� ������	��� 
��

��� ��� �	���	� ���� ��	�
 �� 
�� ��������� �	��

R - C ( O * ) H - CH 2 - CH 2 - CH ( OH ) - R '
� R - C ( OH ) H - CH 2 - CH 2 - C ( * ) ( OH ) - R '

(23)

R - C ( OH ) H - CH 2 - CH 2 - C ( * ) ( OH ) - R ' � O 2

� R - C ( OH ) H - CH 2 - CH 2 - C ( O ) - R ' � HO 2

(24)

���	��� 
�� ��������	
��� ��	�
��� 	��� ��	�� 
� ��
����� ��� �����
���
��� ��	�
��� �� 	

������	�� ��� �	���	� ��	�� 
� 
�� ���� ���� ��	�
� � 	��������

R - CH ( O * ) - R ' � R - CHO � R ' * (25)

��� ��	������ �	
��� �� 
�� ��� �	���	� ��	�
��� 	�� 
�������� �����	� ��� 
�� ��	�
� �
� �� 
��

������ �	������ 
�����
�� �� !"#$� ��	������ �	
��� ���� ��
��	
�� 	�������� 
�

���������	
���� ���� "
������ %&''() 	�� "
������ %&''*)� ���  	���� 	�� ���
�� �� �	��� +�

��� ��
������
	� �	
	 ���� ,����� �
 	�� %�((�) 	�� -����	 �
 	�� %�((�) ���� ��������	���

����������� 
� 
���� ���������	
���� %��� �	��� *)� ��� 
�����
 ������ 	�� ��
���	��� �����
� � 
�

�����
	��
��� �� �	
� ����
	�
� �� 
�� �	
� ����
	�
� 	��  ��� �����	� . ���� �� �/%�0���1��2) �� �����


� (�3 ��
� � ����� 
�� �	
� ����
	�
 �� 
�� ��������	
��� �� �����
���
��� ��	�
��� 	�� ���

����� 
�� �	
� ����
	�
 ��� 
�� 4 	��
�	�
��� �� �� .� �	��� + ����� 
�	
 
��� �� 
�� �	�� ��� 
��

�����
���
��� �� ������	�� ��� �	���	��� ��� ��� ��
������
	� �	
	 	�� ��
�����
�� 	���

	�������� 
� 
���� ��� ��	�������
�� 
�� ��� �����
���
��� �	
� ����
	�
� 	�� �����	��� �� 	

�	�
�� �� 3 	�� 
�� ��� ��������	
��� �	
� ����
	�
� 	�� �����	��� �� 	 �	�
�� �� � ��� 	�� !�

�	���	�� ��� ����� �� ��
������
	� ����
�� �	
	 	�� 	 	��	����

5 ����&6 5



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

��� ������� ��� ��	
� �� 
����� � ��� �� 
	� ��� ����� �� � ��� �� ������ ������� ��������

������ ����	� ��� �	��� 
��� ��� ������� 	�� ������� �������� �� ���  !� ��������� ���� ����� �

��� � ���� �������� �� ��� ��������� ����� �	 ������ 	"	�� ������ ����	�� #��������� �� ���� ��


���� ��� 	"	�� �������� �� ����� �	� �	�� ��������	� ������ ����� ������ 	"	�� ��	����� �	��

 !� �� �����$���� ��� ������	�� � ������ �����$���� �	�� 	� ��������� %� ��� �������� &  !�

������	�� 
	� ���� � ��� ������� ���������� �� 	"	�� �� �	��� ��� ����� ���� '����� ��� ����������

%��	��� ������� %������ 	� ��� ���� 	� ������	�� ��� ��� �	
 	"	�� ��	�����	� ������ ��� ����

����� �� ���� � ��� �������� �� ��� �������� ������ ����	� ��� 	��� ����� ������� 	� 	"	�� %������

��� 	"	�� ��	�����	� �� ������  !� �������� 
	� ��� ��	�� ��������	� ���� �� ���� �� �	

����������� ��� �	����

)�������� ��� ���������$������*��� ������	�� 	� +
	� ��� ,�����	� -�..�/ 
���� ��� ���� ��

),�0 %� ��
 1,) ��������	�� 	�  ��% -�222/ ����� �	 *��� ����� ������� �� ��� ������ ����	�

$ �����3 $

������ �� �	
���
� ��� ��
���� 
���� ������ �
 ���
� ����
� ������ �		��� ����� ����� ��
�  ��� 
����

�! �	
���
 �"
��������#� ����
����! �	
���
 %�� ��� &"�'"(� �)������

Case 1:
Moderately polluted,
emissions.

50

60

70

80

90

100

110

120

130

140

150

160

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132

Case 2:
Highly polluted,
emissions.

0

20

40

60

80

100

120

140

160

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132

Case 3:
Highly polluted,
no emissions.

0

50

100

150

200

250

300

350

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132

Case 4:
Extremely
polluted.

0

200

400

600

800

1000

1200

1400

1600

1800

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24

Time (hours)

O
zo

ne
 m

ix
in

g 
ra

tio
s 

(p
pb

)



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

�� ������� ���� �	�
� ��� ��� 
��
 ����� �������� � �
� ��� ��
 �
 ������ �� 
�
�� 
��
 
�� ������


�������
��� ��� 
���� 
�� ��� ��
���
��
� ��� ���
� ��� �� ��
�
�� !"# ����� ��� ���

�� �
� 

�
 ��� %��

�
��� �
 ��� 
��
 ����� ��
 ������� ���� ��&� �
������� �����
�
�� �
 
�� ��
����

�� �������	��

'�� �������
��
� ���� 
��
 
�� ����� ���� � 
���
�
� 
�� ������ �����
 � ������� ���� �������

�����
 �� �
 ��#( �� ����� ��� ������
�
� �	�
� �������� �� 
� 
�� �� � ��
 �� �� �����
�



��� ��
��� 
��� ������� ���� 
��� ��� ����� �
�� �
 ����� 
��
 �
 �� 
�
 
������� 
� ��
�
� 
��

�����
 � ������
� �
 ��#( ��� 
����� �����
�� �������
� �������
��
� ����� 
�� �����
�

�

�
� �
� ) �� * �� � �
���� 
�� �������
� ����� ��
 �
 ���� ����� 
��
 �������

�
� � �����
���

+ ,,,�)- +

������ �� �	
���
� ��� ��
���� 
���� ������ �
 ��
���
�� ����
� ������ �		��� ����� ����� ��
�  ��� 
����

�! �	
���

�" ���������� ����
����! �	
���
 $�� ��� %"�&"'� �(������

Case 2

0

2

4

6

8

10

12

14

16

18

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132

Case 3

0

2

4

6

8

10

12

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132

Case 4

0

100

200

300

400

500

600

0 2 4 6 8 10 12 14 16 18 20 22 24

Case 1

12 24 36 48 60 72 84 96 108 120 132
0.0

0.
1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1.0

Time (hours)

A
ld

eh
yd

es
 m

ix
in

g 
ra

tio
s 

(p
pb

)



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

���� ���� ��������	
 ��
����� ��	��	� �
	���	�� ���� � ������ ��
	� ��	
	 ��	 ���������� ����

���� ����	
 �� ��	 ��
	����� �
	� ��� ����	 �
���	���

��
��	
 �	������� 
	
������ �� �������	 �� �������� ��	 ��
��	�	
������� �� ��	 ��� 
	�������

����� ��� �	�
 �� � ����� ����	 ��	
	��������� �� ��	 ��
���� �� �	
� ������	
 �
	��� �	
�����

��	 ��� �
���� ��� �	�	
	�� ���	�� ��	 ��
���� ����	� �� �	
� ������	
 �
	�� ��
 ��� �	�
 ��

�
��� 
	����� ��
 ���������� ���	� �� ��
		 �
 ��
	 
���� ��
 �	�� ������	
 ���
������ ��	
	 ��	

����	 ��
������ �� �����	
 �� ��� ��	 
	
������ �� ��	 ��� �
���� 
�
 ��� �	�	
��	 ���

�����
	
���	 
	�������� �� ����	 ����	� �����
	
 �� ��	 ��
	 
	����	
 ��� 
	�
	�	������� ��

�!�"� ��
 ��	�	 �	�� ��������� ���
������ ��	 
���	
	��	� �	��		� ��� �	�������� ���	������	


�� ���� ��
# �
	 ���� �����	
 ���� ��	 
���	
	��	� ����
 �� $��� 	� ��� %&''() ��
 �����
���


���	
	�� ����
�

 �	��������� *�
����� ��	 #��	��� 
��� ���	 ��
 
	������� �� ��� 
�
����� �	�
�

�� ����	
 ��
	��
	 ������ 
����� ����� �	�	
��	 ����	
 ����	 ������ 
����� �� ��	 ���	 �� ���

����
��	
 ���
������ 	��	������ ��
 	����
	� �� ��
		 �
 ��
	 
���� +�	 ��
 #��	��� 
��� ��
 ��	

��������	
 �
	���	�� �� ��
����� ��	��	� �� ��	 �!�" �	������� ��	
	��
	 �	�
 ���� �� ��

����	 ��
	
	��������� ��
 ����	
 ���������� ���	�� ��
 & �
 � 
�� 	����
	� ��	 	

�
 �� ����	

�		�� �� �	 ������

����������

!�#����� �� &'', -��.����	 �
������	
�� ��	����
� �� �
����� �������
�/ � 
	��	��

!������	
�� 0���
���	�� �1! ��� &.1&�

!�#����� �� &''1 -��.����	 �
������	
�� ��	����
� �� �
����� �������
�/ � 
	��	�� 2��
���

�� 3������� ��	����
� �	�� 4��� "����
� � ��� &.�&5�

!�#����� �� �,,, !������	
�� ��	����
� �� ���� ��
 ���� !������	
�� 0���
���	�� 61 

��� �,56.�&,&�

. 777��, .



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

����� �� ��� ��	

�� �� ��� 
	���� �� ��� ����� �� ��� ����� � ���
�����	���  	��
	��

������	�� !�� ��"�� ��� ���	���� ����� �����
�� ������	��� ������� �! �������	���

#�������� %��� �&� ��� �'�'()�'�(*�


	������� +�� ,
�� -��� �� #�� ���*� .!!��
 �! ����/� ���	��� ����
	��� �� 
�� ����	�
��

������
��
	��� �! �0���� �	
��������� ��������� ��� ���	����� ������� �! �������	���

#�������� %��� �1�� ��� '�112)'�11''�


	������� +�� �����)+	��� ��� ��"�� +�� 3�� �� 
� 4�� ����� 5������ �
�"	�	
� �! ����/��	
��
���

6�
����
	���� ������� �! ����	��� 
	��
	��� 7�� ��� �'2)�&&�


���� ��� 3�	�
8�� �� �� 4�� ����� ��� ,	����� ��� ,
�� -��� �� #�� ���������), 9�� :��

3���
 ��� ��� ��� +	����� +�� 4�; <�� 
	������ +�� �� �� ����� �	�!��� �� 3��

#����� �� �� ��� #��� � #�� ,
���� ��� %���� 3�� %���� 4�� ����� 6�
��������	��� �!


�� ���)����� ����	�
�� 	� ��;���� ����	�
�� ��� 
�������
 ������� �
�������	�

.�;	������
� 7'� ��� *�7)21��


-� � .� ,� ��� �
 	���� #�� ���(� .�
	��
	�� �! �����/�� ���	��� ��
� ����
��
� !�� ��� �����

�����	� ��������� ��	�� � �
���
���)����
	;	
� ����
	����	�= �� ����
�� �
�������	�

.�;	������
� '�� ����*�()�*�(�

�	����
��� ��� ,
�� -��� �� #�� ���
�� �� �� >�� ���1� �������
	�� ��� ������	� �! ;���
	�� �����	�

�������� ��	��	��� !�� ���	���� �����	��� �
�������	� .�;	������
� '&�� ���

��12)��77�

?��"� ��� '111� ,
���
���)����
	;	
� "���� ��
	��
	�� �! 
�� ��
� ����
��
� !�� �����/�� ���	���

����
	��� -	
� ��������"���� ������� �! �
�������	� ����	�
��� 7(� ��� '�()7�(�

,
�� -���� �� #�� 
	������ +�� 
��� ��� ,��!��� ,�� ���2� � ��- ������	�� !�� ���	����

�
�������	� ����	�
�� �����	��� ������� �! �������	��� #�������� %��� �1'� ?�� �''�

��� '(�&2)'(�2��

) 666�'� )



Influence of species lumping and new kinetic data on simulations results: a box model study

������� ��� �	�
�� ��� ��
��� �� ��� ���
 ��� ��	���� ��� ��

�� ��� ���
 �� ��� ���
� ���

�����	� ��
�� �� ��� ������	

 ��� �	�� ��� ���
 ��� �����	

 ��� ��  � !��

�"����	

 ��� ���# ��� ����$ ��� !�%��	 �� ��� �	���� ��� �����
�
 ��� ������	� ��

��� &�	��� '�� (��% ��� ��  � ��� '�  ��� !�� )	��� �� ��� )����	��* &�� )��
��$ ���

)��
�+��� ,� '�� ��"
�� !� ��� ,	�
�� ��� ,����
 ��� -	%�� ��� -���
�� '�� -��$�
� ���

.//.� �����
	� ��
�	
��� ��*��� ��
�0 !	%��	���# ������� 	
� ����� 	  ��
	���
��

1���
	� ����� ����
 ��������#� 3.�   � 4.45467�

!�%��	� ����� )����	��* &�� ������� 1�� -	%�� ��� .//.� '��	��*�5�	�� ����# �� �����	�

��
�� ������
 �� ��� .5%���8#� �	��
	� �
 ��� ��� ��	���� �	
�� .9/54:4 �� ��#��
	�

��������# �����
	� ��#��
�� 3�   � .67;5.69<�

5 ����.. 5



Comparison of four chemical mechanisms

���� �� � �	
�

Comparison of four chemical
mechanisms

��
�����

�� ����� �� ������ �	� 
������
��� �� �������� �	� �
��� �� �����
	���� ��� ���
��� ����
�� �

���
������ �� ���� �	�����
 ���	������ �� ��������� ����� �� 
��������� ����� ��������

�	��� ��� ���	������ ��� ���������� ����� �� �	�  ��� ���	����� !��� ������ ��� ���

���

��"� �	� �������� ��� 	�� � ���� 
������ �
��	���� ��� #������ 
��������������� �� ��

 ��

���� �� ���� �	� �������� ��  ��� ����
�� �� �	� ��� ���

�� ���	������ !�	� ������� ��� �	�

�	
��" �	�  $% �	������� ��  ��� �� ��������� !& �
����� ������� �� %%"� �	� ���

 ��� #��
���

��
� '( )$� ����
� ������� �� *&� �

 ���� ���	������ ��� ��

������� �� � �	��� ����������


�������
� ��� ���
��� ����
� �	� ���
������ �� ����� ����
�� �	��� �	�� �	��� �� �� �����������

���������� �������  ��� ��� �	� �+������ ���	������ �	� ������� ���	����� ���  ���

��,� ,��� ����
�� ����
��� �	�
� �	� ���

 ���	����� 
������ ���� ������������ �	� ���
���� ��

�	��� ����
�� �	��� �	�� �	� ������� ���	����� �� � ,��� ���� ���
������ ������� �
��� ���

��������� �	� �+������ ���	����� �	��
� �� #�
� ��� �
����
 ��� �	�� ��	����� 
�������� ��

������ �� �
��	���� ��� #������� �	�
� �	� ���

 ��� ��

 �� �����
 �	�� ����# ���
���� ��

��
������� �	� ���
������ ������� �	� �+������ ���  ��� �	��� �	�� �	� �
��	���� ���

#������ 
�������������� ��  ��� �� ��� ������ ����������� �������

��
�����. �������
� ����

���/ ��� ���
��� ����

���/ ���
��
	���� �	�������/ )$� 
��
���/

0 �)�' 0



Comparison of four chemical mechanisms

�� �������	�
��

������� �� �	� 	�
� ���
�� �� �	������ ������� ��� �	� ���������� �� �	� ��������� ���������

�	� ��������� �� ��������� �	����	������ ���������� �� 	�
	�� ����������� � �	��� ����������� ���

������� ����� �� �	������� � ������ ���� �� �������� �	� �	������ ��������� ��������
 �� �	�

������	���� �	��� ������ ��� 
� ���� ��� ��������� �������� ������
 ��������� �	������

���	������� ��� �������� �
������� ������
��� ���������� ����
��� �� ���� �  !" � ���� ��������

�	������ ���	����� �� ��������� #	��	 �������� � ��� �� ����� ��� ����� �$��� ����������


�%������ �� ���� &''�"� ���� ����( ���������� �� ������ #��	 ���� �������� ���	������� )	�� ����

����������� ���� �� ������ ��� ��	�� ��������� ��(� ������� �	������� �� 	�����
������ ����������

�� ������� �	������ ���	����� #��� 
� ������
��� *� ��� ����� ������
 �	� 
��� ����������


��#��� ������ ������ ��� ����������� ���� �� ��#��� ����������
�

�� �	������� ����������� �� �	� ���� ���� ��������
 ���� �� �	��� ����������� �	����	������

����������������
 �	� ���� ������ ��� ��� ����������� #��� ����������� �������� �	� �������

����������� ����� *� ����� �� ������ �	� �	������� ����������� ����� �	� ���
�� �� ������� �� �	�

�	������ ���	����� ��� 
� �������� ��� �	�� ��� ���� 	��� �� ������ �� �	� �������� �� �	�

����������,� ��������

�	� ����� 
��� �� �	�� #��( �� �� �������
��� �	� �����
����� �� �������� �	� ����������� ����� 
�

�������
 �	� �	������ ���	����� 
�� (�����
 ����
	 ���������� �	� ��������� �� �	� �	������

���	������ �� ������� ��� 
� ������
 �	� 	�
� ������ �� %-. ������� �������� �� ������	����

�	������� ���� � ������� ���
�� �� ��# �������� �� �������
��� �	� ������ �� ���	�����

���������� �#� ����� ���	������ 	��� 
��� 
��������� 
���� �� � #����� ���� �	������

���	������ �	� /�.0 ���	����� 
� 1���(#��� �� ��� ��  2"� *� �	��� �#� ���	������

�	�������� ������������ ������ �	� ������� ��� �	� ����� ���	������"� �	� /-& �	������� ��

���������� ��� �	� ������� ��� 	�� ���� ���� %-. �������� �	��� �#� ���	������ #��� 
� ������

�	�� /�.0 
�� ��� �������� �� 
� ���� ���������

� *%�& �



Comparison of four chemical mechanisms

��� ������ ��	
 �� �� ���� ��� 

����� ������� �� �	�����
 ������� �� ����� ��� ���� �
������

���� �	� ���� �������� �� 	 ���� ����
��� ����	����� ���� ����	���� ��	

�� ��� ��������

����	����� �	� 	 ���� ������� �	�	������	���� �� 	
������� 	�� ������� �
	���� �
���� ��



����� ���
���� ��� ���������� ������� ��� �
��
�� �� ���� ��� ����	����� ��

 �� � ���

������
���� �� ��������"� ����
����	������

�

 ��
� ����	����� �	 � ���� ���
������� �� 	 �����#���������	
 	�� $
	
��� ����
 	�� ������

	�	���� ��


���� ��	�
������� �� ��� ��
	� 	�� �	���� ��� ������	
 ���

�� �� ��� ��
�

����	����� 	�� ��� ����
��� �%& ���� �	 � ���� ����	���� ���	

�� �� ����� �� ���� ��� ����

��������� ����	����� ��� �����'	��
�	�� ��
	���� �	� ���� �� �����	����

�� ����� ���	
��
���

��� ��
� ������	
 ����	����� �	 � ���� ���
������� �� ��� �����#���������	
 �

���	� 	��

$
	
��� ����
 ��%(� ���	������ 	�� ��� %(


���� ����
�� ��� ����
 �	
�

	��� �	� ��	��

���������� ��	������� ����
����� ��
	� �	��	���� 	�� ��� ����������� )���� ��%(� ���� ���

�	
�

	�� 	�� 	���������� ���	����� ��� �������
����	
 �	�	 	�� �� �� 	� ���
� ����� ������ ����

���������� ������	�
��� �
������� �����
��� 	�� �������� �
��

��� ������������� ��� 	� ������ ��

��
 �� ���� ��� ����� ����� ������ %%� ��	�	��
�� ��������� ������� �� ��

�
	 	�� *����	��

�+,-.��

��� ��#�����	��� �� �	�� ���� ��

 �	� �� �� �� �� ��%(� 	� ���
�� ���� �� �� �� ��� 
��� ���

	��
��� �� ������ 	�� �
��	�
� ����� ��%(� 	
�� 	

��� ��� 
��� �� ��	��� �	��
� ��� �	�� ���

���

���

���� ��� ������	
 ����	����� ���� ��	�
�� 	

��� ��� �������	���� �� ��� ���
� ������	


����	����� 
�	 ��� 	

 ��� ����� �	��� �� ��� ���� 
���	���� 	�� ���
����� ��� ���� ����� ��	�

��� ��������� �	
�

	���� �� ��� ��
� ���������� ������� ��� ��
�  �������� ��� ��
 �� ��� �	�

��	�� ��������� �� ��� ��� �� /��� 	�� ��� �+,,0��

# 12�0 #



Comparison of four chemical mechanisms

�� ��������	
 �
�������	
 �
� ��������	


���� ������	
���


����� ��
� 
�� ���� ��������
 ������
�� ����������� ��� ���� 
� ������
� �� ����� �	�����

�� 
�� ���
���� �� ������� �
���� �� ��� ��
� �  !� ��������
 ������� ���� �� 
�� "���
���� �
 ����

#$$#%� ��&� ������� ������
�� 
��� �	����� ��� 
���� �����
� ��&� '��� ������������ &�����
�� ����(


�� ����������
� �� 
�� ������ ���	��(� "������� ������ ���������� �� �����%�


��� �	����� ����� 
�� �����
��� �� � 	��
��������� 	����
��� 	���� (�����( ���� ����� 
�


�� ���
���� �����
���� 
�� ���� 	����
�� ����� ��� ����� �� 
��� ������*

+ ���, +

������ �� �	
��
	��
� �
�	�� 
��� ��
	� ��� � �� ���	�� ��

� 
� � ���� ��	��������� ��	��
�� ��


�� �
���� 
�
��  
���
	�!  � ��


�� ��

�� �
��
��� ���� ��   #� 	�� �
 
��	 $% �
��
��&



Comparison of four chemical mechanisms

� ��� ����� �	�� �
 � ��
���� �	��� ���� ���� � ��	�� ������ �� 
	���	� 
��������
�

� ��� 
���� �	�� �	��
 ��	��� ���

���
 �� ��� ����� �	��� �	�� �	� 
�
��� �� ���
 
�	� �� ���

������ �� 
��
� ����
� ���
 �
 ���	� 
������	� 
��������
 �	� ������ ��	����

��� ������� �� ����� ����� 

� �

��	
 ����� ��� !� ��	�� �� ��� �	��� �	�� �	���� " 
��

��� �	�� ��
 ���� ���
�� ��		���#��������� �!��
��� ���� ��� ��
 �� ��� ��
�$ 
�� %��
��	 ���$

&���	� � $ ���� " !� 
'��	� ����
 ���	��������� � ��� ������ ��
 � ��	������� 	�
������� �� () ��

*( ����
��(� � �+, !�$ 
�� &���	� � ��� �, ���-���� 

���� -�	����� ��-��
 ���� ������� ������


�	�� "� ��	���� ���� �� ,��� �� ��� ��
 �� ��� ������ 	�����
 )"�� ��

"�,� .��������� �� ��� �/01� �����

&�	 ���
 
�
�	$ ��� ����� 
�� �� �����	�������� ���� ���������� �� �.� ����	��� .�	������

����� ��� -�������� �� ��	����� �� ��� �,��, ��	� ��-�� �
 ��
�� �� ��� �/01� ������ ���

	�
���
 �	�� �/01�$ �
��� ��� 2/%� �������� �������
�$ ��-� ���� ���
�	�� �� ��� 
���

���
�	�����
 ��� -�������� �
��� ��� 
��� �����������3 ��� ���
�	�����
 
������
 ��-� ����

���

����� �� ��	�� ������	��
$ �
��� ��� �-�	��� ����� ����� �������	����� ��� ��� �������

������� �������	������

4� ��� ��	
� ������	� ��� 
������
 �	� ������� ���	� ��
�	���� 51� ���

���
 ����	� 51� 	����


���� ����� ��	��� ��� �����$ �	�-��� ����� �������	����� ���� �� ��	� �
�� ����� ��� 6	�	�$

&���	� , �

��� 
������
 �� ��� ���	� ������	� �	� ��	 �	�� ��� 
��	��
$ �� �����7
 ����� 
����� ��� �����

-���� �
 	����	 ���� �����
� �� ��� ��� ��-�� �� ���

���� ��� 
�������� �
 ��� 
	������ �������

��� �
 �	��

�	��� �	�� ��� 
�����	� �	��� �	�� �
�� 8	�� ��� .�	����$ &���	� , �

9������
 �� ��� 
����� ������	� �	� ������� ������	� � ��� " �
�� %����� ��� .�	�
�$ &���	� , �

�/01� ����	���� 
�������� �� 	�
	������� ��� ��� ��-��
 ��	��� ��� ����� �� ������	� � 
���
$

��� ��� ����	����7
 
��! �� ��� 
������
 �� ��� "	� ������	�$ �������� �� �
 
������� ����	�
��������

# 4.�* #



Comparison of four chemical mechanisms

� ���� �

������ �� �	
����
	�
 ������� 	�	�� 
��
���
���
 ����
	��
� ��� 
	��� ��
���
 �
	��� ����� �	� 
����	�
 �� ��� �����

�����	���
� ����� ��� ����� �	� �����	�� � ����� ��� �
�

�	� 
	����
� �	� 	�	�� ������ ��� ����� ���  ���! ��	� �� ���

	������� "��� ��� #������ �	� �����	�� $ ���� ��	
 ��� 
	����
� �� ��� ���
� 	� ������ ��� �	���	 ��� #���
� �	�
�����	�� � �������� �����	���
 � ��� $��



Comparison of four chemical mechanisms

�� �������	
	 ��	�
������

���� �����	
��� ��� �������
� ��� ���� ����
�	�� ���������
� ����
���� �����	
���

�����	
�� ���������� �� ���� ��� � 
� �����	 �� ��!���	�� �����	
��� �� ����� ������� ����"�

����
�
�	 ��	 #� �!!
�
�	��� �	��	��
� 
�� 	��#�� �! ����
�� 
� 
	������
 
	 ��� !
��� 	��

�����	
��� %	�����
	� ��� 	��#�� �! ����
�� �
�� ���
 �� � ���� 
���
��
 #�� ������ �����	
���

&��� ������� �����	
��� ��� ���� #���
 �	 ����� 
	 ��
�� �� ��� 
! 
� ��	 #� ��
���
 �
�����

���
	� �� ���� ��������� 
	�����
	� ��� ��������
�	 ����
� ��� ��
	 ���������
��
�� �! ��� !���

�����	
��� ��� �����	��
 
	 �

���������
	
���� ��

�������

	
���� ��

��
������
�������

����   '( ��!���	�� �����	
���

)*��	
�
 �+ (, ��
���
�� �	
 ����	�� ��� ���
�
	 	��
����
���

��
���
 -. �.' �/' ����
���� 
� ��
���
�

����� '� �. ���� �� �#�0� 1 !������ ��
���
�	 �!
2/���

����� �� ��� 	
�� 
�������
� 
��� ��������������

������
	� ��� ����� 
����
��
�	� �! ��� !��� �����	
���� ��� ���� 
���
��
 �����	���
�	�� ������

��!�� �� ������� ������

.��� ��� #��� �����	
��3 ����

���� 
	���
��   ����
�� �	
 '( �4���
�	�� ��� ����
��� ����
�� ��� ��
� �! �( ���#��


	����	
� ����
��� . �#�	
�	� ���#�� ����
��� . 
	����	
� 
	�����

����� (' ���#�� ����	
� ����
��

�	
 '. ����	
� 
	�����

����� %� 
� 
��
�	�
 �� #� 0��

 !�� �
�����
�	� �! ����������
� ������ ��

�������
 ��	

�
�	��

.�'� ��� �*��	
�
 �����	
��

��� �*��	
�
 �����	
�� 
	���
�� �+ ����
�� �	
 (, �4���
�	�� ��� ���� ����
�� �56

��
���� ��
���
��� �	
 7)� �����	��� ��� ���
� 
	�� ��0���� 	�� ����
	� ������� 8
����

9 %2� 9



Comparison of four chemical mechanisms

��������� ��� ��	���� �
�� 
 ������� ������� �������� �����
���� �����
���� �������

�������� ��������� ���� �� �������
��
� � ����
 �� � �� ���� � ��� �� ��� � ����
 �� � � ��� �

�
� ���� � ����
 �� ! ��  ��� � ��� �" #�� $���
�� ��� ����� �
 ! 
�� ������ ����
��
� �
 ���


� %�� �� � ��� � &$���
�� ���� �� �� �� !� 
 �
�  ��� ���
 
 � ��� �'" #�� ��������
��
�

��������	�� �
��� ������� ��� ����� ���� �(�)�� (��� &������ ����*� �
� ������ ��������� ����

����*� ��������' �
� +,#- &����*� ������� ��� �� ��� +,#' ��� ����� ��������	��� �
 
 �
� !


�� �������" #���  ����
�� ��� ��������� � %����� �������
�����
 �� ��� ������	��� �� ���

��������� �
� ��� $���
��"

�"�" #�� �������  ����
�� 

#�� �������  ����
�� ��  ��� %� ��
��
��
� ��� �(�) ��� ��� �����" �
�� ��� ���

������ ��� $��� &)�� � ����� ����*� �������� �
� (��� ������� ����*� �������� �� ��� ��������

���� ��� �
��������� ���� ����*� ��������� ��� ��� �� #����'" (�� ����� ����*� �������� &�/

�������' ��� �� ��� �
�� ��� 
�� ������� 0�� �
� 0��1"

2
 ��� �(�)  ����
�� � ���
 �� � 3�� ������ ��� �
� �
 ���� ��� �������� ��� ����
��

�
 ��� ������
� 3���

VOCx�HO�RO2x

RO2x�NO�� ni t ONIT
� 1�� ni t � 1PROD1�� 2 PROD2���� n PRODn�NO2

����� �12# ��� ����
�� 
�������� �
� � ��� ������� ������" #��� �
����� ���� ��� �������

�������� ��������� ���
 ��� ��� ������ ���� ����
� �
 ��� ������
� 3��" 4�� ���� ����

���� ���������
 ���  ����
�� ��� �� ���
� ��  �
� ��� �� �� ���
�� ������
� 3�� �������"

5��� ��� 
�� ���� ���������
� ��� �������� �� ��� �������
� ������ �� ��� �� � �� � �� ����

VOCx�HO�� nit XO2N� 1�� nit XO2
�� � 1PROD1�� 2 PROD2���� n PRODn

XO2�NO�NO2
XO2N�NO�ONIT

� 23"6 �



Comparison of four chemical mechanisms

���� � ������� ��	����
 ��� �
 ���� ������ �� �������� ������� �������� ��������� �� ����� ���

������ ��� ����� ����� �� ��� ��� ��� ������
 ��� ��� �������� �� ��� ����� ���������  �!

������ ��� ����!


#
#
 ��� � ���  ������� 

��� � ���  ������� ����� ��� �� � ��� ���� ���������� �� ��� �������  ������� $ ��� �����

���� ���  ��� ���������
 ���! �% ������ ��� ���� �� ��� &# �������� �������'  ������ ��(#
$

������� �)*+
$ ������� ��*,
$ ��� ����� �)��
$ ��� �����!�� �(�(�
$ ������ �����!���

�)*-
$ ����������� ��������!�� �-��
$ �	������!� �����!��� �)*-�
$ ������� �������� ��./�


��� ����0!����!��������� �1).



�� �������

)� ��� �0������  ������� ��  ��� �������� ���� ��� ����� �����  ������� �$ ��� ������� ���� ��

��������� ���� ������� �� ���� ���
 ��� ��������� �� �������� ���� ���� ��� ����������� �������

��� �0������  ������� ��� ��� ����� � �����  ������� �$ �)�2$ ��� �������  ������� ���

��� � ���  ������� 
 /� ���� ��!$ ��� �� �������� ���� ����� �� ��� �������  ������� ���

���������� �������� ��� ��  ���


3
�
 �� ������� �� ��� .�0�������

��� ��� ����! �� .� ��� .�� �� ���  ���� �� ���4�� �! ��� ��������� �5�������� '

NO2�O 2 NO�O 3

���� �5�������� ��� �� ������ �� ��� .�0 ������������� �.� 6 .��

 )�� ��  ��� �� ��� �����

��������� ��������� .� ��� .�� ��� ������ ���� ������ ��� ��!$ ��� ��� ����! ��� �� ��� ��

� ���� �� .�0 �������������� ���� ��� � ������ �������
 /� ���� ���������$ .�0 ����4�� ���� �

�����4� ������
 ���������$ 4��! ��� ���������� ������� ��� ����  ������� � ��� �0������ ��� ���

.�0 �������


	 /�
7 	



Comparison of four chemical mechanisms

���� �� �������� ��� 	�
�	�	 
���������� �� ��
 ������������� ��� ��� ����� ������� �����������

�� �
�����
� ��� 
���������� ��� ���� �	���� ��� �	��� 	�������	 ���
���� �������������� ���

������� 
����������� ��� ������� ������ �� ��� ����� 
�	��� ��� �����
 �� ���� ��� ����� ������

��� ���� ���� ������� ��
�� ��� ���� ���� �	������� ��� ���� ��� 	��� 
���������� ������� ���

���� 	�������	� ��� ��� ��
�

�� ���� ����	�� 
����

 ��� ! "���� ��#! !��! $#�%!

&���� $���� #�'( #�%)

 ��� #  ����� $���% ��#* $��''

+����� ��!� ��(, !���

 ��� ( -��� $��#! ��%, (�%*

+������ $��!� ��#� ��(�


� ������� ���#� ��!�# ��('#

����� �� �� ��	
��� 
�	 ����������
�� �
��������� ������� ��� �	������ ��� ��� ����� ������
��� ��� ��� �����
����������� ����
�� �������
��� �
��������� ��� 
� ���� �� ������� 
�	 ����������
�� �
��������� �� ��� ����� ����
��

'�#�  �	������� �� ��� �( �������

�.��� �� � �����
��� ��������� ���	�
 �� � ��	���
 ��� ������ �������� ������� ��������� +� 

��
 ��
 �� 	��� ����������� /���� ��� ��	���� �� ��� +� �������� ��� ����	���������� ��

��
���
�� ��
 0������ ��
1�� ��� 2�# ���	����� 
����� �� ��� ���� �����
 	�������	�� �����

�.��� ������� ��� �
�����
 ��� �� �� �
����� ��� ��	��

��� ������� �� ��� ����� ������ 	�������	� ��� ���� ��	����� ��� 	��� �	������� 
����������

������ �� ��� ������� �� ��� �	��� 	�������	 3��� 4����� (�� 5� ����� �������� ��� �	��� 	�������	

�����	�� 	��� �.��� 
����� ��� ������ 5� �������
 ������ ��� �	��� 	�������	6� ������� ������� �

���0 �� �.��� �� ��� 	������ 3��� "���� ��
 &����� 4����� (��

��� ��� �.��� ������������� 
����� ��� ����� �� �
������
 �� ��� ��� ��� ��	��
 �������6 ����

��������� ��� ���������
�

$ 5+�!� $



Comparison of four chemical mechanisms

� ����� �

������ �� �	
�� ����
�� �
� ��� �
�� ���������� �
� ��� ����� ������������ �����
�� �����
����� ��
�� ��� ������ ���� ��
�

��
 ��� ������� ���� �� ���� ��� ������� ���� �� � �� �� ����

�� �
��! 
���� �"������ ��� ������ �
��! 
����
������� �� ��� �

�� ���# 
��� ��� ���

 �� ����$�
���� �
��! 
���� ��
# ��� ���

 ��������� ��%�� �����������
# ���������
����
���



Comparison of four chemical mechanisms

��� �������� �����	�
�
 ��� ��
�	�� �� �������� �������	
 �
 ��� 
����

L�x �
k L

x

�
j

a L
j P j

����� � �
 ��� ������ 
�����
� � 
��	�
 
�� � 	����� 	 �
 ���� 
�����
� ��� �������	 �����

�����
�	�
 ��� ��� ���� �������	
 �
 ���
� 	 ���� 
�����
 ���� ��� 
�����
 � ����� �� �������� �� ���

��� �������
 
����� �� ��� �������	
� ��� ���� ��	
��	� � �

� �	� ��� ���������	 ���

����	� � �

�

��� ��� ���� ����� �
 �
 ��� ��	
��	�
 �	 ��� ���� �������	
 �
�� !������ ����� " �� � �����������

�
 ��
����� ������	 �	�������� ���� ��	
��	�
 �
 ��� ���� 
�����
� #�

���	��
 ��	 ����� ���� ���	

��� �����
 �
 �� 	������ ��� ������ ���� ��	
��	� ��� �����
��� �� � ��� � ������������	 �


��� ������ 
�����
 �	�� ����
 ���� 
�����
 ���� �� � ���� ��	
��	� ������������ $�������% ������

���� ��	
��	�
 ��� ������
�� 
�� ��� �������	
 ���� &'� ���
 ���	
 ���� � ���� 
�����
 ���� ���

���������� ��	 �� ��	
������ �
 ���� ������� �	 ��� �����	�
� ���	 �	�� ����� �	 � ������


�����
� "	 ������� �
  ���	 �� ��� �������	 �
 ����	�
 �&�(� ���� �)�	�  ���	 �������
 ����


����������� �'!'&�� ��� 
���� �����	�
� 
���
 ����
� ��� ����� ��

 &�( ���	 ��� �����

����� �����	�
�
 ����	 ��� 	� �� �	� ����
� �	� ����� ���� '!'& �*� ��� +�� &�( �
 ����

������	 ���� �)�	� ����	 ��� 	� ��% �����	 �� �	 ���� ���������	 �
 
������������

, -.�/0 ,

������ �� �	
 ��
������ ��� ���� �� 
���� �
����� ����� ���� �� ������ ����� ��� ���

 ��������� ����� 
�!���� 
���� �!������ �!! ���� �	
# !��� ���������� �����



Comparison of four chemical mechanisms

���� ���� ���	
����
 �� ����
	��� ��	�������
� ����� ���
�
����� 	
��
� ��� 
���� ��
��� ���

���
�
� ���� �� ���
� �
 ����
��	 ����� �����
 �
	 ������ ���
�� ���  � ���
 �� ��� �

 ���

�����	� !"# �� �����$	���������	 �
 !" �
	 "%� ��� ������ ������
� ���� "# �� ���	
�� ���
�� &


�����
�� �� �
�
�� '"( �
	 !")� *"# �� ��	
��	 �� !"� ����
�����
� !"#� ���� ����� ���	� ��

� �
�� ���

� �� ���
� �������	 �
 � ����� ���� �
 ��� ���
�
��

����� ����	
���� �
�
 ��� ����� ���	��

�� ������� ��� ���
� ��
��
������
� ���� ��� ����� 	����
� ��� �������� ���� ���
 
��	,

� ��� ���
 	������
��
1

Nhour�Ncell
� O 3

ext
�O 3

mech

� ��� ��)��
� 	������
�� max O 3
ext
�O 3

mech

-�)�. �
 �
��������� �� ��� ��� �)��
	�	 �����
��� �
	 -����. �� ��� * (�� ��� ��	
��	

�����
��� �� ��� ����� �����
���� &
 ���� ������ ��� �����
�� ���
� �� ��� 	������
��� �� 
��	 �


��	�� �� ����	 � 
�
����������
 �� ��� �������� �
	 
������� 	������
���� ��� ���
���� �
 ���� ���

�����
��	 �
 ,

���� ������� �	
��

���
 ���
� 	������
�� /�0# /�#� /�1�

��)��
� ���
� 	������
�� #��2 0��/2 �2�3�

�	��� �� ��	� 	�� �	����� ����� �����
����� ����� ������� ��� �������� ����	���� 	�� ��� ����
 ��
�� ����	����� �
�

��� ����� ���	���

��� ���
 	������
��� ���� ���� ��� ���� ������ ���
� �� ����� ���
 /�2 ���� ��� ��� �����

���������
�� �
� ����� �� � 
������ �
������ �
 ��� ��)��
� 	������
��� ���� * (� �� ���

����� �����
���� ���� ���
� ���� ��� 	������
��� ��� ��
������ 
�� �������
�� �
� �������� ������

	������
��� ���
�� ��� ��)��
� 	������
�� ������
 * (� �
	 ��� �)��
	�	 �����
��� �� ����

������ ���
�
� ���� ��� ��� �����
���� ��� ���� ����� �� ���� ������

$ &'�0� $



Comparison of four chemical mechanisms

���� ������	
�� �
 
�������� ���


��� ������� ������	
� �������
 ��� ���� 
�������� �����������
 	� ��

 �������� ����
� ��	


	
 ��� �� ��� ��� ����	
��� ��������	
��	�� �
 ��� ��� 
���	�
� ��� �������
 �
 ��� �����	��
 �


��� �	�� �� ��� 
����� �� ��� 
��� �	�� �
 ��� ��� ����
����
�

VOC�OH� XO2�Secondary VOC
XO2�NO�NO2

 � �!�" �� �����

VOC�OH�RO2
RO2�NO�NO2�Secondary VOC
RO2�HO2�ROOH
RO2�RO2�Products including secondary VOCs

��	
 ����
 ���� ���
� 
�������� ���
 ��� �����
�	����� 	� ��� ������� ������	
� ����� ���

��# ����������	�� ����	�	��
� $#����� 	
 %	��� �	�� &�&� '(	%��� �)�

*���� 	
 	� ��� "	��� ��	%�������� ��� ��
 �	%� ��# ����������	��
� !� ��	
 
���	��+ ��� &�&�

����������	��
 %	��� �� ��� ������� ������	
� ��� ���� ���
� �� ��� �!�" ��
���
� �� ���

��������+ 	� �������+ ��# 	
 ������ ���+ ��� ��� ������� ������	
� �����
�	����
 ��� &�&�

����������	���

,  ��-. ,

������ �� �	�
 �����
� �
 ������� ��� ������ ��� ������� ��������� �������� 
�� ���� �	�
 �� ���� �����
�� �����
����������



Comparison of four chemical mechanisms

���� ������	 ��
��� ��������������� �� �������� �������

��
� ���� ���� �������� ������� ���� ��� �������� ��������� ���� � �� !� � ���������� �� ���

������� �� ����� �"� ���������� "��� ����� ��� ��� ������ "���� ��� �� ������� �� ����

��������������� #� ��� ��
� ��������������� �� 	���$ ����� "��� �� ���� ������ ���������� ���"���

���� ����������� ��������


���������	 ��� �%��� �������$ ��� �"� ���������� ��� &��� �������� ����� �� �������� ��

��	�������� ���������� �� �%��� ��������������� '��(��	 �� ��� ������� ���� ������ �� ��� �"�

����������$ �� �� ���� ���� (������ ��� ��"�� �� ��� ������ ���������� ��� ������&��� �� (������

�� ��"�� �� ��
� ������� �� �� ���������� ���� ��� ����� ������&� (������� ���� ��� ���������

���� ��������$ ���������	 ���� ����������� 
����)������ ��� ������� ������ �� ����� ���������

���(� �* ��� ��������! ��� ���������� ��	��� �� ��� �������� ����������

���� +������ ����������

#� ����� �� ��&� � 	������ �&��&��" �� ��� ���������� �� ��� ���� ����������$ ��� �&���	� ��

��� �������� ,���� ���,! �� ��� ������&� ����������� ���"��� ��� �������� ��� ��� ����� �����

���������� ��� ���������-

AAV�
�

i� 1, n

Xi

n
"��� Xi�

Ri
ext
�Ri

mech

R ext
��� Rext

�

�
j� 1, n

Rj
ext

n

� �� ��� ������������� ������� ��� ��� &������� �� �������� �*.$ /*�$ �* ��� ���������!$ 0���1 ��

����������� ������ ��� ��� ���������� "��� ��� �������� ��������� ��� 0����1 �� ��� ��
�$ ���

������� �� ��� ����� ���������� 2 �� ��������� ��� ���������� ���"��� �"� ����������

���������� "��� ������� �� �
��� $ ��� �&���	� ������ �� ��� �������� ���������� 3���	 ������&�

���������� ����"� �� ������� ������� ��&��	 ��������� ���	�� �� &�����$ ��� ����	 ��� ���� ������

�
��� �� ��������� ������� �� � �

��� ���� ������ ���� &����!$ �&���� ������	 ������	������ ��	� �������

"��� ������	 "��� &��� ����� &������ ��� ����$ �������� �� 	����� ��&�� ��� ��� "���� ������

4 #,�5� 4



Comparison of four chemical mechanisms

��� ��� �� ��	�
� �
 
�������� �� ��� ��
��	�� ���	� �� � �� ����� �� ����� ���� ��� 
�
����� ���

�������� ����������
 ��	�����
� ���� ������ ��
	��
 ��� 
��
����� �� ���	�� ��

�� 
���
 ���� ��� ��� � ��� ���	��� �������
� ��� ��� 
���� �������
�� ��� �!��� ��������

���������� 
��" 	���� #�$ %� ��� &'(� �� �
 ����"
 ����� ���� ��$ %� ��� ��� � ��� ��	�

����������
 ��� 	���� � %� )��
 
���
 ����� ��� ���� �������	� �� ��� �� ���
���
�� ����

��� �(������ �������
��

)�� 
�������" *'� ��� �� � ���
������ ����� +	
 �� #, %- ��� ��� ��� ��� ���	���

�������
� �	� ���� ���" ���� ��� ��� 
���� �������
� +$� %-� )��
 �
 � 
����� ��
�������� ���

��� 	
� �� ���
 �������
��

$��� �./ ����

� �������� 
�����0
 
��
������" �� ��� �	���� �� 

����
 +���� ��

��� �� �./ ����- ��
���
 ��

��� �"
� �� ��� 
������ �� � ������� ������� ������
��� ��� �	���� �� �������� 

����
 ���� ��

1 �*�#� 1

������ �� ��	 
� �
� �������� ����������� ������� �
� �������� ��� �
� 
�
�� �
��� ���
������ �
� ��� ���� ��� ���
����
���� �
� 
!
�� ��� ���� ����������� ��� ������ ����� � " # $���������� ��
� ��
� ��%& �
 �
� ����� ���
����� 
���� �
� ����� ���
����� �

�� ���� ����������� ����������� �
� ���
����� 	�% 

RACM Reduced Small
0.000

0.050

0.100

0.150

0.200

0.250

0.300

0.350

0.400

0.450

0.500

0.550

0.600

O3

NOx
RO2

ALD

A
A

V



Comparison of four chemical mechanisms

�������� ��	 �
� ��������� 

���� ��������
 � ������ ������
� 
� ��� ����� �� �������� 
� ���������



���� ���	
 � ������ �����
�
� ����� ���	
 �
 � 
��
�	 
�	�� ��
��� 
� ���� �
�
�����
�� ���

�
�� ��	 ��
�
 

���� 	���	�
 ��� �������� ������
�
 �� ��
 ��
��
 ��
�� �� ��	 ��
 ��� �!

"##$%& ��� ��
��� ������
�
 ��� 

���	 ���������'! ��	 ��� 
�
��� 
��
 ���������'� ��� ��
��� 
�

��� ���� ��
���
 ������
�� ������� �������' �
� )��	��������' *�� 

���
� �� *�������

��� 
�������
�
 ���� *��� ����
���	 ��	�� +�, +
����
 -! 
� +�, .��	� "// �
�0
����
�
� ���

���������
�
 
�������	 1# �
��
� ��� ��� �
���  ��2 �

0 3 �
��
 ��	 $/ ������
 �
 �
������

��� 
�������
�� ��0��� ���
 ���� �
 ���������! ��� �
�����

� ���� ��� 
���� ����� �������
�


��� ���
����	 �� �

��������� 	
���� �� ������� ��� ���� �����

 ��2 4$ 3 � $/ "

5����	�	 #- "/ � $/ "�#

 �	���	 36 1 � $/ /�63

+���� 1# " � $/ /�14

����� �� �	
 ��
� ������ �� ��� ���� 
�������
� �� ��
����� � �� ����� ��
��������

��� �����	�	 �������
� �
 ���

� ����� 
�
��� �"�# ����
% ����  ��2 �"/ �
��
 ��	 $/

������
%� ���� � ���������
� ���� 
� 1 ��	 � ���� �
��
! ��� ��	���	 �������
� �
 �
�� ����

����� �
 ��
� �
  ��2 �/�63%� ��� 
���� �������
� �
 ��
�����
����' ��� ��
��� �" ��	 � ����

�
��%! ���� ���

� � �
���� 
� ���  ��2 ��� ���� �/�14%�

���
� 	���������
 ��� ������' 	�� �
 ��� ���*�� 
� 
�����
� �
 �����
�
� ���
! 7����� 4 
�
�
 ���

��
��� 
� ��� ��� ���� ���� ��
���� �
 ��� ���*�� 
� 
�����
�

8� 
�	�� �
 �

�

 ��� ���������' 
� ��� 	�������� �������
�
! ��� �
��
���� �������
� ��% ��
 *���

	�����	&

c�1�
m

max m
���� m�

1
Nhour�Ncell

� O 3
ext
�O 3

mech

��� ������� 
� � �
 ��� ������� 
9
�� �
���������
� �� ��
��	 ����� 
��� ��� ��� ����
 ��	 ���

��� �
��
 
� ��� �*

���� ����� 
� ��� 	���������
 *������ ��� �����	�	 ��	 ��� ����� 
����


� 8:�"4 �



Comparison of four chemical mechanisms

����������� 	
 ��������
� 
�� �
����� ����� �����
��� �� 
�� ��� �� 
�� ������� ���������� ��
�

������
 
� 
�� ��
����� ���������� ��� � ���
����� �� �
� ��
��
�� ���������� 
����� �� ������
����

� �� ����� 
� � ��� 
�� ��
����� ��� ����������� ��� 
� � ��� 
�� ��������� ��
� 
�� ������


�����������

��� ���
 �� 
�� � ���
����� ������� ����� 
��
 
�� ������� ��������� ��
�� 
�� ���
 ��������

�����
� ��� � 
��� ��� ���
 �� �������
��� 
��� ����� 
���� �� ���

�� �������	��

	� ����� 
� �� ��������
 ����
 ��� ������
��� 
����!����������� ��������� ��� �����
� ������ ���


������� �� ��
���� �������� ���������� " �������� ��������� ��
�� ���� ������
� �����
� �� �


��� � ����� ������ �� ������� ��
 
�� 
��� ������ ��� 
�� �������
��� ���� ���
 ��
� 
�� ������

�� �������� " ���������� �� ���� �������� ��������� ��� ���� ������
��� ��� 
���� ���

! 	#��$ !

������ �� ��	
�� �� 
�����
 �� ��� 	������
	
 ���
�
 ��� ��	�� ��� ���� ���� ���	���
 
���
 ��� ������ �� ��� ��	�
���� ��
���� �� ��� ��	
�� �� 
�����
 �� ��� ���� ��
��� 	������
	
� ��� ��� ������� 
�� ��� ��������� �������� ��� �� ��� ����
�� ��� ��������
 
����� ���� � 	���� �����
���� ��� 
����� ���� �
 ��� � ��������� !
�� ���������� �� �� �"� #� �	���
�
�
 ���
���������� �� ��� ��� ������� 	������
	 ����� ���� ���� ���� �%��� ��
���
 ���� � ��� ����������� ��	��

20 30 40 50 60 70 80 90 100
50

100

150

200

250

300

350

400

450

500

550

600

650

0

0.1

0.2

0.3

0.4

0.5

0.6

0.7

0.8

0.9

1

Small

Reduced

RACM

Extended

CPU time

c criterion

Number of species

C
P

U
 ti

m
e 

[m
in

]



Comparison of four chemical mechanisms

���������� ��� 	���
 �� ��� 
��� ���������� ��� �� �����
 �����
�
 ��������� �� ��

��������� �� 
���� ��� ��
���
 ��������� ��� � 
�������� 
�� ��������� ����� ���� ���� 
��

�������� ������� ��
 ��� ����� ��������� ��� ��� ���� ��
������ �� ��� ������ 	�� ��� �

�������

��� �������� ��� �������� �� ��� ������� ����� �� ��
����� ���� �� ������� ������ 	������

����
 ��
 ��������� ����� �� ������
 ���� ���������� �� ����� �� � ���� 
����

��� ���� ���������� ��� ����������
 �� ��� �����!
���������� ��
�� ��"�� ��
 ��� �� ���


����� �� ������ ���� ��� 
���������� ��#� 	��� ����
 	������ ��� �������� ������� �� 
���

��
 ��� �����
�
 ���������� 	�� ��� ������ ���
� ������ ����� ��� �"$ ����� ���� %�������� ���

��
���
�� ��
 &������ ��������������� �� 
���� ���� ��� ��� &������ �����
 �� ��� '(�

������� ��
 ��� ��� ��
���
�� �����
 �� �)*� �������
 �� ��� ��� ����������� �� ��� �������

���� ��� �����
�
 ��������� ��� ���� ���� ����������� �� �����	���#� ��� ��� ��� �� � �����!


���������� ��
�� ��� ����� ������������� +� �����
 	� &��� ��� ����������� ���
��� � ������ ��#��

�� �������� ���������� �� ��
���
�� ��
 &������� ��� ��
���
 ��������� �� ���� ���� ����� ��

���� �� 
���� +�� ���
 ������� ,������������ � ���- ������ ��� ��� ��� ��
������ �������������

��������� ������� 	�� ����� ��� ������������ ���� �����
��� ���� .�� � ���� ��� ��
���


��������� �� ��� 	��� ���������� 	������ �������� ��
 ����������� ����
� ��� �����

��������� �� ������ ����� ������ ���� ��� ��
���
� 	�� ����� ��� ����������� 
���������� �� � ���

���
������ ��
 ���� +� ��� ����� 	� ���
 ��� � ��� ��
������ 	�� ���� 	� ������������ ������ ���

/���& ����������� ���&��

����������

������� "�� 0��
���
� "� 
� 1234� ��� ��������� ����	���� �����
 ,""�- ��� ���!
��������

������������ 5������ �� ������������� "������� 64� ��� 174!�81�

! +��12 !



Comparison of four chemical mechanisms

���� ��� ���� 	�
�� �

�� � ��������� ������ ��� ��� ����������� �� ��� ���
����� ��������

���� ��������� �� �����
����������� ����������� ������� ����������� ������������  ���

!"�� $�� �%� ��� !�%"
!�&'�

(��)���� *�� ����������� *�
+�� �������� �� ��� �

&� �������� ��������� �� �������������

���������� ���� ��� �,��� ������� ��� ������� ���������� ����-���� �����������

������������  ��� �'� $�� &� ��� 
.�

&&�

+�������� ��� $������ ��� /������ ��� (�������� /�� 0������� 0�� ��������� ��� !''!� 0��������� �� ���

�1��� ��������� �� ��� �������� ���� �� ��� 2�  ����-� *������ �� �����-����� ���������

 ��� �'"� $�� 3!!�

0���4,��� �� ��� (�������� /�� (���� +�� 0������� ��� �

"� � ��, ��������� ��� ��������

����������� ��������- ���������� *������ �� �����-����� ���������  ��� �'!� $�� 3!!�

��� !.5%"
!.5"
�

 ������ ��� 6��4����� +�� ���7� *�� ���)���� 3�� !''��  ��������� �� � �-)��� �����������

�-���� ��� ��� �1��� ������������� ���� ��� 2���� ����� ����������� ������������  ���

�.� $�� �%� ��� !%%

!%&��


 8 �!' 
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 ���� ���������� �� �)* ��� �����	�� $#

1. NO2 � O3P + NO
2. O3 � O1D + O2
3. O3 � O3P + O2
4. HONO � HO + NO
5. HNO3 � HO + NO2
6. HNO4 � 0.65 HO2 + 0.65 NO2 + 0.35 HO

+ 0.35 NO3
7. NO3 � NO + O2
8. NO3 � NO2 + O3P
9. H2O2 � HO + HO
10. HCHO � H2 + CO
11. HCHO � 2 HO2 + CO
12. ALD � NO2 + HO2 + CO

13. OP1 � HCHO + HO2  + HO
14. OP2 � ALD + HO2 + HO
15. PAA � MO2 + HO
16. KET � ETHP + ACO3
17. GYL � 0.13 HCHO + 1.87 CO + 0.87 H2
18. GLY � 0.45 HCHO + 1.55 CO

+ 0.80 HO2 + 0.15 H2
19. MGLY � CO + HO2 + ACO3
20. DCB � TCO3 + HO2
21. ONIT � 0.20 ALD + 0.80 KET + HO2

+NO2
22. MACR � CO + HCHO + HO2 + ACO3
23. HKET � HCHO + HO2 + ACO3

+ ��, +



Appendix: The three new mechanisms

�� � �� ���	
���� 

� 	

����
�� �	
� �� �	����	
�� ���

-17 GLY � 2 CO + 2 HO2 rate = 0.4 * rate(18)

-18 GLY � CO + HCHO rate = 0.13 * rate(17) + 0.45 * rate(18)

-24 GLY � 2 CO + H2 rate = 0.87 * rate(17) + 0.15 * rate(18)
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 (
1.

00
0,

 2
1)

; 

C
H

4 
+

 H
O

=
1.

00
0 

M
O

2
th

er
m

al
 (

4.
48

E
-1

2,
 1

93
1.

3)
; 

A
LK

 +
 H

O
=

1.
06

9 
X

O
2 

+
 0

.8
35

 H
O

2 
+

 0
.0

03
 C

O
 +

 0
.0

03
 H

O
 

+
 0

.0
16

 H
C

H
O

 +
 0

.0
45

 M
O

2 
+

 0
.3

43
 A

LD
 +

 0
.0

06
 A

LD
R

 
+

 0
.1

17
 X

O
2N

th
er

m
al

 (
9.

70
E

-1
2,

 2
17

.2
);

 

O
LE

 +
 H

O
=

0.
96

4 
X

O
2 

+
 0

.9
55

 H
O

2 
+

 0
.8

49
 H

C
H

O
 +

 0
.0

01
 A

C
O

3 
+

 0
.6

37
 A

LD
 +

 0
.3

65
 O

LE
 +

 0
.0

26
 X

O
2N

th
er

m
al

 (
1.

47
E

-1
1,

 -
40

3.
9)

; 

A
LD

 +
 H

O
=

1.
00

0 
A

C
O

3
th

er
m

al
 (

5.
55

E
-1

2,
 -

33
1.

0)
; 

A
LD

R
 +

 H
O

=
0.

71
6 

A
C

O
3 

+
 0

.2
84

 H
O

2 
+

 1
.0

95
 C

O
th

er
m

al
 (

1.
43

E
-1

1,
 0

.0
);

 

H
C

H
O

 +
 H

O
=

1.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 C
O

th
er

m
al

 (
1.

00
E

-1
1,

 0
.0

);
 

P
A

N
 +

 H
O

=
0.

99
1 

X
O

2 
+

 0
.9

91
 N

O
3 

+
 0

.9
91

 H
C

H
O

 +
 0

.0
09

 X
O

2N
th

er
m

al
 (

4.
00

E
-1

4,
 0

.0
);

 

O
N

IT
 +

 H
O

=
0.

49
8 

X
O

2 
+

 0
.5

49
 N

O
2 

+
 0

.4
38

 H
O

2 
+

 0
.0

55
 H

C
H

O
 

+
 0

.4
38

 O
N

IT
 +

 0
.0

08
 X

O
2N

 
th

er
m

al
 (

5.
31

E
-1

2,
 2

60
.0

);
 

O
LE

 +
 N

O
3

=
1.

03
0 

X
O

2 
+

 0
.7

31
 N

O
2 

+
 0

.2
28

 H
O

2 
+

 0
.0

96
 H

C
H

O
 

+
 0

.0
11

 A
C

O
3 

+
 0

.2
39

 O
N

IT
 +

 0
.6

97
 A

LD
 +

 0
.0

01
 A

LD
R

 
+

 0
.5

53
 O

LE
 +

 0
.0

30
 X

O
2N

 

th
er

m
al

 (
7.

44
E

-1
3,

 -
16

4.
3)

; 

A
LD

 +
 N

O
3

=
1.

00
0 

A
C

O
3 

+
 1

.0
00

 H
N

O
3

th
er

m
al

 (
1.

40
E

-1
2,

 1
90

0.
0)

; 

A
LD

R
 +

 N
O

3
=

0.
60

1 
A

C
O

3 
+

 0
.3

99
 H

O
2 

+
 1

.1
33

 C
O

 +
 1

.0
00

 H
N

O
3

th
er

m
al

 (
2.

15
E

-1
2,

 1
90

0.
0)

; 

H
C

H
O

 +
 N

O
3

=
1.

00
0 

H
O

2 
+

 1
.0

00
 C

O
 +

 1
.0

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
 (

3.
40

E
-1

3,
 1

90
0.

0)
; 

O
LE

 +
 O

3
=

0.
34

2 
H

O
2 

+
 0

.3
53

 C
O

 +
 0

.3
24

 H
O

 +
 0

.0
05

 H
2O

2 
+

 0
.0

33
 O

3P
 +

 0
.1

72
 X

O
2 

+
 0

.6
83

 H
C

H
O

 +
 0

.0
60

 M
O

2 
+

 0
.0

56
 A

C
O

3+
 0

.5
79

 A
LD

 +
 0

.0
42

 A
LD

R
 +

 0
.2

95
 O

LE

th
er

m
al

 (
8.

50
E

-1
6,

 8
86

.4
);

 

P
A

N
=

1.
00

0 
A

C
O

3 
+

 1
.0

00
 N

O
2

tr
oe

-e
qu

il 
(9

.7
0E

-2
9,

 5
.6

,
9.

30
E

-1
2,

 1
.5

, 1
.1

6e
28

,
13

95
4.

);

X
O

2 
+

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2
th

er
m

al
 (

4.
00

E
-1

2,
 0

.0
);

 

M
O

2 
+

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2 

+
 1

.0
00

 H
C

H
O

th
er

m
al

 (
4.

20
E

-1
2,

 -
18

0.
0)

; 

A
C

O
3 

+
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.0
01

 H
O

2 
+

 0
.0

01
 C

O
+

 0
.9

99
 M

O
2 

th
er

m
al

 (
2.

00
E

-1
1,

 0
.0

);
 

X
O

2N
 +

 N
O

=
1.

00
0 

O
N

IT
th

er
m

al
 (

4.
22

E
-1

2,
 -

25
.0

);
 

A
C

O
3 

+
 N

O
2

=
1.

00
0 

P
A

N
tr

oe
 (

9.
70

E
-2

9,
 5

.6
, 9

.3
0E

-1
2,

1.
5)

;

X
O

2 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2

th
er

m
al

 (
1.

20
E

-1
2,

 0
.0

);
 

M
O

2 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.0

00
 H

C
H

O
th

er
m

al
 (

1.
20

E
-1

2,
 0

.0
);

 

A
C

O
3 

+
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.0

01
 H

O
2 

+
 0

.0
01

 C
O

 +
 0

.9
99

 M
O

2
th

er
m

al
 (

4.
00

E
-1

2,
 0

.0
);

 

X
O

2N
 +

 N
O

3
=

0.
97

5 
H

O
2 

+
 0

.3
07

 X
O

2 
+

 0
.0

01
 H

C
H

O
 +

 0
.0

25
 M

O
2 

+
 0

.7
01

 A
LD

 +
 0

.5
08

 O
LE

 +
 1

.0
00

 N
O

2 
th

er
m

al
 (

1.
20

E
-1

2,
 0

.0
);

 

X
O

2 
+

 H
O

2
=

th
er

m
al

 (
1.

66
E

-1
3,

-1
30

0.
0)

; 

M
O

2 
+

 H
O

2
=

th
er

m
al

 (
3.

80
E

-1
3,

 -
80

0.
0)

; 

A
C

O
3 

+
 H

O
2

=
th

er
m

al
 (

1.
15

E
-1

2,
 -

55
0.

0)
; 

X
O

2N
 +

 H
O

2
=

th
er

m
al

 (
1.

65
E

-1
3,

-1
29

4.
0)

; 

A
C

O
3 

+
 H

O
2

=
1.

00
0 

O
3 

+
 0

.0
01

 A
LD

R
th

er
m

al
 (

3.
86

E
-1

6,
-2

64
0.

0)
; 

X
O

2 
+

 M
O

2
=

1.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 H
C

H
O

th
er

m
al

 (
7.

34
E

-1
4,

 -
93

9.
7)

; 

2 
M

O
2

=
0.

66
8 

H
O

2 
+

 1
.3

34
 H

C
H

O
th

er
m

al
 (

9.
10

E
-1

4,
 -

41
6.

0)
; 

A
C

O
3 

+
 M

O
2

=
0.

85
8 

H
O

2 
+

 1
.0

00
 H

C
H

O
 +

 0
.8

57
 M

O
2

th
er

m
al

 (
8.

60
E

-1
2,

 0
.0

);
 

X
O

2N
 +

 M
O

2
=

1.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 H
C

H
O

th
er

m
al

 (
4.

96
E

-1
4,

 -
89

0.
3)

; 

X
O

2 
+

 A
C

O
3

=
0.

00
1 

H
O

2 
+

 0
.0

01
 C

O
 +

 0
.9

99
 M

O
2

th
er

m
al

 (
1.

52
E

-1
2,

 -
57

9.
3)

; 



2 
A

C
O

3
=

0.
00

1 
H

O
2 

+
 0

.0
01

 C
O

 +
 1

.9
99

 M
O

2
th

er
m

al
 (

2.
85

E
-1

2,
 -

53
0.

0)
; 

X
O

2N
 +

 A
C

O
3

=
0.

00
1 

H
O

2 
+

 0
.0

01
 C

O
 +

 0
.9

99
 M

O
2

th
er

m
al

 (
3.

51
E

-1
2,

 -
35

2.
2)

; 

2 
X

O
2

=
th

er
m

al
 (

1.
85

E
-1

4,
-1

51
4.

4)
; 

X
O

2N
 +

 X
O

2
=

th
er

m
al

 (
1.

85
E

-1
4,

-1
32

2.
6)

; 

2 
X

O
2N

=
th

er
m

al
 (

1.
85

E
-1

4,
-1

32
2.

6)
; 

O
3P

 +
 O

2
=

1.
00

0 
O

3 
sp

ec
ia

l (
"K

 =
 a

irc
*6

.e
-3

4*
(t

em
p/

30
0.

)*
* 

(-
2.

3)
")

; 

O
3P

 +
 O

3
=

th
er

m
al

 (
8.

00
E

-1
2,

 2
06

0.
0)

; 

O
1D

 +
 N

2
=

1.
00

0 
O

3P
th

er
m

al
 (

1.
80

E
-1

1,
 -

11
0.

0)
; 

O
1D

 +
 O

2
=

1.
00

0 
O

3P
th

er
m

al
 (

3.
20

E
-1

1,
 -

70
.0

);
 

O
1D

 +
 H

2O
=

2.
00

0 
H

O
th

er
m

al
 (

2.
20

E
-1

0,
 0

.0
);

 

O
3 

+
 H

O
=

1.
00

0 
H

O
2

th
er

m
al

 (
1.

60
E

-1
2,

 9
40

.0
);

 

O
3 

+
 H

O
2

=
1.

00
0 

H
O

th
er

m
al

 (
1.

10
E

-1
4,

 5
00

.0
);

 

H
O

 +
 H

O
2

=
th

er
m

al
 (

4.
80

E
-1

1,
 -

25
0.

0)
; 

H
2O

2 
+

 H
O

=
1.

00
0 

H
O

2
th

er
m

al
 (

2.
90

E
-1

2,
 1

60
.0

);
 

2 
H

O
2

=
1.

00
0 

H
2O

2 
sp

ec
ia

l (
"K

 =
 2

.3
d-

13
*e

xp
(6

00
./t

em
p)

 +
 1

.7
d-

33
*a

irc
*

ex
p 

(1
00

0.
/te

m
p)

")
; 

2 
H

O
2 

+
 H

2O
=

1.
00

0 
H

2O
2 

sp
ec

ia
l (

"K
 =

 3
.2

2d
-3

4*
ex

p
(2

80
0.

/te
m

p)
 +

 2
.3

8d
-5

4*
ai

rc
*

ex
p 

(3
20

0.
/te

m
p)

")
; 

O
3P

 +
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2 

tr
oe

 (
9.

E
-3

2,
 1

.5
, 3

E
-1

1,
 0

.)
; 

O
3P

 +
 N

O
2

=
1.

00
0 

N
O

th
er

m
al

 (
6.

50
E

-1
2,

 -
12

0.
0)

; 

O
3P

 +
 N

O
2

=
1.

00
0 

N
O

3 
tr

oe
 (

9.
E

-3
2,

 2
.0

, 2
.2

0E
-1

1,
0.

);
 

H
O

 +
 N

O
=

1.
00

0 
H

O
N

O
 

tr
oe

 (
7.

E
-3

1,
 2

.6
, 1

.5
0E

-1
1,

0.
5)

; 

H
O

 +
 N

O
2

=
1.

00
0 

H
N

O
3 

tr
oe

 (
2.

60
E

-3
0,

 3
.2

, 2
.4

0E
-1

1,
1.

3)
; 

H
O

 +
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2

th
er

m
al

 (
2.

20
E

-1
1,

 0
.0

);
 

H
O

2 
+

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
th

er
m

al
 (

3.
70

E
-1

2,
 -

25
0.

0)
; 

H
O

2 
+

 N
O

2
=

1.
00

0 
H

N
O

4 
tr

oe
 (

1.
80

E
-3

1,
 3

.2
, 4

.7
0E

-1
2,

1.
4)

; 

H
N

O
4

=
1.

00
0 

H
O

2 
+

 1
.0

00
 N

O
2 

tr
oe

-e
qu

il 
(1

.8
0E

-3
1,

 3
.2

,
4.

70
E

-1
2,

 1
.4

, 4
.7

6e
26

,
10

90
0.

);
 

H
O

2 
+

 N
O

3
=

0.
30

0 
H

N
O

3 
+

 0
.7

00
 N

O
2 

+
 0

.7
00

 H
O

th
er

m
al

 (
3.

50
E

-1
2,

 0
.0

);
 

H
O

 +
 H

O
N

O
=

1.
00

0 
N

O
2

th
er

m
al

 (
1.

80
E

-1
1,

 3
90

.0
);

 

H
O

 +
 H

N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
3 

sp
ec

ia
l (

"k
1=

7.
2d

-1
5*

ex
p

(7
85

./t
em

p)
;k

2=
4.

1d
-1

6*
ex

p
(1

44
0.

/te
m

p)
; k

3=
1.

9d
-3

3*
ex

p
(7

25
./t

em
p)

*a
irc

; 
K

 =
 k

1+
k3

/ (
1.

+
k3

/k
2)

")
; 

H
O

 +
 H

N
O

4
=

1.
00

0 
N

O
2

th
er

m
al

 (
1.

30
E

-1
2,

 -
38

0.
0)

; 

O
3 

+
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2

th
er

m
al

 (
2.

00
E

-1
2,

 1
40

0.
0)

; 

O
3 

+
 N

O
2

=
1.

00
0 

N
O

3
th

er
m

al
 (

1.
20

E
-1

3,
 2

45
0.

0)
; 

 2
 N

O
 +

 O
2

=
2.

00
0 

N
O

2
th

er
m

al
 (

3.
30

E
-3

9,
 -

53
0.

0)
; 

N
O

3 
+

 N
O

=
2.

00
0 

N
O

2
th

er
m

al
 (

1.
50

E
-1

1,
 -

17
0.

0)
; 

N
O

3 
+

 N
O

2
=

1.
00

0 
N

O
 +

 1
.0

00
 N

O
2

th
er

m
al

 (
4.

50
E

-1
4,

 1
26

0.
0)

; 

N
O

3 
+

 N
O

2
=

1.
00

0 
N

2O
5 

tr
oe

 (
2.

20
E

-3
0,

 3
.9

, 1
.5

0E
-1

2,
0.

7)
; 

N
2O

5
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 N
O

3 
tr

oe
-e

qu
il 

(2
.2

0E
-3

0,
 3

.9
,

1.
50

E
-1

2,
 0

.7
, 3

.7
E

26
,

11
00

0.
);

 

 2
 N

O
3

=
2.

00
0 

N
O

2
th

er
m

al
 (

8.
50

E
-1

3,
 2

45
0.

0)
; 

H
O

 +
 S

O
2

=
1.

00
0 

H
O

2 
tr

oe
 (

3E
-3

1,
 3

.3
, 1

.5
0E

-1
2,

0.
0)

; 

C
O

 +
 H

O
=

1.
00

0 
H

O
2 

sp
ec

ia
l (

"K
 =

 1
.5

d-
13

*
(1

.+
2.

43
9e

-2
0*

ai
rc

)"
);

 

A
R

O
 +

 H
O

=
0.

95
0 

X
O

2 
+

 0
.9

50
 H

O
2 

+
 1

.2
10

 A
LD

R
 +

 0
.7

50
 D

C
B

 
+

 0
.0

50
 X

O
2N

th
er

m
al

 (
5.

35
E

-1
2,

 -
35

5.
0)

; 

H
O

 +
 D

C
B

=
0.

50
0 

A
C

O
3 

+
 0

.5
00

 H
O

2 
+

 0
.5

00
 X

O
2 

+
 0

.3
50

 A
LD

 
+

 0
.3

50
 O

LE
 +

 0
.3

00
 A

LD
R

th
er

m
al

 (
2.

80
E

-1
1,

 -
17

5.
0)

; 

D
C

B
 +

 N
O

3
=

0.
50

0 
A

C
O

3 
+

 0
.5

00
 H

O
2 

+
 0

.5
00

 X
O

2 
+

 0
.5

00
 A

LD
R

 
+

 0
.2

50
 A

LD
 +

 0
.5

00
 N

O
2 

+
 0

.5
00

 H
N

O
3

th
er

m
al

 (
2.

87
E

-1
3,

 1
00

0.
0)

; 

D
C

B
 +

 O
3

=
0.

21
0 

H
O

 +
 0

.2
90

 H
O

2 
+

 0
.6

60
 C

O
 +

 1
.1

20
 A

LD
R

 
+

 0
.2

80
 A

C
O

3 
+

 0
.1

60
 A

LD
th

er
m

al
 (

2.
00

E
-1

8,
 0

.0
);

 



�
�
�
�
�
�
�
�
�
�
�
�
�
�
	


��
�

N
O

2
=

1.
00

0 
O

3P
 +

 1
.0

00
 N

O
ph

or
at

 (
1.

00
0,

 1
);

O
3

=
1.

00
0 

O
1D

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 2

);

O
3

=
1.

00
0 

O
3P

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 3

);

H
O

N
O

=
1.

00
0 

H
O

 +
 1

.0
00

 N
O

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 4

);

H
N

O
3

=
1.

00
0 

H
O

 +
 1

.0
00

 N
O

2
ph

or
at

 (
1.

00
0,

 5
);

H
N

O
4

=
0.

65
0 

H
O

2 
+

 0
.6

50
 N

O
2 

+
 0

.3
50

 H
O

 +
 0

.3
50

 N
O

3
ph

or
at

 (
1.

00
0,

 6
);

N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
ph

or
at

 (
1.

00
0,

 7
);

N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 O
3P

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 8

);

H
2O

2
=

2.
00

0 
H

O
ph

or
at

 (
1.

00
0,

 9
);

H
C

H
O

=
1.

00
0 

C
O

 +
 1

.0
00

 H
2

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 1

0)
; 

H
C

H
O

=
2.

00
0 

H
O

2 
+

 1
.0

00
 C

O
ph

or
at

 (
1.

00
0,

 1
1)

; 

A
LD

=
1.

00
0 

H
O

2 
+

 1
.0

00
 C

O
 +

 1
.0

00
 M

O
2

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 1

2)
; 

O
P

1
=

1.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

 +
 1

.0
00

 H
C

H
O

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 1

3)
; 

O
P

2
=

0.
99

9 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

 +
 0

.0
01

 M
O

2 
+

 0
.3

01
 A

LD
 

+
 0

.6
99

 K
E

T
ph

or
at

 (
1.

00
0,

 1
3)

; 

P
A

A
=

1.
00

0 
H

O
 +

 1
.0

00
 M

O
2

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 1

3)
; 

K
E

T
=

0.
17

2 
H

O
2 

+
 0

.1
72

 X
O

2 
+

 0
.8

28
 M

O
2 

+
 1

.0
00

 A
C

O
3 

+
 0

.1
72

 A
LD

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 1

6)
; 

G
LY

=
2.

00
0 

H
O

2 
+

 2
.0

00
 C

O
ph

or
at

 (
1.

00
0,

 -
17

);
 

G
LY

=
1.

00
0 

C
O

 +
 1

.0
00

 H
C

H
O

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 -

18
);

 

G
LY

=
2.

00
0 

C
O

 +
 1

.0
00

 H
2

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 -

24
);

 

M
G

LY
=

1.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 C
O

 +
 1

.0
00

 A
C

O
3

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 1

9)
; 

D
C

B
=

1.
00

0 
A

C
O

3 
+

 1
.0

00
 H

O
2

ph
or

at
 (

1.
00

0,
20

);

O
N

IT
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.9
99

 H
O

2 
+

 0
.0

01
 M

O
2 

+
 0

.2
01

 A
LD

 
+

 0
.7

99
 K

E
T

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 2

1)
; 

M
A

C
R

=
1.

00
0 

H
O

2 
+

 1
.0

00
 C

O
 +

 1
.0

00
 H

C
H

O
 +

 1
.0

00
 A

C
O

3
ph

or
at

 (
1.

00
0,

 2
2)

; 

H
K

E
T

=
0.

50
0 

H
O

2 
+

 0
.5

00
 H

C
H

O
 +

 0
.5

00
 M

O
2 

+
 1

.0
00

 A
C

O
3

ph
or

at
 (

1.
00

0,
 1

6)
; 

H
O

 +
 U

D
D

=
0.

88
0 

A
LD

 +
 0

.1
20

 K
E

T
 +

 1
.0

00
 H

O
2

th
er

m
al

 (
2.

70
E

-1
0,

 0
.0

);
 

C
S

L 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
H

N
O

3 
+

 1
.0

00
 P

H
O

th
er

m
al

 (
2.

20
E

-1
1,

 0
.0

);
 

P
H

O
 +

 N
O

2
=

0.
10

0 
C

S
L 

+
 1

.0
00

 O
N

IT
th

er
m

al
 (

2.
00

E
-1

1,
 0

.0
);

 

P
H

O
 +

 H
O

2
=

1.
00

0 
C

S
L

th
er

m
al

 (
1.

00
E

-1
1,

 0
.0

);
 

C
H

4 
+

 H
O

=
1.

00
0 

M
O

2
th

er
m

al
 (

4.
48

E
-1

2,
 1

93
1.

3)
; 

E
T

H
 +

 H
O

=
1.

00
0 

X
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2 

+
 1

.0
00

 A
LD

th
er

m
al

 (
9.

09
E

-1
2,

 1
06

2.
3)

; 

H
C

3 
+

 H
O

=
0.

59
9 

X
O

2 
+

 0
.8

42
 H

O
2 

+
 0

.0
36

 C
O

 +
 0

.0
36

 H
O

 
+

 0
.0

36
 H

C
H

O
 +

 0
.0

83
 M

O
2 

+
 0

.0
36

 O
R

A
1 

+
 0

.0
73

 G
LY

 
+

 0
.4

97
 A

LD
 +

 0
.3

59
 K

E
T

 +
 0

.0
01

 M
G

LY
 +

 0
.0

39
 X

O
2N

th
er

m
al

 (
5.

54
E

-1
2,

 2
71

.9
);

 

H
C

5 
+

 H
O

=
1.

09
1 

X
O

2 
+

 0
.8

81
 H

O
2 

+
 0

.0
12

 H
C

H
O

 +
 0

.0
26

 M
O

2 
+

 0
.3

42
 A

LD
 +

 0
.7

71
 K

E
T

 +
 0

.0
01

 M
G

LY
 +

 0
.0

93
 X

O
2N

th
er

m
al

 (
7.

86
E

-1
2,

 1
49

.1
);

 

H
C

8 
+

 H
O

=
1.

37
4 

X
O

2 
+

 0
.7

37
 H

O
2 

+
 0

.0
02

 H
C

H
O

 +
 0

.0
01

 M
O

2 
+

 0
.3

07
 A

LD
 +

 0
.5

65
 K

E
T

 +
 0

.0
41

 H
K

E
T

 +
 0

.2
62

 X
O

2N
th

er
m

al
 (

2.
34

E
-1

1,
 2

42
.4

);
 

E
T

E
 +

 H
O

=
1.

00
0 

X
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2 

+
 1

.6
00

 H
C

H
O

 +
 0

.2
00

 A
LD

th
er

m
al

 (
1.

96
E

-1
2,

 -
43

8.
0)

; 

O
LT

 +
 H

O
=

1.
00

1 
X

O
2 

+
 0

.9
93

 H
O

2 
+

 0
.9

92
 H

C
H

O
 +

 0
.0

07
 A

C
O

3 
+

 0
.9

41
 A

LD
 +

 0
.0

47
 K

E
T

 +
 0

.0
08

 H
K

E
T

th
er

m
al

 (
5.

91
E

-1
2,

 -
48

5.
7)

; 

O
LI

 +
 H

O
=

1.
00

1 
X

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.7

12
 A

LD
 +

 0
.2

87
 K

E
T

th
er

m
al

 (
1.

42
E

-1
1,

 -
47

9.
7)

; 

D
IE

N
 +

 H
O

=
0.

97
1 

X
O

2 
+

 0
.9

71
 H

O
2 

+
 0

.7
67

 H
C

H
O

 +
 0

.9
71

 M
A

C
R

 
+

 0
.0

29
 X

O
2N

th
er

m
al

 (
1.

48
E

-1
1,

 -
44

8.
0)

; 

IS
O

 +
 H

O
=

0.
82

6 
X

O
2 

+
 0

.8
03

 H
O

2 
+

 0
.6

05
 H

C
H

O
 +

 0
.4

49
 M

A
C

R
 

+
 0

.3
54

 O
LT

 +
 0

.1
46

 X
O

2N
th

er
m

al
 (

2.
54

E
-1

1,
 -

41
0.

0)
; 

A
P

I +
 H

O
=

0.
80

0 
X

O
2 

+
 0

.8
00

 H
O

2 
+

 0
.8

00
 A

LD
 +

 0
.8

00
 K

E
T

 
+

 0
.2

00
 X

O
2N

th
er

m
al

 (
1.

21
E

-1
1,

 -
44

4.
0)

; 

LI
M

 +
 H

O
=

0.
65

2 
X

O
2 

+
 0

.6
50

 H
O

2 
+

 0
.2

80
 H

C
H

O
 +

 0
.3

70
 M

A
C

R
 

+
 0

.2
80

 O
LI

 +
 0

.3
50

 X
O

2N
th

er
m

al
 (

1.
70

E
-1

0,
 0

.0
);

 

A
LD

 +
 H

O
=

1.
00

0 
A

C
O

3
th

er
m

al
 (

5.
55

E
-1

2,
 -

33
1.

0)
; 

H
C

H
O

 +
 H

O
=

1.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 C
O

th
er

m
al

 (
1.

00
E

-1
1,

 0
.0

);
 

K
E

T
 +

 H
O

=
1.

22
4 

X
O

2 
+

 0
.6

68
 H

O
2 

+
 0

.0
01

 H
C

H
O

 +
 0

.3
32

 A
C

O
3 

+
 0

.6
62

 A
LD

 +
 0

.3
38

 M
G

LY
th

er
m

al
 (

1.
56

E
-1

2,
 3

15
.4

);
 

H
K

E
T

 +
 H

O
=

0.
03

3 
X

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.0

00
 M

G
LY

th
er

m
al

 (
3.

21
E

-1
2,

 8
00

.3
);

 

G
LY

 +
 H

O
=

0.
40

0 
X

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.6

00
 C

O
th

er
m

al
 (

1.
14

E
-1

1,
 0

.0
);

 

M
G

LY
 +

 H
O

=
1.

00
0 

A
C

O
3 

+
 1

.0
00

 C
O

th
er

m
al

 (
1.

72
E

-1
1,

 0
.0

);
 

M
A

C
R

 +
 H

O
=

0.
51

0 
A

C
O

3 
+

 0
.4

90
 X

O
2 

+
 0

.4
90

 H
O

2 
+

 0
.4

06
 C

O
 

+
 0

.0
84

 H
C

H
O

 +
 0

.4
06

 H
K

E
T

 +
 0

.0
84

 M
G

LY
th

er
m

al
 (

1.
86

E
-1

1,
 -

17
5.

0)
; 

O
P

1 
+

 H
O

=
0.

65
0 

M
O

2 
+

 0
.3

50
 H

O
 +

 0
.3

50
 H

C
H

O
th

er
m

al
 (

2.
93

E
-1

2,
 -

19
0.

0)
; 

O
P

2 
+

 H
O

=
0.

46
4 

X
O

2 
+

 0
.4

08
 H

O
2 

+
 0

.5
91

 H
O

 +
 0

.0
56

 H
C

H
O

 
+

 0
.0

05
 O

P
2 

+
 0

.3
16

 A
LD

 +
 0

.6
79

 K
E

T
th

er
m

al
 (

3.
40

E
-1

2,
 -

19
0.

0)
; 

P
A

A
 +

 H
O

=
0.

65
0 

A
C

O
3 

+
 0

.3
50

 X
O

2 
+

 0
.3

50
 H

O
 +

 0
.3

50
 H

C
H

O
th

er
m

al
 (

2.
93

E
-1

2,
 -

19
0.

0)
; 

P
A

N
 +

 H
O

=
1.

00
0 

X
O

2 
+

 1
.0

00
 N

O
3 

+
 1

.0
00

 H
C

H
O

th
er

m
al

 (
4.

00
E

-1
4,

 0
.0

);
 

O
N

IT
 +

 H
O

=
0.

50
7 

X
O

2 
+

 0
.5

51
 N

O
2 

+
 0

.4
49

 H
O

2 
+

 0
.0

57
 H

C
H

O
 

+
 0

.4
49

 O
N

IT
 +

 0
.0

80
 A

LD
 +

 0
.4

71
 K

E
T

th
er

m
al

 (
5.

31
E

-1
2,

 2
60

.0
);

 



T
P

A
N

 +
 H

O
=

1.
00

0 
X

O
2 

+
 0

.4
06

 H
O

2 
+

 0
.5

94
 N

O
3 

+
 0

.4
06

 H
C

H
O

 
+

 0
.4

06
 P

A
N

 +
 0

.5
94

 H
K

E
T

th
er

m
al

 (
3.

25
E

-1
3,

 -
50

0.
0)

; 

E
T

E
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
X

O
2 

+
 0

.2
01

 N
O

2 
+

 0
.7

99
 H

O
2 

+
 0

.4
01

 H
C

H
O

 
+

 0
.7

99
 O

N
IT

th
er

m
al

 (
2.

94
E

-1
2,

 2
85

2.
3)

; 

O
LT

 +
 N

O
3

=
1.

22
8 

X
O

2 
+

 0
.2

37
 N

O
2 

+
 0

.7
41

 H
O

2 
+

 0
.2

37
 H

C
H

O
 

+
 0

.0
22

 A
C

O
3 

+
 0

.7
63

 O
N

IT
 +

 0
.1

42
 A

LD
 +

 0
.1

00
 K

E
T

th
er

m
al

 (
1.

22
E

-1
3,

 3
69

.8
);

 

O
LI

 +
 N

O
3

=
1.

17
6 

X
O

2 
+

 0
.4

70
 N

O
2 

+
 0

.5
30

 H
O

2 
+

 0
.5

30
 O

N
IT

 
+

 0
.6

85
 A

LD
 +

 0
.2

58
 K

E
T

 +
 0

.0
04

 M
G

LY
th

er
m

al
 (

8.
64

E
-1

3,
 -

45
0.

0)
; 

D
IE

N
 +

 N
O

3
=

0.
98

1 
X

O
2 

+
 0

.6
13

 N
O

2 
+

 0
.3

68
 H

O
2 

+
 0

.1
93

 C
O

 
+

 0
.0

31
 H

C
H

O
 +

 0
.7

54
 M

A
C

R
 +

 0
.2

30
 O

N
IT

 +
 0

.0
19

 X
O

2N
th

er
m

al
 (

2.
87

E
-1

2,
 1

00
0.

0)
; 

IS
O

 +
 N

O
3

=
0.

93
4 

X
O

2 
+

 0
.8

43
 N

O
2 

+
 0

.0
71

 H
O

2 
+

 0
.1

06
 H

C
H

O
 

+
 0

.0
14

 A
C

O
3 

+
 0

.7
83

 M
A

C
R

 +
 0

.0
85

 O
N

IT
 +

 0
.0

70
 O

LT
 

+
 0

.0
72

 X
O

2N

th
er

m
al

 (
4.

00
E

-1
2,

 4
46

.0
);

 

A
P

I +
 N

O
3

=
0.

88
4 

X
O

2 
+

 0
.7

86
 N

O
2 

+
 0

.0
83

 H
O

2 
+

 0
.0

83
 O

N
IT

 
+

 0
.7

86
 A

LD
 +

 0
.7

86
 K

E
T

 +
 0

.1
30

 X
O

2N
th

er
m

al
 (

1.
19

E
-1

2,
 -

49
0.

0)
; 

LI
M

 +
 N

O
3

=
0.

90
0 

X
O

2 
+

 0
.7

78
 N

O
2 

+
 0

.0
93

 H
O

2 
+

 0
.0

25
 H

C
H

O
 

+
 0

.7
74

 M
A

C
R

 +
 0

.0
80

 O
N

IT
 +

 0
.0

39
 O

LI
 +

 0
.1

29
 X

O
2N

th
er

m
al

 (
1.

22
E

-1
1,

 0
.0

);
 

A
LD

 +
 N

O
3

=
1.

00
0 

A
C

O
3 

+
 1

.0
00

 H
N

O
3

th
er

m
al

 (
1.

40
E

-1
2,

 1
90

0.
0)

; 

H
C

H
O

 +
 N

O
3

=
1.

00
0 

H
O

2 
+

 1
.0

00
 C

O
 +

 1
.0

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
 (

3.
40

E
-1

3,
 1

90
0.

0)
; 

G
LY

 +
 N

O
3

=
0.

40
0 

X
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2 

+
 1

.6
00

 C
O

 +
 1

.0
00

 H
N

O
3

th
er

m
al

 (
2.

90
E

-1
2,

 1
90

0.
0)

; 

M
G

LY
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
A

C
O

3 
+

 1
.0

00
 C

O
 +

 1
.0

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
 (

1.
40

E
-1

2,
 1

90
0.

0)
; 

M
A

C
R

 +
 N

O
3

=
0.

20
0 

A
C

O
3 

+
 0

.8
00

 X
O

2 
+

 0
.0

08
 N

O
2 

+
 0

.7
92

 H
O

2 
+

 0
.7

92
 C

O
 +

 0
.2

00
 H

N
O

3 
+

 0
.0

08
 H

C
H

O
 +

 0
.7

92
 O

N
IT

 
+

 0
.0

08
 M

G
LY

th
er

m
al

 (
8.

27
E

-1
5,

 1
50

.0
);

 

T
P

A
N

 +
 N

O
3

=
1.

00
0 

X
O

2 
+

 0
.1

78
 N

O
2 

+
 0

.2
28

 H
O

2 
+

 0
.5

94
 N

O
3 

+
 0

.1
78

 H
C

H
O

 +
 0

.4
06

 P
A

N
 +

 0
.5

94
 O

N
IT

th
er

m
al

 (
2.

20
E

-1
4,

 5
00

.0
);

 

E
T

E
 +

 O
3

=
0.

26
0 

H
O

2 
+

 0
.4

30
 C

O
 +

 0
.1

20
 H

O
 +

 0
.0

02
 H

2O
2 

+
 0

.1
30

 H
2 

+
 1

.0
02

 H
C

H
O

 +
 0

.3
68

 O
R

A
1

th
er

m
al

 (
9.

14
E

-1
5,

 2
58

0.
0)

; 

O
LT

 +
 O

3
=

0.
37

4 
H

O
2 

+
 0

.3
67

 C
O

 +
 0

.3
95

 H
O

 +
 0

.0
06

 H
2O

2 
+

 0
.0

51
 H

2 
+

 0
.1

61
 X

O
2 

+
 0

.6
16

 H
C

H
O

 +
 0

.1
81

 M
O

2 
+

 0
.1

45
 O

R
A

1 
+

 0
.5

57
 A

LD
 +

 0
.0

36
 K

E
T

 +
 0

.0
11

 M
G

LY
 

+
 0

.0
98

 O
R

A
2

th
er

m
al

 (
4.

39
E

-1
5,

 1
81

3.
1)

; 

O
LI

 +
 O

3
=

0.
51

9 
H

O
2 

+
 0

.2
91

 C
O

 +
 0

.6
27

 H
O

 +
 0

.0
11

 H
2O

2 
+

 0
.4

37
 X

O
2 

+
 0

.0
10

 H
C

H
O

 +
 0

.1
93

 M
O

2 
+

 0
.0

29
 A

C
O

3 
+

 1
.1

62
 A

LD
 +

 0
.1

58
 K

E
T

 +
 0

.1
14

 M
G

LY
 +

 0
.1

44
 O

R
A

2

th
er

m
al

 (
4.

54
E

-1
5,

 8
54

.3
);

 

D
IE

N
 +

 O
3

=
0.

55
4 

H
O

2 
+

 0
.6

82
 C

O
 +

 0
.3

72
 H

O
 +

 0
.0

05
 H

2O
2 

+
 0

.0
52

 H
2 

+
 0

.0
15

 X
O

2 
+

 0
.0

90
 E

T
E

 +
 0

.9
01

 H
C

H
O

 
+

 0
.1

47
 O

R
A

1 
+

 0
.0

15
 G

LY
 +

 0
.4

77
 M

A
C

R
 +

 0
.1

19
 O

LT

th
er

m
al

 (
6.

00
E

-1
5,

 1
70

0.
0)

; 

IS
O

 +
 O

3
=

0.
30

1 
H

O
2 

+
 0

.3
62

 C
O

 +
 0

.2
79

 H
O

 +
 0

.0
01

 H
2O

2 
+

 0
.0

53
 H

2 
+

 0
.0

94
 O

3P
 +

 0
.1

42
 X

O
2 

+
 0

.8
93

 H
C

H
O

 
+

0.
02

9
M

O
2

+
0.

15
1

O
R

A
1

+
0.

14
8

A
C

O
3

+
0.

38
8

M
A

C
R

+
 0

.0
16

 M
G

LY
 +

 0
.3

58
 O

LT

th
er

m
al

 (
7.

86
E

-1
5,

 1
91

3.
0)

; 

A
P

I +
 O

3
=

0.
51

0 
H

O
2 

+
 0

.1
40

 C
O

 +
 0

.8
52

 H
O

 +
 0

.0
21

 H
2O

2 
+

 0
.9

83
 X

O
2 

+
 0

.6
51

 A
LD

 +
 0

.4
57

 K
E

T
 +

 0
.2

10
 M

G
LY

 
+

 0
.0

69
 O

R
A

2

th
er

m
al

 (
1.

01
E

-1
5,

 7
36

.0
);

 

LI
M

 +
 O

3
=

0.
71

2 
H

O
2 

+
 0

.1
41

 C
O

 +
 0

.8
51

 H
O

 +
 0

.0
21

 H
2O

2 
+

 0
.0

01
 H

2 
+

 1
.2

35
 X

O
2 

+
 0

.0
14

 H
C

H
O

 +
 0

.0
02

 O
R

A
1 

+
 0

.8
47

 M
A

C
R

 +
 0

.0
02

 K
E

T
 +

 0
.0

10
 O

LI
 +

 0
.1

36
 O

LT

th
er

m
al

 (
2.

00
E

-1
6,

 0
.0

);
 

M
A

C
R

 +
 O

3
=

0.
28

8 
H

O
2 

+
 0

.5
22

 C
O

 +
 0

.0
72

 H
O

 +
 0

.0
01

 H
2O

2 
+

 0
.0

78
 H

2 
+

 0
.4

01
 H

C
H

O
 +

 0
.2

21
 O

R
A

1 
+

 0
.1

32
 P

A
A

 
+

 0
.1

32
 A

C
O

3 
+

 0
.6

00
 M

G
LY

 +
 0

.1
32

 O
R

A
2

th
er

m
al

 (
1.

36
E

-1
5,

 2
11

2.
0)

; 

T
P

A
N

 +
 O

3
=

0.
70

0 
N

O
2 

+
 0

.0
78

 H
O

2 
+

 0
.1

29
 C

O
 +

 0
.0

36
 H

O
 

+
 0

.0
01

 H
2O

2 
+

 0
.0

39
 H

2 
+

 0
.7

01
 H

C
H

O
 +

 0
.1

10
 O

R
A

1 
+

 0
.7

00
 A

C
O

3 
+

 0
.3

00
 P

A
N

th
er

m
al

 (
2.

46
E

-1
5,

 1
70

0.
0)

; 

P
A

N
=

1.
00

0 
A

C
O

3 
+

 1
.0

00
 N

O
2

tr
oe

-e
qu

il 
(9

.7
0E

-2
9,

 5
.6

,
9.

30
E

-1
2,

 1
.5

, 1
.1

6e
28

,
13

95
4.

);

T
P

A
N

=
1.

00
0 

A
C

O
3 

+
 1

.0
00

 N
O

2
tr

oe
-e

qu
il 

(9
.7

0E
-2

9,
 5

.6
,

9.
30

E
-1

2,
 1

.5
, 1

.1
6e

28
,

13
95

4.
);

X
O

2 
+

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2
th

er
m

al
 (

4.
00

E
-1

2,
 0

.0
);

 

M
O

2 
+

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2 

+
 1

.0
00

 H
C

H
O

th
er

m
al

 (
4.

20
E

-1
2,

 -
18

0.
0)

; 

A
C

O
3 

+
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.1
26

 H
C

H
O

 +
 0

.8
74

 M
O

2 
+

 0
.1

26
 A

C
O

3
th

er
m

al
 (

2.
00

E
-1

1,
 0

.0
);

 

X
O

2N
 +

 N
O

=
1.

00
0 

O
N

IT
th

er
m

al
 (

4.
68

E
-1

2,
 -

48
.2

);
 

A
C

O
3 

+
 N

O
2

=
0.

87
4 

P
A

N
 +

 0
.1

26
 T

P
A

N
tr

oe
 (

9.
70

E
-2

9,
 5

.6
, 9

.3
0E

-1
2,

1.
5)

;

X
O

2 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2

th
er

m
al

 (
1.

20
E

-1
2,

 0
.0

);
 

M
O

2 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.0

00
 H

C
H

O
th

er
m

al
 (

1.
20

E
-1

2,
 0

.0
);

 

A
C

O
3 

+
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.1

26
 H

C
H

O
 +

 0
.8

74
 M

O
2 

+
 0

.1
26

 A
C

O
3

th
er

m
al

 (
4.

00
E

-1
2,

 0
.0

);
 

X
O

2N
 +

 N
O

3
=

0.
97

1 
H

O
2 

+
 0

.5
84

 X
O

2 
+

 0
.1

31
 H

C
H

O
 +

 0
.0

29
 M

O
2 

+
 0

.1
65

 M
A

C
R

 +
 0

.2
00

 A
LD

 +
 0

.6
56

 K
E

T
 +

 0
.0

02
 H

K
E

T
 

+
 0

.0
76

 O
LT

 +
 1

.0
00

 N
O

2

th
er

m
al

 (
1.

20
E

-1
2,

 0
.0

);
 

X
O

2 
+

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

P
2

th
er

m
al

 (
1.

66
E

-1
3,

-1
30

0.
0)

; 

M
O

2 
+

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

P
1

th
er

m
al

 (
3.

80
E

-1
3,

 -
80

0.
0)

; 

A
C

O
3 

+
 H

O
2

=
0.

87
4 

P
A

A
 +

 0
.1

26
 O

P
2

th
er

m
al

 (
1.

15
E

-1
2,

 -
55

0.
0)

; 

X
O

2N
 +

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

P
2

th
er

m
al

 (
1.

62
E

-1
3,

-1
28

5.
7)

; 

A
C

O
3 

+
 H

O
2

=
1.

00
0 

O
3 

+
 0

.1
26

 O
LT

 +
 0

.8
74

 O
R

A
2

th
er

m
al

 (
3.

86
E

-1
6,

-2
64

0.
0)

; 

X
O

2 
+

 M
O

2
=

1.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 H
C

H
O

th
er

m
al

 (
4.

99
E

-1
4,

-1
09

1.
5)

; 

2 
M

O
2

=
0.

66
8 

H
O

2 
+

 1
.3

34
 H

C
H

O
th

er
m

al
 (

9.
10

E
-1

4,
 -

41
6.

0)
; 

A
C

O
3 

+
 M

O
2

=
0.

80
6 

H
O

2 
+

 1
.0

72
 H

C
H

O
 +

 0
.7

35
 M

O
2 

+
 0

.0
72

 A
C

O
3 

+
 0

.0
72

 O
LT

 +
 0

.1
22

 O
R

A
2

th
er

m
al

 (
8.

80
E

-1
2,

 0
.9

);
 



X
O

2N
 +

 M
O

2
=

1.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 H
C

H
O

th
er

m
al

 (
7.

32
E

-1
4,

 -
83

9.
3)

; 

X
O

2 
+

 A
C

O
3

=
0.

12
6 

H
C

H
O

 +
 0

.8
74

 M
O

2 
+

 0
.1

26
 A

C
O

3
th

er
m

al
 (

8.
80

E
-1

3,
 -

79
6.

5)
; 

2 
A

C
O

3
=

0.
25

6 
H

C
H

O
 +

 1
.7

44
 M

O
2 

+
 0

.2
56

 A
C

O
3

th
er

m
al

 (
2.

84
E

-1
2,

 -
52

9.
9)

; 

X
O

2N
 +

 A
C

O
3

=
0.

12
6 

H
C

H
O

 +
 0

.8
74

 M
O

2 
+

 0
.1

26
 A

C
O

3
th

er
m

al
 (

2.
45

E
-1

2,
 -

46
4.

2)
; 

2 
X

O
2

=
th

er
m

al
(9

.7
7E

-1
5,

-1
70

9.
7)

; 

X
O

2N
 +

 X
O

2
=

th
er

m
al

(3
.6

0E
-1

4,
-1

17
0.

6)
; 

2 
X

O
2N

=
th

er
m

al
(3

.6
0E

-1
4,

-1
17

0.
6)

; 

O
3P

 +
 O

2
=

1.
00

0 
O

3
sp

ec
ia

l (
"K

 =
 a

irc
*6

.e
-3

4*
(t

em
p/

30
0.

)*
* 

(-
2.

3)
")

; 

O
3P

 +
 O

3
=

th
er

m
al

(8
.0

0E
-1

2,
 2

06
0.

0)
; 

O
1D

 +
 N

2
=

1.
00

0 
O

3P
th

er
m

al
 (

1.
80

E
-1

1,
 -

11
0.

0)
; 

O
1D

 +
 O

2
=

1.
00

0 
O

3P
th

er
m

al
 (

3.
20

E
-1

1,
 -

70
.0

);
 

O
1D

 +
 H

2O
=

2.
00

0 
H

O
th

er
m

al
 (

2.
20

E
-1

0,
 0

.0
);

 

O
3 

+
 H

O
=

1.
00

0 
H

O
2

th
er

m
al

 (
1.

60
E

-1
2,

 9
40

.0
);

 

O
3 

+
 H

O
2

=
1.

00
0 

H
O

th
er

m
al

 (
1.

10
E

-1
4,

 5
00

.0
);

 

H
O

 +
 H

O
2

=
th

er
m

al
(4

.8
0E

-1
1,

 -
25

0.
0)

; 

H
2O

2 
+

 H
O

=
1.

00
0 

H
O

2
th

er
m

al
 (

2.
90

E
-1

2,
 1

60
.0

);
 

2 
H

O
2

=
1.

00
0 

H
2O

2
sp

ec
ia

l("
K

 =
 2

.3
d-

13
*e

xp
(6

00
./t

em
p)

 +
 1

.7
d-

33
*a

irc
*

ex
p 

(1
00

0.
/te

m
p)

")
;

2 
H

O
2 

+
 H

2O
=

1.
00

0 
H

2O
2

sp
ec

ia
l("

K
 =

 3
.2

2d
-3

4*
ex

p
(2

80
0.

/te
m

p)
 +

 2
.3

8d
-5

4*
ai

rc
*

ex
p 

(3
20

0.
/te

m
p)

")
;

O
3P

 +
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2

tr
oe

 (
9.

E
-3

2,
 1

.5
, 3

E
-1

1,
 0

.)
;

O
3P

 +
 N

O
2

=
1.

00
0 

N
O

th
er

m
al

 (
6.

50
E

-1
2,

 -
12

0.
0)

; 

O
3P

 +
 N

O
2

=
1.

00
0 

N
O

3
tr

oe
 (

9.
E

-3
2,

 2
.0

, 2
.2

0E
-1

1,
0.

);

H
O

 +
 N

O
=

1.
00

0 
H

O
N

O
tr

oe
 (

7.
E

-3
1,

 2
.6

, 1
.5

0E
-1

1,
0.

5)
;

H
O

 +
 N

O
2

=
1.

00
0 

H
N

O
3

tr
oe

 (
2.

60
E

-3
0,

 3
.2

, 2
.4

0E
-1

1,
1.

3)
;

H
O

 +
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2

th
er

m
al

 (
2.

20
E

-1
1,

 0
.0

);
 

H
O

2 
+

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
th

er
m

al
 (

3.
70

E
-1

2,
 -

25
0.

0)
; 

H
O

2 
+

 N
O

2
=

1.
00

0 
H

N
O

4
tr

oe
 (

1.
80

E
-3

1,
 3

.2
, 4

.7
0E

-1
2,

1.
4)

;

H
N

O
4

=
1.

00
0 

H
O

2 
+

 1
.0

00
 N

O
2

tr
oe

-e
qu

il(
1.

80
E

-3
1,

3.
2,

4.
70

E
-1

2,
1.

4,
4.

76
e2

6,
10

90
0.

);

H
O

2 
+

 N
O

3
=

0.
30

0 
H

N
O

3 
+

 0
.7

00
 N

O
2 

+
 0

.7
00

 H
O

th
er

m
al

 (
3.

50
E

-1
2,

 0
.0

);
 

H
O

 +
 H

O
N

O
=

1.
00

0 
N

O
2

th
er

m
al

 (
1.

80
E

-1
1,

 3
90

.0
);

 

H
O

 +
 H

N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
3

sp
ec

ia
l("

k1
=

7.
2d

-1
5*

ex
p

(7
85

./t
em

p)
; k

2=
4.

1d
-1

6*
ex

p
(1

44
0.

/te
m

p)
; k

3=
1.

9d
-3

3*
ex

p
(7

25
./t

em
p)

*a
irc

; 
K

 =
 k

1+
k3

/ (
1.

+
k3

/k
2)

")
;

H
O

 +
 H

N
O

4
=

1.
00

0 
N

O
2

th
er

m
al

 (
1.

30
E

-1
2,

 -
38

0.
0)

; 

O
3 

+
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2

th
er

m
al

 (
2.

00
E

-1
2,

 1
40

0.
0)

; 

O
3 

+
 N

O
2

=
1.

00
0 

N
O

3
th

er
m

al
 (

1.
20

E
-1

3,
 2

45
0.

0)
; 

2 
N

O
 +

 O
2

=
2.

00
0 

N
O

2
th

er
m

al
 (

3.
30

E
-3

9,
 -

53
0.

0)
; 

N
O

3 
+

 N
O

=
2.

00
0 

N
O

2
th

er
m

al
 (

1.
50

E
-1

1,
 -

17
0.

0)
; 

N
O

3 
+

 N
O

2
=

1.
00

0 
N

O
 +

 1
.0

00
 N

O
2

th
er

m
al

 (
4.

50
E

-1
4,

 1
26

0.
0)

; 

N
O

3 
+

 N
O

2
=

1.
00

0 
N

2O
5

tr
oe

 (
2.

20
E

-3
0,

 3
.9

, 1
.5

0E
-1

2,
0.

7)
;

N
2O

5
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 N
O

3
tr

oe
-e

qu
il 

(2
.2

0E
-3

0,
 3

.9
,

1.
5E

-1
2,

 .7
, 3

.7
E

26
, 1

10
00

.)
;

2 
N

O
3

=
2.

00
0 

N
O

2
th

er
m

al
 (

8.
50

E
-1

3,
 2

45
0.

0)
; 

H
O

 +
 H

2
=

1.
00

0 
H

O
2

th
er

m
al

 (
5.

50
E

-1
2,

 2
00

0.
0)

; 

H
O

 +
 S

O
2

=
1.

00
0 

S
U

LF
 +

 1
.0

00
 H

O
2

tr
oe

 (
3E

-3
1,

 3
.3

, 1
.5

0E
-1

2,
0.

0)
;

C
O

 +
 H

O
=

1.
00

0 
H

O
2

sp
ec

ia
l("

K
=

1.
5d

-1
3*

(1
.+

2.
43

9e
-2

0*
ai

rc
)"

);

T
O

L 
+

 H
O

=
0.

96
0 

X
O

2 
+

 0
.9

60
 H

O
2 

+
 1

.0
80

 G
LY

 +
 0

.4
50

 D
C

B
 

+
 0

.0
50

 X
O

2N
 +

 0
.5

90
 M

G
LY

 +
 0

.0
20

 C
S

L
th

er
m

al
 (

1.
81

E
-1

2,
 -

35
5.

0)
; 

X
Y

L 
+

 H
O

=
0.

96
0 

X
O

2 
+

 0
.9

60
 H

O
2 

+
 0

.3
20

 G
LY

 +
 0

.8
50

 D
C

B
 

+
 0

.0
50

 X
O

2N
 +

 0
.5

40
 M

G
LY

 +
 0

.0
20

 C
S

L
th

er
m

al
 (

7.
30

E
-1

2,
 -

35
5.

0)
; 

C
S

L 
+

 H
O

=
0.

85
0 

G
LY

 +
 0

.8
50

 M
G

LY
 +

 0
.9

00
 X

O
2 

+
 0

.9
00

 H
O

2 
+

 0
.1

00
 C

S
L

th
er

m
al

 (
6.

00
E

-1
1,

 0
.0

);
 

H
O

 +
 D

C
B

=
0.

50
0 

A
C

O
3 

+
 0

.5
00

 H
O

2 
+

 0
.5

00
 X

O
2 

+
 0

.3
50

 U
D

D
 

+
 0

.1
50

 G
LY

 +
 0

.1
50

 M
G

LY
th

er
m

al
 (

2.
80

E
-1

1,
 -

17
5.

0)
; 

D
C

B
 +

 N
O

3
=

0.
50

0 
A

C
O

3 
+

 0
.5

00
 H

O
2 

+
 0

.5
00

 X
O

2 
+

 0
.2

50
 G

LY
 

+
 0

.2
50

 A
LD

 +
 0

.5
00

 N
O

2 
+

 0
.0

30
 K

E
T

 +
 0

.2
50

 M
G

LY
 

+
 0

.5
00

 H
N

O
3

th
er

m
al

 (
2.

87
E

-1
3,

 1
00

0.
0)

; 

D
C

B
 +

 O
3

=
0.

21
0 

H
O

 +
 0

.2
90

 H
O

2 
+

 0
.6

60
 C

O
 +

 0
.5

00
 G

LY
 

+
 0

.6
20

 M
G

LY
 +

 0
.2

80
 A

C
O

3 
+

 0
.1

60
 A

LD
 +

 0
.1

10
 P

A
A

 
+

 0
.1

10
 O

R
A

1 
+

 0
.2

10
 O

R
A

2

th
er

m
al

 (
2.

00
E

-1
8,

 0
.0

);
 



�
�
�
�
�
��
�
�
�
�
�
�
	
�


�
��
�

N
O

2
=

1.
00

0 
O

3P
 +

 1
.0

00
 N

O
ph

or
at

(1
.0

00
, 1

);
 

O
3

=
1.

00
0 

O
1D

ph
or

at
(1

.0
00

,2
);

 

O
3

=
1.

00
0 

O
3P

ph
or

at
(1

.0
00

,3
);

 

H
O

N
O

=
1.

00
0 

H
O

 +
 1

.0
00

 N
O

ph
or

at
(1

.0
00

, 4
);

 

H
N

O
3

=
1.

00
0 

H
O

 +
 1

.0
00

 N
O

2
ph

or
at

(1
.0

00
,5

);
 

H
N

O
4

=
0.

65
0 

H
O

2 
+

 0
.6

50
 N

O
2 

+
 0

.3
50

 H
O

 +
 0

.3
50

 N
O

3
ph

or
at

(1
.0

00
,6

);
 

N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
ph

or
at

(1
.0

00
,7

);
 

N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 O
3P

ph
or

at
(1

.0
00

,8
);

 

H
2O

2
=

2.
00

0 
H

O
ph

or
at

(1
.0

00
,9

);
 

H
C

H
O

=
1.

00
0 

C
O

 +
 1

.0
00

 H
2

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
0)

; 

H
C

H
O

=
2.

00
0 

H
O

2 
+

 1
.0

00
 C

O
ph

or
at

(1
.0

00
, 1

1)
; 

A
LD

6
=

2.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 C
O

 +
 1

.8
22

 X
O

2 
+

 0
.0

03
 H

C
H

O
 

+
 0

.0
03

 A
LD

2 
+

 0
.0

03
 A

LD
3 

+
 0

.0
03

 A
LD

4 
+

 0
.7

58
 A

LD
5 

+
 0

.0
03

 K
E

3 
+

 0
.2

37
 K

E
6

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
2)

; 

A
LD

7
=

2.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 C
O

 +
 1

.9
94

 X
O

2 
+

 1
.0

00
 A

LD
6

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
2)

; 

A
LD

2
=

1.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 C
O

 +
 1

.0
00

 M
O

2
ph

or
at

(1
.0

00
, 1

2)
; 

A
LD

3
=

1.
96

3 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 C
O

 +
 1

.0
00

 X
O

2 
+

 0
.9

63
 A

LD
2 

+
 0

.0
37

 M
O

2 
+

 0
.0

37
 K

E
3

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
2)

; 

A
LD

4
=

1.
92

9
H

O
2

+
1.

00
0

C
O

+
1.

11
2

X
O

2
+

0.
01

1
H

C
H

O
+

0.
00

6 
A

LD
2 

+
 0

.9
18

 A
LD

3 
+

 0
.0

71
 K

E
3P

 +
 0

.0
05

 O
R

A
2

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
2)

; 

A
LD

I
=

1.
99

9
H

O
2

+
1.

00
0

C
O

+
1.

00
0

X
O

2
+

0.
00

1
A

LD
2

+
0.

00
1

M
O

2 
+

 0
.9

99
 K

E
3

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
2)

; 

A
LD

5
=

1.
99

9
H

O
2

+
1.

00
0

C
O

+
1.

73
4

X
O

2
+

0.
31

6
H

C
H

O
+

0.
68

2 
A

LD
4 

+
 0

.0
01

 M
O

2 
+

 0
.2

34
 K

E
3 

+
 0

.2
01

 K
E

5
ph

or
at

(1
.0

00
, 1

2)
; 

O
P

1
=

1.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

 +
 1

.0
00

 H
C

H
O

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
3)

; 

O
P

2
=

0.
99

9
H

O
2

+
1.

00
0

H
O

+
0.

00
1

A
LD

2
+

0.
30

0
A

LD
3

+
0.

00
1 

M
O

2 
+

 0
.6

99
 K

E
3

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
3)

; 

P
A

A
=

1.
00

0 
H

O
 +

 1
.0

00
 M

O
2

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
3)

; 

A
LD

6
=

0.
50

0
H

O
2

+
0.

50
0

A
LD

4
+

0.
50

0
A

C
O

2
+

0.
50

0
M

O
2

+
0.

50
0 

A
C

O
5 

+
 0

.5
00

 A
LD

5
ph

or
at

(0
.1

51
, 1

6)
; 

A
LD

7
=

0.
50

0
H

O
2

+
0.

50
4

X
O

2
+

0.
49

6
H

C
H

O
+

0.
49

6
A

LD
4

+
0.

50
0 

A
C

O
2 

+
 0

.5
00

 M
O

2 
+

 0
.5

00
 A

C
O

6 
+

 0
.0

04
 A

LD
5 

+
 0

.5
00

 A
LD

6

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
6)

; 

K
E

3
=

1.
00

0 
A

C
O

2 
+

 1
.0

00
 M

O
2

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
6)

; 

K
E

4
=

0.
50

0 
H

O
2 

+
 0

.5
00

 X
O

2 
+

 0
.4

30
 A

LD
2 

+
 0

.5
00

 A
C

O
2 

+
 0

.4
30

 A
C

O
3 

+
 0

.0
70

 A
C

O
I +

 0
.5

00
 M

O
2 

+
 0

.0
70

 K
E

3
ph

or
at

(1
.0

00
, 1

6)
; 

K
E

5
=

0.
64

7 
H

O
2 

+
 0

.6
63

 X
O

2 
+

 0
.0

06
 H

C
H

O
 +

 0
.2

60
 A

LD
2 

+
 0

.2
70

 A
LD

3 
+

 0
.0

20
 A

LD
I +

 0
.3

42
 A

C
O

2 
+

 0
.2

52
 A

C
O

3 
+

 0
.0

75
 A

C
O

4 
+

 0
.0

53
 A

C
O

I +
 0

.3
53

 M
O

2 
+

 0
.2

78
 A

C
O

5 
+

 0
.0

64
 K

E
3 

+
 0

.0
47

 K
E

4

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
6)

; 

K
E

6
=

0.
74

3 
H

O
2 

+
 0

.9
00

 X
O

2 
+

 0
.0

01
 H

C
H

O
 +

 0
.2

44
 A

LD
2 

+
0.

24
3

A
LD

3
+

0.
21

3
A

LD
4

+
0.

25
7

A
C

O
2

+
0.

24
3

A
C

O
3

+
 0

.0
90

 A
C

O
4 

+
 0

.2
57

 M
O

2 
+

 0
.4

10
 A

C
O

5 
+

 0
.0

01
 K

E
3 

+
 0

.0
43

 K
E

5

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
6)

; 

K
E

7
=

0.
84

1 
H

O
2 

+
 1

.1
12

 X
O

2 
+

 0
.1

96
 A

LD
2 

+
 0

.2
89

 A
LD

3 
+

0.
19

6
A

LD
4

+
0.

15
9

A
C

O
2

+
0.

19
6

A
C

O
3

+
0.

14
5

A
C

O
4

+
 0

.1
59

 M
O

2 
+

 0
.3

41
 A

C
O

5 
+

 0
.1

59
 A

C
O

6 
+

 0
.1

59
 A

LD
5

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
6)

; 

K
E

8
=

0.
94

0 
H

O
2 

+
 1

.5
92

 X
O

2 
+

 0
.0

74
 A

LD
2 

+
 0

.1
48

 A
LD

3 
+

0.
14

8
A

LD
4

+
0.

06
0

A
C

O
2

+
0.

07
4

A
C

O
3

+
0.

07
4

A
C

O
4

+
0.

06
0

M
O

2
+

0.
22

2
A

C
O

5
+

0.
14

8
A

C
O

6
+

0.
42

2
A

C
O

7
+

 0
.1

48
 A

LD
5 

+
 0

.0
98

 A
LD

6 
+

 0
.3

24
 A

LD
7

ph
or

at
(0

.5
92

, 1
6)

; 

H
K

E
T

=
0.

50
0 

H
O

2 
+

 0
.5

00
 H

C
H

O
 +

 0
.5

00
 A

C
O

2 
+

 0
.5

00
 M

O
2 

+
 0

.5
00

 A
C

O
5

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
6)

; 

A
LD

4
=

0.
28

9 
H

O
2 

+
 0

.2
89

 H
C

H
O

 +
 0

.2
11

 A
C

O
2 

+
 0

.2
11

 M
O

2 
+

 0
.7

89
 A

C
O

5
ph

or
at

(0
.0

71
, 1

6)
; 

G
LY

=
2.

00
0 

H
O

2 
+

 2
.0

00
 C

O
ph

or
at

(1
.0

00
, 1

7)
; 

G
LY

=
1.

00
0 

C
O

 +
 1

.0
00

 H
C

H
O

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
8)

; 

M
G

LY
=

1.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 C
O

 +
 1

.0
00

 A
C

O
2

ph
or

at
(1

.0
00

, 1
9)

; 

D
C

B
=

1.
00

0 
T

C
O

3 
+

 1
.0

00
 H

O
2

ph
or

at
(1

.0
00

, 2
0)

; 

O
N

IT
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.9
99

 H
O

2 
+

 0
.0

01
 A

LD
2 

+
 0

.2
00

 A
LD

3 
+

 0
.0

01
 M

O
2 

+
 0

.7
99

 K
E

3
ph

or
at

(1
.0

00
, 2

1)
; 

M
A

C
R

=
1.

00
0 

H
O

2 
+

 1
.0

00
 C

O
 +

 1
.0

00
 H

C
H

O
 +

 1
.0

00
 A

C
O

2
ph

or
at

(1
.0

00
, 2

2)
; 

G
LY

=
2.

00
0 

C
O

 +
 1

.0
00

 H
2

ph
or

at
(1

.0
00

, 2
4)

;

C
H

4 
+

 H
O

=
1.

00
0 

M
O

2
th

er
m

al
(4

.4
8E

-1
2,

 1
93

1.
3)

; 

E
T

H
 +

 H
O

=
1.

00
0 

E
T

H
P

th
er

m
al

(9
.0

9E
-1

2,
 1

06
2.

3)
; 

H
C

3 
+

 H
O

=
0.

58
5 

H
C

3P
 +

 0
.3

80
 H

O
2 

+
 0

.0
36

 C
O

 +
 0

.0
36

 H
O

 
+

 0
.0

10
 H

C
H

O
 +

 0
.3

34
 A

LD
2 

+
 0

.0
36

 O
R

A
1 

+
 0

.0
36

 G
LY

th
er

m
al

(5
.5

6E
-1

2,
 2

73
.0

);
 

H
C

5 
+

 H
O

=
0.

74
6 

H
C

5P
 +

 0
.2

54
 H

O
2 

+
 0

.2
54

 K
E

3
th

er
m

al
(7

.8
6E

-1
2,

 1
49

.1
);

 

H
C

8 
+

 H
O

=
0.

93
8 

H
C

8P
 +

 0
.0

62
 H

O
2 

+
 0

.0
02

 H
C

H
O

 +
 0

.0
13

 A
LD

2 
+

 0
.0

11
 A

LD
3 

+
 0

.0
23

 H
K

E
T

 +
 0

.0
02

 A
LD

6
th

er
m

al
(2

.3
2E

-1
1,

 2
20

.8
);

 

E
T

E
 +

 H
O

=
1.

00
0 

E
T

E
P

th
er

m
al

(1
.9

6E
-1

2,
 -

43
8.

0)
; 



O
LT

 +
 H

O
=

1.
00

0 
O

LT
P

th
er

m
al

(5
.9

3E
-1

2,
 -

48
9.

5)
; 

O
LI

 +
 H

O
=

1.
00

0 
O

LI
P

th
er

m
al

(1
.4

2E
-1

1,
 -

47
9.

7)
; 

D
IE

N
 +

 H
O

=
1.

00
0 

IS
O

P
th

er
m

al
(1

.4
8E

-1
1,

 -
44

8.
0)

; 

IS
O

 +
 H

O
=

0.
95

6 
IS

O
P

th
er

m
al

(2
.5

4E
-1

1,
 -

41
0.

0)
; 

A
P

I +
 H

O
=

1.
00

0 
A

P
IP

th
er

m
al

(1
.2

1E
-1

1,
 -

44
4.

0)
; 

LI
M

 +
 H

O
=

1.
00

0 
LI

M
P

th
er

m
al

(1
.7

0E
-1

0,
 0

.0
);

 

A
LD

2 
+

 H
O

=
1.

00
0 

A
C

O
2

th
er

m
al

(5
.5

5E
-1

2,
 -

33
1.

0)
; 

A
LD

3 
+

 H
O

=
0.

94
3 

A
C

O
3 

+
 0

.0
57

 X
O

2 
+

 0
.0

55
 H

O
2 

+
 0

.0
05

 C
O

 
+

 0
.0

05
 A

LD
2 

+
 0

.0
25

 A
LD

3 
+

 0
.0

24
 M

G
LY

th
er

m
al

(8
.4

1E
-1

2,
 -

28
6.

2)
; 

A
LD

4 
+

 H
O

=
0.

70
3 

A
C

O
4 

+
 0

.2
11

 X
O

2 
+

 0
.2

30
 H

O
2 

+
 0

.0
06

 C
O

 
+

 0
.0

14
 A

LD
2 

+
 0

.0
06

 A
LD

3 
+

 0
.1

74
 A

LD
4 

+
 0

.0
08

 G
LY

 
+

 0
.0

42
 A

C
O

5 
+

 0
.0

44
 M

G
LY

 +
 0

.0
01

 O
R

A
2 

+
 0

.0
04

 X
O

2N

th
er

m
al

(2
.0

8E
-1

1,
 -

18
5.

5)
; 

A
LD

I +
 H

O
=

0.
89

2 
A

C
O

I +
 0

.1
08

 X
O

2 
+

 0
.1

05
 H

O
2 

+
 0

.0
61

 C
O

 
+

 0
.0

44
 A

LD
3 

+
 0

.0
61

 K
E

3
th

er
m

al
(9

.3
5E

-1
2,

 -
27

1.
4)

; 

A
LD

5 
+

 H
O

=
0.

78
8 

A
C

O
5 

+
 0

.2
43

 X
O

2 
+

 0
.1

61
 H

O
2 

+
 0

.0
01

 C
O

 
+

0.
00

5
H

C
H

O
+

0.
00

7
A

LD
2

+
0.

06
9

A
LD

3
+

0.
00

1
A

LD
4

+
 0

.0
01

 G
LY

 +
 0

.0
81

 A
LD

5 
+

 0
.0

55
 K

E
3 

+
 0

.0
17

 M
G

LY
 

+
 0

.0
10

 X
O

2N

th
er

m
al

(1
.4

8E
-1

1,
 -

17
9.

7)
; 

A
LD

6 
+

 H
O

=
0.

80
6 

A
C

O
6 

+
 0

.2
55

 X
O

2 
+

 0
.1

34
 H

O
2 

+
 0

.0
14

 C
O

 
+

0.
00

2
H

C
H

O
+

0.
00

5
A

LD
2

+
0.

05
4

A
LD

3
+

0.
01

2
A

LD
4

+
 0

.0
02

 A
C

O
2 

+
 0

.0
01

 K
E

5P
 +

 0
.0

04
 A

LD
5 

+
 0

.1
17

 A
LD

6 
+

 0
.0

10
 K

E
3 

+
 0

.0
13

 K
E

4 
+

 0
.0

13
 K

E
6 

+
 0

.0
59

 M
G

LY
 

+
 0

.0
16

 X
O

2N

th
er

m
al

(2
.4

8E
-1

1,
 -

18
0.

4)
; 

A
LD

7 
+

 H
O

=
0.

34
9 

A
C

O
7 

+
 0

.1
13

 X
O

2 
+

 0
.6

11
 H

O
2 

+
 0

.0
54

 A
LD

3 
+

 0
.0

54
 A

LD
4 

+
 0

.0
10

 A
C

O
2 

+
 0

.0
10

 A
LD

5 
+

 0
.5

47
 A

LD
7 

+
 0

.0
03

 K
E

7 
+

 0
.0

10
 M

G
LY

 +
 0

.0
03

 X
O

2N

th
er

m
al

(3
.5

9E
-1

1,
 -

15
2.

6)
; 

H
C

H
O

 +
 H

O
=

1.
00

0 
H

O
2 

+
 1

.0
00

 C
O

th
er

m
al

(1
.0

0E
-1

1,
 0

.0
);

 

K
E

3 
+

 H
O

=
1.

00
0 

K
E

3P
th

er
m

al
(3

.2
1E

-1
2,

 8
00

.3
);

 

K
E

4 
+

 H
O

=
1.

00
0 

K
E

4P
th

er
m

al
(2

.5
8E

-1
2,

 1
91

.0
);

 

K
E

5 
+

 H
O

=
0.

77
4 

K
E

5P
 +

 0
.2

26
 H

O
2 

+
 0

.0
01

 X
O

2 
+

 0
.2

26
 A

LD
5

th
er

m
al

(1
.6

6E
-1

1,
 2

39
.8

);
 

K
E

6 
+

 H
O

=
0.

59
0 

K
E

6P
 +

 0
.4

10
 H

O
2 

+
 0

.0
04

 X
O

2 
+

 0
.0

01
 A

LD
2 

+
 0

.0
02

 A
LD

4 
+

 0
.1

22
 A

LD
6 

+
 0

.0
01

 K
E

3 
+

 0
.2

86
 K

E
6

th
er

m
al

(2
.0

7E
-1

1,
 1

87
.1

);
 

K
E

7 
+

 H
O

=
0.

50
0 

K
E

7P
 +

 0
.5

00
 H

O
2 

+
 0

.0
02

 X
O

2 
+

 0
.0

01
 A

LD
2 

+
 0

.0
01

 A
LD

5 
+

 0
.0

84
 A

LD
7 

+
 0

.4
15

 K
E

7
th

er
m

al
(2

.4
9E

-1
1,

 1
39

.7
);

 

K
E

8 
+

 H
O

=
0.

77
1 

K
E

8P
 +

 0
.2

29
 H

O
2 

+
 0

.0
02

 X
O

2 
+

 0
.0

19
 A

LD
7 

+
 0

.2
10

 K
E

8
th

er
m

al
(3

.6
7E

-1
1,

 1
67

.6
);

 

H
K

E
T

 +
 H

O
=

0.
03

3 
X

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.0

00
 M

G
LY

th
er

m
al

(3
.2

1E
-1

2,
 8

00
.3

);
 

G
LY

 +
 H

O
=

0.
40

0 
X

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.6

00
 C

O
th

er
m

al
(1

.1
4E

-1
1,

 0
.0

);
 

M
G

LY
 +

 H
O

=
1.

00
0 

A
C

O
2 

+
 1

.0
00

 C
O

th
er

m
al

(1
.7

2E
-1

1,
 0

.0
);

 

M
A

C
R

 +
 H

O
=

0.
51

0 
T

C
O

3 
+

 0
.4

90
 X

O
2 

+
 0

.4
90

 H
O

2 
+

 0
.4

06
 C

O
 

+
 0

.0
84

 H
C

H
O

 +
 0

.4
06

 H
K

E
T

 +
 0

.0
84

 M
G

LY
th

er
m

al
(1

.8
6E

-1
1,

 -
17

5.
0)

; 

O
P

1 
+

 H
O

=
0.

65
0 

M
O

2 
+

 0
.3

50
 H

O
 +

 0
.3

50
 H

C
H

O
th

er
m

al
(2

.9
3E

-1
2,

 -
19

0.
0)

; 

O
P

2 
+

 H
O

=
0.

46
4 

X
O

2 
+

 0
.4

08
 H

O
2 

+
 0

.5
91

 H
O

 +
 0

.0
56

 H
C

H
O

 
+

 0
.0

56
 A

LD
2 

+
 0

.2
59

 A
LD

3 
+

 0
.0

05
 O

P
2 

+
 0

.6
79

 K
E

3
th

er
m

al
(3

.4
0E

-1
2,

 -
19

0.
0)

; 

P
A

A
 +

 H
O

=
0.

65
0 

A
C

O
2 

+
 0

.3
50

 X
O

2 
+

 0
.3

50
 H

O
 +

 0
.3

50
 H

C
H

O
th

er
m

al
(2

.9
3E

-1
2,

 -
19

0.
0)

; 

P
A

N
 +

 H
O

=
1.

00
0 

X
O

2 
+

 1
.0

00
 N

O
3 

+
 1

.0
00

 H
C

H
O

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

4,
 0

.0
);

 

P
P

N
 +

 H
O

=
1.

00
0 

X
O

2 
+

 0
.7

91
 H

O
2 

+
 0

.2
09

 N
O

3 
+

 0
.2

09
 A

LD
2 

+
 0

.7
91

 P
P

N
th

er
m

al
(4

.0
0E

-1
4,

 0
.0

);
 

P
N

B
N

 +
 H

O
=

1.
00

0 
X

O
2 

+
 0

.8
64

 H
O

2 
+

 0
.0

43
 N

O
3 

+
 0

.0
93

 A
LD

2 
+

 0
.0

43
 A

LD
3 

+
 0

.0
01

 P
P

N
 +

 0
.8

64
 P

N
B

N
 +

 0
.0

01
 M

O
2

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

4,
 0

.0
);

 

O
N

IT
 +

 H
O

=
0.

50
7 

X
O

2 
+

 0
.5

51
 N

O
2 

+
 0

.4
49

 H
O

2 
+

 0
.0

57
 H

C
H

O
 

+
 0

.0
57

 A
LD

2 
+

 0
.0

23
 A

LD
3 

+
 0

.4
49

 O
N

IT
 +

 0
.4

71
 K

E
3

th
er

m
al

(5
.3

1E
-1

2,
 2

60
.0

);
 

T
P

A
N

 +
 H

O
=

1.
00

0 
X

O
2 

+
 0

.4
06

 H
O

2 
+

 0
.5

94
 N

O
3 

+
 0

.4
06

 H
C

H
O

 
+

 0
.4

06
 P

A
N

 +
 0

.5
94

 H
K

E
T

th
er

m
al

(3
.2

5E
-1

3,
 -

50
0.

0)
; 

E
T

E
 +

 N
O

3
=

0.
20

1 
O

LN
D

 +
 0

.7
99

 O
LN

N
th

er
m

al
(2

.9
4E

-1
2,

 2
85

2.
3)

; 

O
LT

 +
 N

O
3

=
0.

40
7 

O
LN

D
 +

 0
.5

93
 O

LN
N

th
er

m
al

(1
.1

8E
-1

3,
 4

20
.2

);
 

O
LI

 +
 N

O
3

=
0.

55
1 

O
LN

D
 +

 0
.4

49
 O

LN
N

th
er

m
al

(8
.6

4E
-1

3,
 -

45
0.

0)
; 

D
IE

N
 +

 N
O

3
=

0.
02

6 
O

LN
D

 +
 0

.9
74

 O
LN

N
th

er
m

al
(1

.7
2E

-1
3,

 1
61

.4
);

 

IS
O

 +
 N

O
3

=
0.

12
0 

O
LN

D
 +

 0
.8

80
 O

LN
N

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 4

46
.0

);
 

A
P

I +
 N

O
3

=
0.

90
5 

O
LN

D
 +

 0
.0

95
 O

LN
N

th
er

m
al

(1
.1

9E
-1

2,
 -

49
0.

0)
; 

LI
M

 +
 N

O
3

=
0.

93
8 

O
LN

D
 +

 0
.0

62
 O

LN
N

th
er

m
al

(1
.2

2E
-1

1,
 0

.0
);

 

A
LD

2 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
A

C
O

2 
+

 1
.0

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
(1

.4
0E

-1
2,

 1
90

0.
0)

; 

A
LD

3 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
A

C
O

3 
+

 1
.0

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
(2

.3
0E

-1
2,

 1
90

0.
0)

; 

A
LD

4 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
A

C
O

4 
+

 1
.0

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
(2

.2
7E

-1
2,

 1
90

0.
0)

; 

A
LD

I +
 N

O
3

=
1.

00
0 

A
C

O
I +

 1
.0

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
(1

.4
0E

-1
2,

 1
90

0.
0)

; 

A
LD

5 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
A

C
O

5 
+

 1
.0

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
(2

.0
4E

-1
2,

 1
90

0.
0)

; 

A
LD

6 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
A

C
O

6 
+

 1
.0

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
(3

.5
3E

-1
2,

 1
90

0.
0)

; 

A
LD

7 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
A

C
O

7 
+

 1
.0

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
(2

.3
4E

-1
2,

 1
90

0.
0)

; 

H
C

H
O

 +
 N

O
3

=
1.

00
0 

H
O

2 
+

 1
.0

00
 C

O
 +

 1
.0

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
(3

.4
0E

-1
3,

 1
90

0.
0)

; 

G
LY

 +
 N

O
3

=
0.

40
0 

X
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2 

+
 1

.6
00

 C
O

 +
 1

.0
00

 H
N

O
3

th
er

m
al

(2
.9

0E
-1

2,
 1

90
0.

0)
; 

M
G

LY
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
A

C
O

2 
+

 1
.0

00
 C

O
 +

 1
.0

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
(1

.4
0E

-1
2,

 1
90

0.
0)

; 

M
A

C
R

 +
 N

O
3

=
0.

20
0 

T
C

O
3 

+
 0

.8
00

 O
LN

N
 +

 0
.2

00
 H

N
O

3
th

er
m

al
(8

.2
7E

-1
5,

 1
50

.0
);

 

T
P

A
N

 +
 N

O
3

=
1.

00
0 

X
O

2 
+

 0
.1

78
 N

O
2 

+
 0

.2
28

 H
O

2 
+

 0
.5

94
 N

O
3 

+
 0

.1
78

 H
C

H
O

 +
 0

.1
78

 P
A

N
 +

 0
.2

28
 P

P
N

 +
 0

.5
94

 O
N

IT
th

er
m

al
(2

.2
0E

-1
4,

 5
00

.0
);

 



E
T

E
 +

 O
3

=
0.

26
0 

H
O

2 
+

 0
.4

30
 C

O
 +

 0
.1

20
 H

O
 +

 0
.0

02
 H

2O
2 

+
 0

.1
30

 H
2 

+
 1

.0
02

 H
C

H
O

 +
 0

.3
68

 O
R

A
1

th
er

m
al

(9
.1

4E
-1

5,
 2

58
0.

0)
; 

O
LT

 +
 O

3
=

0.
31

9 
H

O
2 

+
 0

.3
71

 C
O

 +
 0

.3
89

 H
O

 +
 0

.0
06

 H
2O

2 
+

 0
.0

51
 H

2 
+

 0
.0

92
 X

O
2 

+
 0

.6
12

 H
C

H
O

 +
 0

.2
74

 A
LD

2 
+

 0
.0

66
 A

LD
3 

+
 0

.0
54

 A
LD

4 
+

 0
.0

05
 A

LD
I +

 0
.1

35
 M

O
2 

+
 0

.1
46

 O
R

A
1 

+
 0

.0
04

 K
E

4P
 +

 0
.0

17
 K

E
5P

 +
 0

.0
41

 A
LD

5 
+

 0
.0

03
 K

E
3 

+
 0

.0
16

 K
E

5 
+

 0
.1

20
 M

G
LY

 +
 0

.0
99

 O
R

A
2

th
er

m
al

(3
.9

9E
-1

5,
 1

78
4.

3)
; 

O
LI

 +
 O

3
=

0.
40

2 
H

O
2 

+
 0

.2
91

 C
O

 +
 0

.6
27

 H
O

 +
 0

.0
11

 H
2O

2 
+

 0
.3

14
 X

O
2 

+
 0

.0
10

 H
C

H
O

 +
 0

.5
38

 A
LD

2 
+

 0
.2

13
 A

LD
3 

+
 0

.1
01

 A
LD

4 
+

 0
.1

93
 M

O
2 

+
 0

.0
29

 A
C

O
5 

+
 0

.1
10

 K
E

3P
 

+
 0

.0
08

 K
E

6P
 +

 0
.1

38
 A

LD
5 

+
 0

.0
52

 A
LD

6 
+

 0
.1

41
 K

E
3 

+
 0

.0
13

 K
E

6 
+

 0
.1

04
 O

R
A

2

th
er

m
al

(4
.5

4E
-1

5,
 8

54
.3

);
 

D
IE

N
 +

 O
3

=
0.

29
4 

H
O

2 
+

 0
.4

61
 C

O
 +

 0
.1

51
 H

O
 +

 0
.0

02
 H

2O
2 

+
 0

.1
20

 H
2 

+
 0

.0
11

 E
T

E
 +

 0
.1

13
 H

C
H

O
 +

 0
.3

41
 O

R
A

1 
+

 0
.9

35
 M

A
C

R
 +

 0
.0

15
 O

LT

th
er

m
al

(5
.4

4E
-1

5,
 1

04
7.

0)
; 

IS
O

 +
 O

3
=

0.
28

4 
H

O
2 

+
 0

.3
62

 C
O

 +
 0

.2
79

 H
O

 +
 0

.0
01

 H
2O

2 
+

 0
.0

53
 H

2 
+

 0
.0

94
 O

3P
 +

 0
.1

26
 X

O
2 

+
 0

.8
93

 H
C

H
O

 
+

 0
.1

48
 A

C
O

2 
+

 0
.0

29
 M

O
2 

+
 0

.1
51

 O
R

A
1 

+
 0

.0
16

 K
E

3P
 

+
 0

.3
88

 M
A

C
R

 +
 0

.3
58

 O
LT

th
er

m
al

(7
.8

6E
-1

5,
 1

91
3.

0)
; 

A
P

I +
 O

3
=

0.
30

0 
H

O
2 

+
 0

.1
40

 C
O

 +
 0

.8
52

 H
O

 +
 0

.0
21

 H
2O

2 
+

 0
.3

54
 X

O
2 

+
 0

.4
20

 K
E

8P
 +

 0
.8

61
 A

LD
7 

+
 0

.0
70

 K
E

8 
+

 0
.0

69
 O

R
A

2

th
er

m
al

(1
.0

1E
-1

5,
 7

36
.0

);
 

LI
M

 +
 O

3
=

0.
28

6 
H

O
2 

+
 0

.2
22

 C
O

 +
 0

.6
47

 H
O

 +
 0

.0
16

 H
2O

2 
+

 0
.0

37
 H

2 
+

 0
.2

88
 X

O
2 

+
 0

.0
10

 H
C

H
O

 +
 0

.1
04

 O
R

A
1 

+
 0

.2
97

 K
E

7P
 +

 0
.0

07
 K

E
8P

 +
 0

.6
08

 M
A

C
R

 +
 0

.0
01

 K
E

7 
+

 0
.2

89
 O

LI
 +

 0
.0

98
 O

LT

th
er

m
al

(2
.0

0E
-1

6,
 0

.0
);

 

M
A

C
R

 +
 O

3
=

0.
28

8 
H

O
2 

+
 0

.5
22

 C
O

 +
 0

.0
72

 H
O

 +
 0

.0
01

 H
2O

2 
+

 0
.0

78
 H

2 
+

 0
.4

01
 H

C
H

O
 +

 0
.1

32
 A

C
O

2 
+

 0
.2

21
 O

R
A

1 
+

 0
.1

32
 P

A
A

 +
 0

.6
00

 M
G

LY
 +

 0
.1

32
 O

R
A

2

th
er

m
al

(1
.3

6E
-1

5,
 2

11
2.

0)
; 

T
P

A
N

 +
 O

3
=

0.
70

0 
N

O
2 

+
 0

.0
78

 H
O

2 
+

 0
.1

29
 C

O
 +

 0
.0

36
 H

O
 

+
 0

.0
01

 H
2O

2 
+

 0
.0

39
 H

2 
+

 0
.7

01
 H

C
H

O
 +

 0
.7

00
 A

C
O

2 
+

 0
.3

00
 P

A
N

 +
 0

.1
10

 O
R

A
1

th
er

m
al

(2
.4

6E
-1

5,
 1

70
0.

0)
; 

P
A

N
=

1.
00

0 
A

C
O

2 
+

 1
.0

00
 N

O
2

tr
oe

-e
qu

il(
9.

70
E

-2
9,

 5
.6

,
9.

30
E

-1
2,

 1
.5

, 1
.1

6e
28

,
13

95
4.

);

P
P

N
=

1.
00

0 
A

C
O

3 
+

 1
.0

00
 N

O
2

tr
oe

-e
qu

il(
9.

70
E

-2
9,

 5
.6

,
9.

30
E

-1
2,

 1
.5

, 1
.1

6e
28

,
13

95
4.

);

P
N

B
N

=
1.

00
0 

A
C

O
4 

+
 1

.0
00

 N
O

2
tr

oe
-e

qu
il(

9.
70

E
-2

9,
 5

.6
,

9.
30

E
-1

2,
 1

.5
, 1

.1
6e

28
,

13
95

4.
);

T
P

A
N

=
1.

00
0 

T
C

O
3 

+
 1

.0
00

 N
O

2
tr

oe
-e

qu
il(

9.
70

E
-2

9,
 5

.6
,

9.
30

E
-1

2,
 1

.5
, 1

.1
6e

28
,

13
95

4.
);

 

X
O

2 
+

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2
th

er
m

al
(4

.0
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

O
LN

N
 +

 N
O

=
0.

96
1 

N
O

2 
+

 0
.9

61
 H

O
2 

+
 0

.5
22

 M
A

C
R

 
+

 0
.4

78
 O

N
IT

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

O
LN

D
 +

 N
O

=
1.

77
7 

N
O

2 
+

 0
.0

34
 H

O
2 

+
 0

.0
34

 X
O

2 
+

 0
.3

46
 H

C
H

O
 

+
 0

.4
22

 A
LD

2 
+

 0
.1

53
 A

LD
3 

+
 0

.0
88

 A
LD

4 
+

 0
.0

01
 A

LD
I 

+
0.

13
2

A
C

O
2

+
0.

01
3

A
C

O
5

+
0.

03
3

M
A

C
R

+
0.

20
1

O
N

IT
+

 0
.0

31
 A

LD
5 

+
 0

.0
59

 A
LD

6 
+

 0
.0

01
 A

LD
7 

+
 0

.2
21

 K
E

3 
+

 0
.0

68
 K

E
5 

+
 0

.0
20

 K
E

6 
+

 0
.0

06
 M

G
LY

 +
 0

.1
08

 O
LT

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

M
O

2 
+

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2 

+
 1

.0
00

 H
C

H
O

th
er

m
al

(4
.2

0E
-1

2,
 -

18
0.

0)
; 

E
T

H
P

 +
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.0

00
 A

LD
2

th
er

m
al

(8
.7

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

H
C

3P
 +

 N
O

=
0.

93
2 

N
O

2 
+

 0
.7

89
 H

O
2 

+
 0

.1
00

 X
O

2 
+

 0
.0

51
 H

C
H

O
 

+
 0

.1
44

 A
LD

2 
+

 0
.0

17
 A

LD
3 

+
 0

.0
80

 A
LD

4 
+

 0
.0

31
 A

LD
I 

+
 0

.0
04

 A
C

O
3 

+
 0

.1
20

 M
O

2 
+

 0
.0

63
 G

LY
 +

 0
.0

03
 A

C
O

5 
+

 0
.0

16
 K

E
4P

 +
 0

.0
68

 O
N

IT
 +

 0
.0

02
 A

LD
6 

+
 0

.1
51

 K
E

3 
+

 0
.4

43
 K

E
4 

+
 0

.0
02

 M
G

LY

th
er

m
al

(4
.1

7E
-1

2,
 -

6.
3)

; 

H
C

5P
 +

 N
O

=
0.

87
5 

N
O

2 
+

 0
.8

64
 H

O
2 

+
 0

.6
05

 X
O

2 
+

 0
.0

16
 H

C
H

O
 

+
 0

.2
47

 A
LD

2 
+

 0
.0

53
 A

LD
3 

+
 0

.0
48

 A
LD

4 
+

 0
.0

07
 A

LD
I 

+
 0

.0
11

 M
O

2 
+

 0
.1

25
 O

N
IT

 +
 0

.0
66

 A
LD

5 
+

 0
.0

12
 A

LD
6 

+
 0

.2
83

 K
E

3 
+

 0
.0

91
 K

E
4 

+
 0

.1
72

 K
E

5 
+

 0
.1

31
 K

E
6 

+
 0

.0
15

 K
E

8 
+

 0
.0

02
 M

G
LY

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

H
C

8P
 +

 N
O

=
0.

72
6 

N
O

2 
+

 0
.7

20
 H

O
2 

+
 0

.7
30

 X
O

2 
+

 0
.0

01
 H

C
H

O
 

+
 0

.0
28

 A
LD

2 
+

 0
.0

12
 A

LD
3 

+
 0

.0
11

 A
LD

4 
+

 0
.0

10
 A

LD
I 

+
 0

.0
01

 A
C

O
2 

+
 0

.0
02

 M
O

2 
+

 0
.0

02
 A

C
O

5 
+

 0
.2

74
 O

N
IT

 
+

 0
.0

26
 A

LD
5 

+
 0

.0
54

 A
LD

6 
+

 0
.0

77
 A

LD
7 

+
 0

.0
39

 K
E

3 
+

 0
.0

12
 K

E
4 

+
 0

.0
19

 K
E

5 
+

 0
.0

34
 K

E
6 

+
 0

.1
44

 K
E

7 
+

 0
.2

80
 K

E
8 

+
 0

.0
01

 M
G

LY

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

E
T

E
P

 +
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.6

00
 H

C
H

O
 +

 0
.2

00
 A

LD
2

th
er

m
al

(9
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

O
LT

P
 +

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.8

32
 H

O
2 

+
 0

.0
01

 X
O

2 
+

 0
.8

31
 H

C
H

O
 

+
 0

.6
12

 A
LD

2 
+

 0
.1

02
 A

LD
3 

+
 0

.0
55

 A
LD

4 
+

 0
.0

10
 A

LD
I 

+
0.

16
3

A
C

O
2

+
0.

00
5

H
K

E
T

+
0.

00
5

A
C

O
5

+
0.

08
7

A
LD

5
+

 0
.0

35
 K

E
5 

+
 0

.0
90

 M
G

LY

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

O
LI

P
 +

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2 

+
 0

.0
01

 X
O

2 
+

 0
.7

98
 A

LD
2 

+
 0

.3
03

 A
LD

3 
+

 0
.1

51
 A

LD
4 

+
 0

.0
57

 A
LD

5 
+

 0
.1

73
 A

LD
6 

+
 0

.2
65

 K
E

3 
+

 0
.0

22
 K

E
6

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

IS
O

P
 +

 N
O

=
0.

84
0 

N
O

2 
+

 0
.8

40
 H

O
2 

+
 0

.0
17

 X
O

2 
+

 0
.6

33
 H

C
H

O
 

+
 0

.4
70

 M
A

C
R

 +
 0

.1
60

 O
N

IT
 +

 0
.3

70
 O

LT
th

er
m

al
(4

.0
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

A
P

IP
 +

 N
O

=
0.

80
0 

N
O

2 
+

 0
.8

00
 H

O
2 

+
 0

.2
00

 O
N

IT
 +

 0
.8

00
 A

LD
7

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

LI
M

P
 +

 N
O

=
0.

65
0 

N
O

2 
+

 0
.6

50
 H

O
2 

+
 0

.0
01

 X
O

2 
+

 0
.3

31
 H

C
H

O
 

+
 0

.3
19

 M
A

C
R

 +
 0

.3
50

 O
N

IT
 +

 0
.3

31
 O

LI
th

er
m

al
(4

.0
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

A
C

O
2 

+
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 M
O

2
th

er
m

al
(2

.0
0E

-1
1,

 0
.0

);
 

A
C

O
3 

+
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.9
64

 H
O

2 
+

 1
.0

00
 X

O
2 

+
 0

.9
64

 A
LD

2 
+

 0
.0

36
 M

O
2 

+
 0

.0
36

 K
E

3
th

er
m

al
(2

.0
0E

-1
1,

 0
.0

);
 

A
C

O
4 

+
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.9
01

 H
O

2 
+

 1
.0

17
 X

O
2 

+
 0

.0
07

 H
C

H
O

 
+

 0
.0

06
 A

LD
2 

+
 0

.8
94

 A
LD

3 
+

 0
.0

99
 K

E
3P

 +
 0

.0
02

 O
R

A
2

th
er

m
al

(2
.0

0E
-1

1,
 0

.0
);

 



A
C

O
I +

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.9

99
 H

O
2 

+
 1

.0
00

 X
O

2 
+

 0
.0

01
 A

LD
2 

+
 0

.0
01

 M
O

2 
+

 0
.9

99
 K

E
3

th
er

m
al

(2
.0

0E
-1

1,
 0

.0
);

 

A
C

O
5 

+
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.9
99

 H
O

2 
+

 1
.7

35
 X

O
2 

+
 0

.3
20

 H
C

H
O

 
+

 0
.6

79
 A

LD
4 

+
 0

.0
01

 M
O

2 
+

 0
.2

37
 K

E
3 

+
 0

.2
03

 K
E

5
th

er
m

al
(2

.0
0E

-1
1,

 0
.0

);
 

A
C

O
6 

+
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.8

73
 X

O
2 

+
 0

.0
03

 H
C

H
O

 
+

 0
.0

02
 A

LD
2 

+
 0

.0
02

 A
LD

3 
+

 0
.0

02
 A

LD
4 

+
 0

.7
71

 A
LD

5 
+

 0
.0

02
 K

E
3 

+
 0

.2
24

 K
E

6

th
er

m
al

(2
.0

0E
-1

1,
 0

.0
);

 

A
C

O
7 

+
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.9

94
 X

O
2 

+
 1

.0
00

 A
LD

6
th

er
m

al
(2

.0
0E

-1
1,

 0
.0

);
 

K
E

3P
 +

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.9

98
 H

O
2 

+
 0

.0
02

 H
C

H
O

 +
 0

.0
02

 A
C

O
2 

+
 0

.9
98

 M
G

LY
th

er
m

al
(4

.0
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

K
E

4P
 +

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.5

16
 H

O
2 

+
 0

.3
00

 X
O

2 
+

 0
.3

46
 A

LD
2 

+
 0

.4
46

 A
LD

4 
+

 0
.4

84
 A

C
O

2 
+

 0
.1

38
 K

E
3 

+
 0

.0
70

 M
G

LY
th

er
m

al
(4

.0
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

K
E

5P
 +

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.6

87
 H

O
2 

+
 0

.2
11

 X
O

2 
+

 0
.3

97
 H

C
H

O
 

+
 0

.1
02

 A
LD

2 
+

 0
.0

81
 A

LD
3 

+
 0

.2
33

 A
LD

4 
+

 0
.0

06
 A

LD
I 

+
0.

11
9

A
C

O
2

+
0.

11
1

A
C

O
3

+
0.

01
5

A
C

O
I

+
0.

00
7

A
C

O
5

+
 0

.0
34

 K
E

3P
 +

 0
.0

02
 K

E
4P

 +
 0

.0
24

 K
E

5P
 +

 0
.1

30
 A

LD
5 

+
 0

.0
67

 K
E

3 
+

 0
.0

32
 K

E
4 

+
 0

.3
12

 K
E

5 
+

 0
.0

12
 M

G
LY

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

K
E

6P
 +

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.7

81
 H

O
2 

+
 0

.2
05

 X
O

2 
+

 0
.2

33
 H

C
H

O
 

+
 0

.3
16

 A
LD

2 
+

 0
.0

76
 A

LD
3 

+
 0

.3
81

 A
LD

4 
+

 0
.0

80
 A

C
O

2 
+

0.
07

6
A

C
O

3
+

0.
02

8
A

C
O

4
+

0.
03

4
A

C
O

5
+

0.
22

8
A

LD
5

+
 0

.0
63

 A
LD

6 
+

 0
.0

78
 K

E
3 

+
 0

.0
31

 K
E

5 
+

 0
.1

52
 K

E
6 

+
 0

.0
08

 M
G

LY

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

K
E

7P
 +

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.8

19
 H

O
2 

+
 0

.1
86

 X
O

2 
+

 0
.1

86
 H

C
H

O
 

+
 0

.3
06

 A
LD

2 
+

 0
.2

38
 A

LD
3 

+
 0

.2
13

 A
LD

4 
+

 0
.0

33
 A

C
O

2 
+

0.
04

4
A

C
O

3
+

0.
03

4
A

C
O

4
+

0.
07

0
A

C
O

5
+

0.
30

3
A

LD
5

+
 0

.1
86

 A
LD

6 
+

 0
.0

40
 A

LD
7 

+
 0

.1
49

 K
E

7 
+

 0
.0

04
 M

G
LY

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

K
E

8P
 +

 N
O

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.7

82
 H

O
2 

+
 0

.4
05

 X
O

2 
+

 0
.0

27
 H

C
H

O
 

+
 0

.0
34

 A
LD

2 
+

 0
.0

39
 A

LD
3 

+
 0

.0
57

 A
LD

4 
+

 0
.0

04
 A

C
O

2 
+

0.
00

5
A

C
O

3
+

0.
00

4
A

C
O

4
+

0.
02

5
A

C
O

5
+

0.
05

3
A

C
O

6
+

 0
.0

36
 A

C
O

7 
+

 0
.0

03
 K

E
5P

 +
 0

.0
35

 K
E

6P
 +

 0
.0

53
 K

E
7P

 
+

 0
.0

79
 A

LD
5 

+
 0

.1
32

 A
LD

6 
+

 0
.2

50
 A

LD
7 

+
 0

.0
28

 K
E

6 
+

 0
.0

64
 K

E
7 

+
 0

.4
70

 K
E

8

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

T
C

O
3 

+
 N

O
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
C

H
O

 +
 1

.0
00

 A
C

O
2

th
er

m
al

(2
.0

0E
-1

1,
 0

.0
);

 

X
O

2N
 +

 N
O

=
1.

00
0 

O
N

IT
th

er
m

al
(4

.0
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

A
C

O
2 

+
 N

O
2

=
1.

00
0 

P
A

N
th

er
m

al
(1

.8
2E

-1
2,

 -
46

2.
8)

; 

A
C

O
3 

+
 N

O
2

=
1.

00
0 

P
P

N
th

er
m

al
(1

.8
2E

-1
2,

 -
46

2.
8)

; 

A
C

O
4 

+
 N

O
2

=
1.

00
0 

P
N

B
N

th
er

m
al

(1
.8

2E
-1

2,
 -

46
2.

8)
; 

A
C

O
I +

 N
O

2
=

1.
00

0 
P

P
N

th
er

m
al

(1
.8

2E
-1

2,
 -

46
2.

8)
; 

A
C

O
5 

+
 N

O
2

=
1.

00
0 

P
N

B
N

th
er

m
al

(1
.8

2E
-1

2,
 -

46
2.

8)
; 

A
C

O
6 

+
 N

O
2

=
1.

00
0 

P
N

B
N

th
er

m
al

(3
.0

4E
-1

2,
 -

46
2.

3)
; 

A
C

O
7 

+
 N

O
2

=
1.

00
0 

P
N

B
N

th
er

m
al

(1
.8

2E
-1

2,
 -

46
2.

8)
; 

T
C

O
3 

+
 N

O
2

=
1.

00
0 

T
P

A
N

th
er

m
al

(1
.8

2E
-1

2,
 -

46
2.

8)
; 

X
O

2 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

O
LN

N
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 0
.5

56
 M

A
C

R
 +

 0
.4

44
 O

N
IT

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

O
LN

D
 +

 N
O

3
=

1.
81

8 
N

O
2 

+
 0

.0
34

 H
O

2 
+

 0
.0

34
 X

O
2 

+
 0

.3
68

 H
C

H
O

 
+

 0
.4

22
 A

LD
2 

+
 0

.1
53

 A
LD

3 
+

 0
.0

88
 A

LD
4 

+
 0

.0
01

 A
LD

I 
+

0.
13

5
A

C
O

2
+

0.
01

3
A

C
O

5
+

0.
03

8
M

A
C

R
+

0.
18

2
O

N
IT

+
 0

.0
31

 A
LD

5 
+

 0
.0

59
 A

LD
6 

+
 0

.0
01

 A
LD

7 
+

 0
.2

21
 K

E
3 

+
 0

.0
68

 K
E

5 
+

 0
.0

20
 K

E
6 

+
 0

.0
06

 M
G

LY
 +

 0
.1

22
 O

LT

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

M
O

2 
+

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.0

00
 H

C
H

O
th

er
m

al
(1

.2
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

E
T

H
P

 +
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2 

+
 1

.0
00

 A
LD

2
th

er
m

al
(1

.2
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

H
C

3P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.8
43

 H
O

2 
+

 0
.1

08
 X

O
2 

+
 0

.0
51

 H
C

H
O

 
+

 0
.1

54
 A

LD
2 

+
 0

.0
18

 A
LD

3 
+

 0
.0

83
 A

LD
4 

+
 0

.0
32

 A
LD

I 
+

 0
.0

05
 A

C
O

3 
+

 0
.1

32
 M

O
2 

+
 0

.0
63

 G
LY

 +
 0

.0
03

 A
C

O
5 

+
 0

.0
16

 K
E

4P
 +

 0
.0

02
 A

LD
6 

+
 0

.1
65

 K
E

3 
+

 0
.4

85
 K

E
4 

+
 0

.0
02

 M
G

LY

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

H
C

5P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.9
86

 H
O

2 
+

 0
.6

84
 X

O
2 

+
 0

.0
17

 H
C

H
O

 
+

 0
.2

63
 A

LD
2 

+
 0

.0
61

 A
LD

3 
+

 0
.0

52
 A

LD
4 

+
 0

.0
10

 A
LD

I 
+

 0
.0

14
 M

O
2 

+
 0

.0
74

 A
LD

5 
+

 0
.0

13
 A

LD
6 

+
 0

.3
04

 K
E

3 
+

 0
.1

03
 K

E
4 

+
 0

.2
04

 K
E

5 
+

 0
.1

63
 K

E
6 

+
 0

.0
17

 K
E

8 
+

 0
.0

02
 M

G
LY

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

H
C

8P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.9
93

 H
O

2 
+

 0
.9

84
 X

O
2 

+
 0

.0
01

 H
C

H
O

 
+

 0
.0

34
 A

LD
2 

+
 0

.0
14

 A
LD

3 
+

 0
.0

14
 A

LD
4 

+
 0

.0
12

 A
LD

I 
+

 0
.0

02
 A

C
O

2 
+

 0
.0

02
 M

O
2 

+
 0

.0
03

 A
C

O
5 

+
 0

.0
31

 A
LD

5 
+

 0
.0

65
 A

LD
6 

+
 0

.0
91

 A
LD

7 
+

 0
.0

47
 K

E
3 

+
 0

.0
15

 K
E

4 
+

 0
.0

24
 K

E
5 

+
 0

.0
46

 K
E

6 
+

 0
.2

03
 K

E
7 

+
 0

.4
28

 K
E

8 
+

 0
.0

01
 M

G
LY

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

E
T

E
P

 +
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2 

+
 1

.6
00

 H
C

H
O

 +
 0

.2
00

 A
LD

2
th

er
m

al
(1

.2
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

O
LT

P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.8
32

 H
O

2 
+

 0
.0

01
 X

O
2 

+
 0

.8
31

 H
C

H
O

 
+

 0
.6

12
 A

LD
2 

+
 0

.1
02

 A
LD

3 
+

 0
.0

55
 A

LD
4 

+
 0

.0
10

 A
LD

I 
+

0.
16

3
A

C
O

2
+

0.
00

5
H

K
E

T
+

0.
00

5
A

C
O

5
+

0.
08

7
A

LD
5

+
 0

.0
35

 K
E

5 
+

 0
.0

90
 M

G
LY

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

O
LI

P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 0
.0

01
 X

O
2 

+
 0

.7
98

 A
LD

2 
+

 0
.3

03
 A

LD
3 

+
 0

.1
51

 A
LD

4 
+

 0
.0

57
 A

LD
5 

+
 0

.1
73

 A
LD

6 
+

 0
.2

65
 K

E
3 

+
 0

.0
22

 K
E

6

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

IS
O

P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 0
.0

23
 X

O
2 

+
 0

.7
20

 H
C

H
O

 
+

 0
.5

79
 M

A
C

R
 +

 0
.4

20
 O

LT
th

er
m

al
(1

.2
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

A
P

IP
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 1
.0

00
 A

LD
7

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

LI
M

P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 1

.0
00

 H
O

2 
+

 0
.0

02
 X

O
2 

+
 0

.4
66

 H
C

H
O

 
+

 0
.5

34
 M

A
C

R
 +

 0
.4

66
 O

LI
th

er
m

al
(1

.2
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

A
C

O
2 

+
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 M

O
2

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

A
C

O
3 

+
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.9

64
 H

O
2 

+
 1

.0
00

 X
O

2 
+

 0
.9

64
 A

LD
2 

+
 0

.0
36

 M
O

2 
+

 0
.0

36
 K

E
3

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 



A
C

O
4 

+
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.9

01
 H

O
2 

+
 1

.0
17

 X
O

2 
+

 0
.0

07
 H

C
H

O
 

+
 0

.0
06

 A
LD

2 
+

 0
.8

94
 A

LD
3 

+
 0

.0
99

 K
E

3P
 +

 0
.0

02
 O

R
A

2
th

er
m

al
(4

.0
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

A
C

O
I +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.9
99

 H
O

2 
+

 1
.0

00
 X

O
2 

+
 0

.0
01

 A
LD

2 
+

 0
.0

01
 M

O
2 

+
 0

.9
99

 K
E

3
th

er
m

al
(4

.0
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

A
C

O
5 

+
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 0
.9

99
 H

O
2 

+
 1

.7
35

 X
O

2 
+

 0
.3

20
 H

C
H

O
 

+
 0

.6
79

 A
LD

4 
+

 0
.0

01
 M

O
2 

+
 0

.2
37

 K
E

3 
+

 0
.2

03
 K

E
5

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

A
C

O
6 

+
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2 

+
 1

.8
73

 X
O

2 
+

 0
.0

03
 H

C
H

O
 

+
 0

.0
02

 A
LD

2 
+

 0
.0

02
 A

LD
3 

+
 0

.0
02

 A
LD

4 
+

 0
.7

71
 A

LD
5 

+
 0

.0
02

 K
E

3 
+

 0
.2

24
 K

E
6

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

A
C

O
7 

+
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

O
2 

+
 1

.9
94

 X
O

2 
+

 1
.0

00
 A

LD
6

th
er

m
al

(4
.0

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

K
E

3P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0
N

O
2

+
0.

99
8

H
O

2
+

0.
00

2
H

C
H

O
+

0.
00

2
A

C
O

2
+

0.
99

8 
M

G
LY

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

K
E

4P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.5
16

 H
O

2 
+

 0
.3

00
 X

O
2 

+
 0

.3
46

 A
LD

2 
+

 0
.4

46
 A

LD
4 

+
 0

.4
84

 A
C

O
2 

+
 0

.1
38

 K
E

3 
+

 0
.0

70
 M

G
LY

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

K
E

5P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.6
87

 H
O

2 
+

 0
.2

11
 X

O
2 

+
 0

.3
97

 H
C

H
O

 
+

 0
.1

02
 A

LD
2 

+
 0

.0
81

 A
LD

3 
+

 0
.2

33
 A

LD
4 

+
 0

.0
06

 A
LD

I 
+

0.
11

9
A

C
O

2
+

0.
11

1
A

C
O

3
+

0.
01

5
A

C
O

I
+

0.
00

7
A

C
O

5
+

 0
.0

34
 K

E
3P

 +
 0

.0
02

 K
E

4P
 +

 0
.0

24
 K

E
5P

 +
 0

.1
30

 A
LD

5 
+

 0
.0

67
 K

E
3 

+
 0

.0
32

 K
E

4 
+

 0
.3

12
 K

E
5 

+
 0

.0
12

 M
G

LY

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

K
E

6P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.7
81

 H
O

2 
+

 0
.2

05
 X

O
2 

+
 0

.2
33

 H
C

H
O

 
+

 0
.3

16
 A

LD
2 

+
 0

.0
76

 A
LD

3 
+

 0
.3

81
 A

LD
4 

+
 0

.0
80

 A
C

O
2 

+
0.

07
6

A
C

O
3

+
0.

02
8

A
C

O
4

+
0.

03
4

A
C

O
5

+
0.

22
8

A
LD

5
+

 0
.0

63
 A

LD
6 

+
 0

.0
78

 K
E

3 
+

 0
.0

31
 K

E
5 

+
 0

.1
52

 K
E

6 
+

 0
.0

08
 M

G
LY

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

K
E

7P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.8
19

 H
O

2 
+

 0
.1

86
 X

O
2 

+
 0

.1
86

 H
C

H
O

 
+

 0
.3

06
 A

LD
2 

+
 0

.2
38

 A
LD

3 
+

 0
.2

13
 A

LD
4 

+
 0

.0
33

 A
C

O
2 

+
0.

04
4

A
C

O
3

+
0.

03
4

A
C

O
4

+
0.

07
0

A
C

O
5

+
0.

30
3

A
LD

5
+

 0
.1

86
 A

LD
6 

+
 0

.0
40

 A
LD

7 
+

 0
.1

49
 K

E
7 

+
 0

.0
04

 M
G

LY

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

K
E

8P
 +

 N
O

3
=

1.
00

0 
N

O
2 

+
 0

.7
82

 H
O

2 
+

 0
.4

05
 X

O
2 

+
 0

.0
27

 H
C

H
O

 
+

 0
.0

34
 A

LD
2 

+
 0

.0
39

 A
LD

3 
+

 0
.0

57
 A

LD
4 

+
 0

.0
04

 A
C

O
2 

+
0.

00
5

A
C

O
3

+
0.

00
4

A
C

O
4

+
0.

02
5

A
C

O
5

+
0.

05
3

A
C

O
6

+
 0

.0
36

 A
C

O
7 

+
 0

.0
03

 K
E

5P
 +

 0
.0

35
 K

E
6P

 +
 0

.0
53

 K
E

7P
 

+
 0

.0
79

 A
LD

5 
+

 0
.1

32
 A

LD
6 

+
 0

.2
50

 A
LD

7 
+

 0
.0

28
 K

E
6 

+
 0

.0
64

 K
E

7 
+

 0
.4

70
 K

E
8

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

T
C

O
3 

+
 N

O
3

=
1.

00
0 

N
O

2 
+

 1
.0

00
 H

C
H

O
 +

 1
.0

00
 A

C
O

2
th

er
m

al
(4

.0
0E

-1
2,

 0
.0

);
 

X
O

2N
 +

 N
O

3
=

0.
77

8 
H

O
2 

+
 0

.0
27

 C
O

 +
 0

.0
81

 X
O

2 
+

 0
.0

11
 H

C
H

O
 

+
 0

.0
38

 A
LD

2 
+

 0
.4

23
 A

LD
3 

+
 0

.1
32

 A
LD

4 
+

 0
.0

11
 A

C
O

2 
+

 0
.0

05
 G

LY
 +

 0
.0

45
 A

C
O

5 
+

 0
.1

47
 A

C
O

6 
+

 0
.0

06
 K

E
5P

 +
 0

.1
37

 A
LD

5 
+

 0
.1

81
 A

LD
6 

+
 0

.0
01

 A
LD

7 
+

 0
.2

51
 K

E
3 

+
 0

.0
52

 K
E

4 
+

 0
.0

16
 K

E
6 

+
 0

.1
75

 M
G

LY
 

+
 0

.0
01

 O
R

A
2

th
er

m
al

(1
.2

0E
-1

2,
 0

.0
);

 

X
O

2 
+

 H
O

2
=

th
er

m
al

(1
.6

6E
-1

3,
-1

30
0.

0)
; 

O
LN

N
 +

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

N
IT

th
er

m
al

(1
.6

6E
-1

3,
-1

30
0.

0)
; 

O
LN

D
 +

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

N
IT

th
er

m
al

(1
.6

6E
-1

3,
-1

30
0.

0)
; 

M
O

2 
+

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

P
1

th
er

m
al

(3
.8

0E
-1

3,
 -

80
0.

0)
; 

E
T

H
P

 +
 H

O
2

=
1.

00
0 

O
P

2
th

er
m

al
(7

.5
0E

-1
3,

 -
70

0.
0)

; 

H
C

3P
 +

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

P
2

th
er

m
al

(1
.6

6E
-1

3,
-1

29
8.

0)
; 

H
C

5P
 +

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

P
2

th
er

m
al

(1
.6

7E
-1

3,
-1

30
0.

1)
; 

H
C

8P
 +

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

P
2

th
er

m
al

(1
.6

9E
-1

3,
-1

29
7.

5)
; 

E
T

E
P

 +
 H

O
2

=
1.

00
0 

O
P

2
th

er
m

al
(1

.2
7E

-1
3,

-1
30

0.
0)

; 

O
LT

P
 +

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

P
2

th
er

m
al

(1
.6

6E
-1

3,
-1

30
0.

0)
; 

O
LI

P
 +

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

P
2

th
er

m
al

(1
.6

6E
-1

3,
-1

30
0.

0)
; 

IS
O

P
 +

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

P
2

th
er

m
al

(1
.6

6E
-1

3,
-1

30
0.

0)
; 

A
P

IP
 +

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

P
2

th
er

m
al

(1
.6

6E
-1

3,
-1

30
0.

0)
; 

LI
M

P
 +

 H
O

2
=

1.
00

0 
O

P
2

th
er

m
al

(1
.6

6E
-1

3,
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