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1. Teljesen valésagos példa

Vizvari Béla, Takacs Nandor IV. éves vegyész és TJ kozosen brutté reakcidk folbontdsaval
foglalkozik. Az alabbi példa igy addédott.

Bry + H,O — Br  +BrO~ +2H"

Bry + H,O — Br~ +BrOH+HT

BrO™ +BrOH — Br~ +BrO; + H"

BrO™ + HQO — Br™ + H202 (1)
BrO~ +SO;~ — Br +S0;~

BrO; +S,05~ — Br~ +802 +S0;~

Hy05 + SO, — 9H' + SOZ_

A folbontést Mathematicaval allitottuk eld, onnan a TeXForm fliggvénnyel kaptuk az ide beirhato
képleteket.

A megkapott felbontédst elemeztiik a Boros Balazs altal ismertetett fogalmakkal, azaz alkal-
maztuk Papp David programcsomagjat, hogy megkapjuk a jellemz6 mennyiségeket. (A betiliket
most kicsit dtirtam Baldzs jeloléseinek megfeleléen.) fgy tehdt

az anyagfajtik (ezek szama n = 12):

./4 _ A1 = BI‘_7 A2 = BI‘Q7 A3 = BI‘O_7 A4 = BI‘OQ_, A5 = BI‘OH, A6 = H_‘—7
| A7 =H20, Ag =Hy0,, Ag =S,05", Ajg =502, A1 =S05 7, A1 =50, [’

a komplexek (ezek szdma ¢ = 13):

Cy = BrO™ + BrOH, Co =Br~ +BrO, +HT,
Cy=Br  +BrOH+H", C,=Br +BrO~ +2H",
Cs = Bry + HQO, Cs =BrO™ + HQO,

C= C7 = Br™ + Hy09, Cs = BI‘O; + 82057, s
Cy = Hy05 + SO, Ci0 =BrO™ + SO;’,
011 =Br + SOQ + SO§7, Clg =Br~ + SOZi7
Cy3 =2H" +S0; ~

a reakcidlépések (ezek szama m = 7) az (1) alattiak; komplexekkel kifejezve:

R = {(057 04)7 (057 03)7 (Clv 02)7 (067 07); (0107 012>7 (087 011)7 (CQ, 013)}7
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a komplexek matrixa (ez (n x c¢)-es méretii):
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a differencidlegyenletben szereplé koncentraciévektor (n = 12 koordinitdja van):

T = Cy—
T2 = CBry

T3

CBrO-

2

CBro
T5 = CBrOH

Ze

T4 =

Cy+

T7 = CH,0

T8 = CH,0,

Tg = CSZOS——

= €S0,

Z10
11

Cso; -

= Cgo--

T12




a tomeghatas kinetika esetén a sebességfiiggvények:

Rs.4)(2) = K(5,4) 7277,
Rs3)(2) = K(s,3)0277,
R(1,2) () = K(1,2)L3Ts5,
Re,7) (%) = K6, 7)T377,
R10,12)(%) = K(10,12)Z3%11,

)
Rg11)(7) = K(s,11) 4T,
(z)

a differencialegyenlet:

t=S-(Rox)=2S5"

= K(9,13)78710;

R(5’4) ox

R(5’3) ox

R(l)g) o

R(6,7) ox =5.
R(10,12) ox

R(&ll) °ox

Rz o I

K(5,4)T2T7
K(5,3)L2L7
K(1,2)L3T5
K(6,7)L3T7
K(10,12)23L11
K(8,11)T4T9
K(9,13)L8T10




