
9. OSSZETETT FEAKcr6uEcHANu MusoK vtzscALATA
€RzEKE[ysecANAllzssEL

Turarryi ?am8 6s qijrgi l^6et6

9.1. Az e5zk6n6r

9.1.1. N6hrny sz6 a r€akct6mochanlzmusokr6l

A legt6bb kdmiai reakci6 lej6tsz6drsakor a tapasztalhatd
konc€ntrdci6vdltoz6sok csak tijbb, egAzene v6gbemen6 i€szrcakci6
feltdtelez€sevel 6rtelmezhet6k. Ezeket a rdszreakci6kat fgr erdemcs
kiv6lavr1"i._. _ hogy a sebess€giik arrDyos le$'en a reagaL aDyagot
xonceolraoolaDa* szorzrBval. vasns €rv€nyes les/eD rejuk a tdmeshal4s
l6N6nye. Nem biaos, ho$/ ezek a rdszreakci6k va$/ mts o€ven reatci6l€;6sek
val6baD az e$/eoiet baloldaldn feltijntererL komponeDsek kdzvede!
reakci6jdval mennek v6gbe. A legtdbb reakci6mecha^izmus reakcj6l6p6sei r6bb
fizikai folyamat dsszevoht lefrtsenak rekinthetdk.

. - A tatmeghards ttirvdnye szerint a j-edik reakci6l6p6s sebess6ge a
k6vetkezdkdppen szdmitbat6:

(e.1)

(e.2)

anyag jobboldali 6s baloldali
ami pozitfr ha a i-edik
€s negadv ha fo$r. A
felfthat6 az al6bbi kin€tikai

ahol k a j-edik reakci6l6p6s sebess6gi es.iirthar6ja. .. az j-edi} anya{
koocentr6ci6ja 6s p, a j-edik reakci6e$/enlet baj oldalen az i-edik aivai
sztdchiomerriai eg/iiftbat6ja. (a, truU4 ba az i-edit anlag n€m reakrdns; ;
J.edik reakcj6nak eg/6bk6nr '/,, pozjrfv eg6sz szrl'l.) Az j-edik aleas
koncentr6ci6 vrhozdsi sebess6ge. ./: a kdvetkez6kcppen szfmolhar6:

t i  = LrrR?

ahol ,,,j a J-ealik reakci6ban az i-edik
sztiichioi&triai eg/ntthatdjdnak knldnbs6ge,
reakci6ban az i-edik anyag kelerkezik
konccntrdci6valroz{si sebess€gek ismerer€ben
differencieleryenlet rendszer:

dcl& = (q k). (9.3)

Ha ism€riink ery co kezdetikoncentrdci6-k€szletet, 6s a vizsgdlt rendszer
6rben homog6q a (9.3) differetrci6le$/eniet-rendszer alapian kisz4molhariuk
egr reagdl6 rendszer jd6beni konc€ntr6cidvdltoz4sair.

Eg/ kidetikai rendszert azonban nemcsak a koDcentrdcid-id6 q6rMkkel
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leher jcllemeni. haaeE a rcakci6rctrdszer egdb kvatrtita{v tulaidotrs6caival
h. lyen tulajdonM_ gok p6lddul eg, spcciesztonint eaa na*inumlJi-e]iC-6, i
maroEum. eler€scig ellelo id6rartam va$' eS/ oecill6l6 reakci6 Deri6dusid;ie.
ESr bnetikal rendszemck iehetnck kvalitatfv jeltenz6i is. p€lddu.l aa hosv'a
reDalszer oszciltdl, moqoslabilis, bisrabilis, srb.. E ieilemz6k vizscffala
azonban klviil esik entrek a fcjezetnek a t6mak6r6rl

A _reakci6lrechaDizmusok vi2agd,lat6mk klasszikus rd6dszere szcrint
9,:Cvrzsgflj6k. a realcidlepesek sebess6g6Dek y; R, hozzdj6rul6s6t rdbb
rso?onrnar nundetr eges speci€sz t koncentrrci6v6h6zCsj sebessa{6hez. Ezt az€larast Iermelod€si sebess€g rn;rr?isnek (rare-of-producrioo analvsis) vaw
rostalasi m6dszemek (scleening ana\6is) nev!zi*. a reaftdi6o6se_l
nozzalarulasainak rdbldzalai haraljtras adatmennls6ger k6pviselnef 6s
{ttekintesiik Dag/ mechanizmus eset6n iqen neh6z.

_ 
A tovdbbiakban otyan tjabb, az 6;€ken)s6ganalfzisen alaput6 m6dsz€reker

mulalud{ be, amelyek j6l haszndlhat6ak bonyolu_ll rea}ci6mechanizmusok
vizss6latfua

9.1,2. Az 6rz6kenys6g.natfzis

. A €rz6ketr's€ganalzjs mindig zzr vizsg6jja. hogran vdtozik mes esv
ereomeny eg], param€rer megvdltoz{sa ba6s6ra. Vizsgdlaraintban a paranetireki
seDesse$ eryiilutatok 6s a kczdeti koDcentsdci6k leszDek. (Vdaszlbatn{d
tovdbbi param€terelel is, p6ld6ul a h6m€rs€kletel " 

'r"rO"f,io-.t 
1";e$^rltnatokat va$, forokemjaj reakci6 eset6D a f6nyer6ss6get.) A vizsq6lt

ereomenyek a xonceDreci6k a koEcenr6ci6v toz6si sebesscgek 6s a megold65
e$'€b h?ntitatlv tulajdonsagai.

Ar:. e*ke\ysegla9616 mdGzerek gobdlis. Az. erz€(eiysegvrzsgalo m6dszerek gobdlis 6s lokdUs m6dserekre
oszroalok ter. Utobalis 6r6kenys6gszj@Jt6s ese6o azt vizsq6li6l. boqv avizsgeljdl, hog/ aparamclereke vonatkoz6 statisztitii je emz6kb6t (p6td4uj 

-a' 
;;;;;rek

l11osl1qsiqr sfirfis6gfiiggveny6bol) a modcU eredm€ntEoek urityei sradsaikaijellenz6i kitvetk€zne-k. 
-Ezek'a 

m6dszrrekJcxcDor xoverk€znek. Ezek a mddszerek oasrco hosznosalq ba a paramflerek

fizon4alansdefuak nem kiel€gft6 ismerer6n& kdverkezmdy"i r'il;etj4 ;;vizsgaljtk, dehasznehtuk_ n€m prakikus a rJakci6mechanizmusoL frz:giai&i.
..-^ A .lg}dit €rzdkeDys6gviag6l6 m6dsarek ninj vatamitven Darcirlisor$ereDoabanyados 

_kjszdtr|lesen ahpulnak Ezek !,ag, algcbrai riton (algebrai.df;,11119a"v"ao1 _1i zdtr'iesen ahpulnak Ezek "as, alscb;;;;
6rz6kenys6gj_ m!lat6k), va$/ eg,'Oinerenciaegeot?r.;;d*;; 

-;;;;tdA;";

{oLnamr(us erzekeoys€gi mutat6k) szjmolbar6k.

9.1.3. Algebrei 6r26ksnysdgt mut8t6k

Algebrai €rz6keDys€gi mutat6nak tekinihet6
differencialegyenlet-rendszer 

'Jaioblm{trixa, 
rchet a konceotr6ci6v6ltoz6si

sebess€gek kodcentreci6 szerinti deriv6.ttiai: E,l(c(t).k)/
m6trixot -.telbaszndJj6k a kioetilai differenciiles,cd;;i';;i

, k)/dcr A Jacobi-
megolddsfua haszndlt

l::,,:,']1*-1t numerikus eljdr- {sok e*n q 7 m6trixor iumerikusan vagrana!fikusan mioden ityen eljdrdsoD alapuld prograE sztrmolja" Eg,es esetekbei



A rcalci6mcchanizdt sok Fnarf,idrc igctr basznosnak bizf,w:ult fftubvi
Irt 4 _tTg)- az- F algebrai scbcssatdrtlcnF6gj *jri4 "ri
xonceDuaoovatbzasr scbess€gck scbcssagi e&dtthal6k szcrinti dcrivdi
tartalnazzA; afk)la4 Az F mdtrir t€lycri Einaig a kOvc*cz6 norntti
hasmdliutc

F = 11k fpD {al,(Ya*l\l = latn t\/sta kil

a Jacoblmdtrix norn lr elatjdra vatr sziik4giiDk:

t = {(cy'fd.D (dltt)lut l - lotn]'�.�1(t)lotac} .

a tt ila ta kj = tti Ry'fr

A (9.f) - 6s (9.2) k€plelekb6t kiirdutv4 a difrcrenci6lsz4nrlr6s szabdlyai
alapj6.n k6mycD beldthat6, ho5

E/a\ = 1,r\/\ 4s

. 4.(97)_ e.gre+rb6! l6rhar6, hoS/ n2 p = 1sn11atn*,1 mdrrix rcla(v
seDessegr matu[ak tekintheto: a m{trix egf elebe ezt nftatia Eee- holv
rlekko_ra _az r'-edit _ speciesz kelerlczls€nek iUetve fograsfial i" i-i-Aflrca{crorepes orczta hq.nyada az iedik spccicsz konc€Dtrdci6jdnak vdliozlsi

::tyClh* k€pesr. Az i mdtrix e$f ctcme tehet oul4 ijtetvc tetsz6tegcspq9y.""g n:gatrv sz{m. Ez a mcoDyis€g nem azonos a terdebdesi sebcs;6e
analzsDen szamott o s r r I mennyisdgsel, ahol ,r azt mulatja meg neklrora ij-edik reakci6l6p€s hozzAjinllsfutik {aoyd^ u ;-edik airyag %rrrr"tJJil;
iletve fo$t6s6hoz.

, A (kezicti) koncentrdci6k {s a param6lerek meMtoztalrsdnak hat6sa aKoocenFaooxra es a reakci6 kvaDtitadv tulaidoosrgaira neo szdDroltat6

(e5)..

(e.6)

(9.7)

(e.8)

algebrai. ,iton: .ezeker a meonyis6getet mc-geletd ditr ..o"i{Lt ;;i;k
megoloasavat kapnaquk Eeg.

9.1.4. Dtnamtkus 6rz6kenys6gt mutat6k

. - ...1_I l*-€t"I_.9S"6lrozta6senak hatdsdr a koncenrrdci6ka a k6vetkez6, kk6dili Taylor-sonal lehet lefrni:

c(r,k + ̂k) = c(',k) -,i,q *, - Ii i# N<,M, +.. .

- A ac,/akt parci6lis derivdltakar ets6rcDd[ toMlis
koncenFaoo€rzckebysfgi eryflrhat6knak a azc,/ak,ak, pdcidlis derivdltakar
masoorerou tokals koDcetrtdci66rz6keD)s6gi esdfiat6knak stb. nevezik
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f-Tl1lT :* a*aclati.ek6rcDdd or.l+) _:adnhar6kar szdnrrjdk ki aslaDuEaryoz{k Ezdk alkoti6k az S
Par- an&crv6lloztatas t",iiri* u"*r0"""*--Tk$'s€g ,qftrixot' an'tv a

IFl'e. rr cgnittratcfiGia- "f.idif 
ia, -f#ffi 

lff "TrSfifffiU"iffi"i'ffi;."f;i"XF;.:q r =0. iaao"nir' "- r'lii
mln*rl";;"'l*#X;t*;fr1fr fi?#,:#ffi-,i-"#F j.t
c'(t ! c(r,) + s(rr, r, ^L(rl). (e.e)
.,. .T"h6, , a. konccDrr6ci6€rrIkeDys€g 

. E4rix kal id6ponx6l fiiqa:s(rl r,) = ac(,t/dk(rJ. Az enekiwJazonoslax rcrotrtik a kiDerikai o,u;r;9-.,-tTelo.baq 
r,-ct araEbi

kezdeti iddpoDtj{var, *'t-iotui"i,"*iiiii"l"g:d:l''o$Tl. mesold,ssnak
val6ba,i boAd i"l"i '"na"rot "i- i",ii?l-.A 

temiar .rea*cidk :g rcszl,hcz
reakci6hoz a t"gtita"-la6o"teti'il*ff,.i*: tdoPontor (P1.. eg €lasi
,".-ity.o t"..iiZ-iiiuli"'ia?ffiJ{i, ;:.?ffit** rc8xon rea}cidk eseten

a",i,arL"1o"!iil,o,Hiffi d..$:i:""ffi:fl:*:[::H*f;i*,*no,
. t  o c  . , .  , c  o l (  t \
? ' i o .  

= t t t , * ,  + O ;  i = 1 , . . . , n ,  ( e . r 0 )

*., 
{(ri.=,i\f/T-1-l,*/_*, vckror kczd€u .n6ke zdrus vckror.

k""*?"f#t;fffi:lj,H:l;".ff.-:fg:rt .mcsordtu';-arapur a rok,ris
cgrcnlct kdzvedcJ ;;s;[&";;Jf 

IoDDs'8e A &/a*orlatbaD a (9. l0)pprffi ".;nx'**rali*#ffir#;rra:-:ffi
,^-_*Tf* a k paran6rerek Eegvdlrozirat4rdnatk h.rdsdt, hanem a kezderif,oDcenFaciok neMtoz6sdlal hatdsdt isg:'a{*6:x'run'#n#;#'fl":#:i'#"rH
d  d c ( l )  _ _ .  a c ( r  )_ _ _ - _  =  J t r )  i = r
o r  o c ! ( r , )  

- ' ' ' a " i ( -  ' -  t '  " ' 4  '

1{z Jr,r4kctrFa8r egdinhardk dc,(r.)/dC.(L}, =./ qs csctrrd nurAyat ha;,ri Ai e6jirjr;tj#f*:"#, "*"t *
d

i7 K(r, {) = J(r) x(r, rr),

(e.1r)

(e.12)
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a.hol K a kedeti koncentrdcid szeri i €tzdkenys€gi mdtrix vag/ m6s ndven
Green-ftiggv€Dy: KG, r,) - {acJ(r)/acl(r1)}.

Mi vatr al*or, ba a vizsgdlr' eiedm€ny nem a kotrceolr6ci6, hanem a
korcentrdci6veltozSsi sebessdgc? Fentcbb ldttulq hosr e$/ paramcter
Eegy4ltoztatis{nak hatdsdt a scbess6geke uganabban az id6pilanatban igetr
k6D!ye[ kiszirDlthatjuki ezt az informdci6t az F mdtrix tarta]mazza. Arra is
ldvdmsiak leheti* azotrban, hosr a r, id6pillamtban megvdltoztatott
param6ter vag/ kezdeti koncentrdci6 hog/an 

_veltoztatja 
meg az r-edik speciesz

konceDtrdci6vdltozi$ sebess€gdt a r, id6pontban. Tal6n n€m okoz na$l
meglep€t6st ha eldruljuk, hosl ezrk & 6rzaken,sdgj mutar6k mer felrdnrek*a
(9.10) €s (9.11) eg/enletrendszerek bal oldalrn, hiszetr a Young-t6tel szeriDt

a a t( ) / akj(t 1) 
-- d / dt ac t( ) / akj(t )

ait,)la<9j(tL) = d/dt ac!,\/4q).

Tehrt a megfelel6 korcentreci6€rz6kenys€gek ismeret6b€n a (9.10) 6s (9.11)
egye etektel ezek is m€ghatarozhat6k.

Eg kinetikai differenci4le$fenlet-rendszer numerikus megoldjsdnal szamos
l,-vantitadv j€llenzdje lehet. A tulajdonsrgerzdkenys6g (fearuro
sensitivity)-analfzis azt i?sgallja, horyan veltoznak meg ezek a jeltenz6k a
pamm€tervaltoztatds hatds6.a. A tulajdonsegEz6kenys€gek lds?trmitbat6k a
koncentrrcid€rzdkeDys6gekbSl annal alapjdn, amilyen kapcsola! van a
koncentr{ci6k 6s a kvantilativ jelelnzdk kdzdtt. Pdldak€nt a
peri6dusid66rz€ken).$6geket ntrutatjuk be.

A hatdrciHusra vezetd oecilldld reatci6k egyik jetlernzdje a peri6dusuk
hossza. ESr peri6dus, 7 iddtartam eltelt€vel a koncentrdci6k ijb6l az eredeti
€rt6kek lesznek. Ennek fig/elembev6tel€vel a peri6dus6rz6kenys€g az ^l'bbj
k€plettel sz6molhat6 a koncentraci6drz€kenys€gekb6l:

a c  t ( t  1 )  a c  t ( t  1  +  t )

a k j ( t  t ) a k i ( t  1 )
+ 4 , (e.13)

a c  t \ t  2 )

a t

*ol a Q ag oullr.boz kdzelit ha /" t, a v€greleobez la- . A I, id6pontor es
az i specieszl n$,drdemes megv6lasztani. ho$ az el€rhet6 leglo'sebb leg,en a
numerikus hiba (6)d6li 6s mt53i, 1987). Reiaxdci6s oszcillrci6k eset6n a
(9.13) k6plet dltal6rcsfto$ ala{a hasznehat6 es ezzel szAfitlllt t6 az
oszcillrld reakcidk k6t, egrmast vdlt6 kinetikai elapota hosszdnal
paramdterek eerinti €rz€keDys€ge (Grdr&r' 6s mtsai, 1987).
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9.2. A rsakct6mschantzmusok megtr68e

;;tr;l#",tr":fu *f ia#"i"a#;#"#!,,?:;i,,f .,.$q:jerrjur( rs! ttogyaD mfi-kddik ez a mechanmeg6nds6hez"fog6dz6ka;-'k;i ;fi:fiTT 
A mechadzrnus urt'jd6s€n;i

:"j::. ",,.*.iou- ,.g,"raia.n'1*i"#il #:ffi:*,h ti,#it":- 
;.";

h1flT_,+,:d'#:1X'ffi.ff IJh*lif ,?;T""i'..#-,*#d.l$
9.2.1. A ,6 reakct6utak

ff il"6':-j,tgi{'fi ilttrJj+q#j.fl,,,;S.l"{#:,6:'#
r*:.:'""n *r*;lai: J:*g"ura,#,*u,,*,*

9.2,2. A tontos reakct6k megtatdt{sa

. . A reakci6kinetikai irodalomban sval

#;;"r*:l,ri *,"s;r:i "1,:tlir*d:l,k ru#ftH#
1) E6/ reakci6J6p€s akftor
megvafoztalhsa a szdmolt , lgnrl_ !.r..-, sebessdgi e&airrhat6j6nak kisKoncennaoo_id6 8drb6k ieteDr6s Ine!.alrorasar

3]'f,?j:i:*::ii1"#ffrontos' 
ha erhasv'iakor a szdmolt koncentrdci6-id6

""- ffi :fr,#ii:i,il:'",'"if '*f 'J"#,r"r?IJ-:i*::rontosslis-€rtermez€sek

o  
" ' , "  1 , , a

Egrs"."Tft ;fiilff r.ri';X?:l^r.a 
B specieszre kvazistacionaritl'sr

A u _sp€cresz szamolt koDceoMcjdia iehfl6n€k6tr€k rcjs r.g"aro,r"ta"" iiiii,,l]T,', 
n".' 'olo'iL mes a tr param6ler

,."r"orepe._"".i"s,n"io-a-1 ffi :A;f i"#:ifl,"?,i;!i.%i **n
" *;;in:lT;nm[fdi,'.1'Y"ffi i"i;"a".* iJ'i'"ffiJotn"'i
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*H9fo_fl9!!6C [d. a fetrri 2) dcfntci6l] fogalm6r.
A lotrlis- konc.Dtrdci6an€laoysggi mutat6k arr6l adnak inlormdcjdl bocv

3 paraqcl9lcr( rDrltri-team6li. mc8v{|roztsa milycn hadssal van a szdooltxonce.:qagoF.& Az ttyeD viag{iatbar fontosnak bizonyul6 palamcterck6l aamonclDalulq_. uo$/_ rbcgvfrozratdsukkal hadsosatr batrgolhal6 a specieszel
xoDcctrrracloJ4 ezelmck a param6tcrchek lag| a batrgol6si fontossdcul.

Az eredeti lok{lis toncenE6ci6€rz6kenys€gi mdtrix 
-alapi6n 

arealci6l€p6sck (illerve a oegfctct6 paran6tercli) t-gofe"i-6,iGreoi
k&rvetlediil 5.llal6baD nea hason]Ithar6 tir*. ,q, erlet""l"Zgi -{trir,';7ff
elemciDek u$'aDis fizikai dim.nzi6i vamak: {koncenrrdci6l/ti*"-et*1. frfi.la hilonbdT reod6 re{kci6tap6sehek k0tdnb6z6 a;#n;Oit ;'-.'"t"..iU
:F?]lh"l9J,4 1z ,.nek:.Iyse9j-;erix osziopainak hilonbdz6 lcb'et " arEl"Uofi
es rAr azok (Xszehasonlfthatatlanok.

_ 
Ez a probl6ma a norm6lt 6rz€keny#gck bevezet6sdvel oldhat6 meg:

A norm6l! €r.6kenys6gi m6trix elemei azl muratj6k Eeg. hog/ a /-edik paramdEr
eS' ._szezal€kos Ee€viittozjsa h6ny szrzatkos iAroisr 

'otoz' 
itin-efri.xozeD_resDeD) az aedik speciesz konccdrr6ci6jrbatr a r, id6ponrbaD.

- J"Joo 1 kapo[ - hangoldsifonrossdg_infomdci6 ,,ili[ id6ponrboz rarlozik?
Eoaet,^megvizsgdesS.hoz fdu* fel a direkt m6dszemck a noim6lr mdrixokra
rcDn (y.ru) akpe$feotet€vet ekvivaleE inregralegrenjelet:

s - K\kt) @ctgvdki(t))) = {a h ct(t)/a tn kj(!)}. (9.14)

(e.1s)sr=J  J  s jd ,  + j  F ,  d r

Ebb6l _j6l ldtbat6, ho8 az €cz6ken)s6gi matrixban k6t hatrs tiikdz6dik. Apararlleteref. megvAttodat sa hatds6ra a J:-edik- reakci6l6p6s megsrorsul 6s ISr a
i-edik reakci6l6p6sbeo r6sa vev6 specieizet konceorr6ci6ja mll,vatoz* ffi. arenu -e$fedet Jobb otdatr[a] m6sodik taddt. Ezek a koncen-trdcj6v6ltozasok
tovdbbgftfiznek €s mint a fenti egenter loU'f oh"ta""* aiO t"g;t-ir-r";U;
rovdbbi koncentrdci6vdltozrsokat ioduk6lnak.
. . Az 6rz6kelys6gi mdtrix ilyeD 6sszetetr volta egyszene jelent el6nyt 6shdtrdnfl a mecbanizEusok vizsgdatdndt. etonyos aniyiUaq ;"g ;'j'"?;.iihat6sok. vi2sg6tat6val otyan p-robl6rn4*al tibet etddnreni, Lelvet nimvaraszornatok meg pusztfn a rea.kci66ebessCgek bnulmdnyozjsrval. il6rr6tryos
vismnt abMl a sz€mpontb6l, hory az 3 n6trixban rejl6 kinetikai iDformaci6
eg/ {rr. rr) id6tanarffa vonarkoziL Ha az i(rrrr) mrtrix alapj6n es,reakci6l6p6s fonrosnak bizoryul. lebe66ges ho$/ val6idbatr csak a r,-iAOpoirutan _egf rdvid idcig voh fonlos Cs ur6na j€te;t6heb; __"J " l, ia6p..riJ
Ar. f_. _ry"it azonban eg6szen \-jE 6rzi a nak az en 6kdt hosv ez areaxoolepes e$/szer fontos volt. Ezt a ',meo6riaeffekhsi" f;t6deniil
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f; f 
'*l|iffi 

"F-ffi w"'*iffi.fi"'i"'ffioa"*e,r

'-*+ffiapq1ry
" = 

{,t;t?;-")k!,

ffi1,ik,ff f ib1i",fi *",",!i.llx#i,?1,*,i#oT#!;L:ff ff r.,,,,"
*b"ot= 

^!" , i ,  ,pt^ck)/at\k l t  
, ,

(e.16)

(e.r7)

'ffi:ffi*ffi***r"ffi*:*x**"m

ffi
"'' " 

^l , ,y ,n"7,,s 
- s{t^11/c,(t1)},. 

(e.18)

,??TS:g fm* *.g;rlif,I ho,- az e(a) c6rnissv6ny az i rc,,oar
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ahol 
.Aa 

= tn k - In \. Jelijlje U az 3tS -a,ri* sajdtvehorainak mrkix6!
f,, > 7, > , . . > l_ ez S 

'S 
D6tr sai6r6n€keil AV- = UTAa azokat a paramdter

I:::!1"dd.q9.,:-. lTgtyeker f6kompooeD!€ruex rogunx nevemi Cs lesven(^Yrr =-(^Y)r(A{). A fetrri c€riiggv€ny " ror.,i'po*^"i Ggg"e "y.tiii""'kitvi*ez6k6ppetr aathar6 nreg:

z{") = i 
,t, {w,\, (s.20)

o,'"*,.ff:fi:*'* 
','i[lli 

,j;,?#,',. 
saj6r€rrekek mesadj,k az e&,es

i,ararnererek iartoznak e; p-;;;;fr;;":;":^ l?flj["J."I trjJ"#.r,T,!
::lii :,9rr* arra".hosy esf mechanizmusban egntri,nrroao *"l"iOre"t*t

siT##;'"^*J"L,Tff 
' j:lJi*i'.;"*:nir*q*,i",*1;{

ij+tr,}11;!r*i#*,i.rdk"""'::;dili"d?""ri#."il{
:ol, ryoT foq546 reakci6t6p6se, akkoi ennek a speciesznel "*oo".nt j"iiiai
csak a. termetd Es fo$/aszt6 reakci6t€p6sek "U""igi .gyi t "Oi""t-'f"L 

'""ril

#*F:ffi il=l il'#mr*.r'*,r" ";::lm*.:{,m":;,{
tokompoDens-araltzis _ 

al;pjdtr ielderlrtraazsrac,ona'us specieszek 6s " o"" .ojil:fr,.'"?.,u,nf,'.""X1*^"'oi

,o#,r-" *}if,";fi:lif;1il';,:T,Ti'l a,, reakci6ronioss,si inrormdci6
;?'ii#i'( rffi;?;.;fr "i;',",:i"'il"1 

J"j:::"-:ffi *:*.i.f jTf f.%

e(a) " z(a) = 1a"y'3'3 1a"y,

t la lD ft/ a ln kjlz.

(e.19)

(9.21)

(e.n)

"""fr.i*Xoffi T "ffit"1lf;,.b#Iyffi'f"-a ar 
rdkomponens-anarizis

fl":1,"#,*;lii;*?;'*f ,*S"*g,J",,#j*#jil,.ft?i'mesa



A koflibbi levezet6ssct anal6g Dr6don belrthat6, ho$,

e1a; = laalriti laay €s

e1a1 = 
.2 7, (Lv,f .

*ffiffn;;g*':d;q#*-;r$trat#i:+tr9}ffi
9.2.3. A s€bess6gm€ghat .026 t6p6s

ffiffi$**ffi
'm,',:-***,:fl-**m#*g"-ffi

9.2.4. A kvlzistactonlrlus ktiz€titds (OSSA)

n#*"i**,.r.+i$*:$#jffiw*

e.a)

{e24)

0 = 4(c, k),
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ahol az i indcx a QssA-sFcicszrke vona*oziL
Mi oedl a QSSA? Taldn nfucs E6g egy olyaD fogalom a k€mieba.n, aDellr6l

atrtryi t&hit laDDe kdzforgnlornba.d mht a kv6zistacionarit s. Nem iqaz az, lioqv
a QSSA aa jclcnti, bos| &/dt = 0 a QssA-spccieszeke. A QSSA gra.tsa! ak*;r
is alkaldazhat6, ha a QSiiA-specieszek koncentrdci6 vdltozlisi si6ess6se oen
kicsi. Nem igaz, hos' a Srijkdk a QssA-specieszrk: val6ban a 

'iefldbb

QssA-speciesz gy6lq de s|al(raD n6s speciesz is letet QSSA speciesz ds grihan
ry]1 mitrdq gdkle alkalmazhat6 a lojzistacionarit6s. Nem igaz, hogr izok a
QssA-specieszeh amclyek konccnr6ci6ja hcsi.

A QSSA t l6D ledfib^n hank-Ka,ne,tydkij (1940) levezet6s4b6l 6nbet6
mcg. Jel6ljc c, & i€dik OssA-spccicsznek a O.3l
dificrcnciilles'enlct-rcoAszer megoldrsdval kapo( ko;lc€ntrdci6i6l, C. a aijs,{
alapidn szrooh koncenrrdci6jdt, &, pedig a k6r korcenreci6 hil6nbs4l6l:
&t=q-C,. Ha a k,/dt koncenEdcidv6ltozlsi sebess6qet Tavlor-soiba
fejtjiik g kdriil, a kdve*e'26 e$,cr el€r kapjuk, ha a Taylor-so-r m{sodrendd 6s
rDagasabbreodc tagjait elhanyagoljuk:

ac,/ar = tf,.(c, tr)" _ " + EIGft/ac,)!" = clat (925)

A_.QSSA. de6Dlci6ja al_apj4n lr(qk)lc=c = 0 es ez6rt a (9.25) egeDter az
alaDDI atakra retrdczh€to at:

^ct- rlI|kJdt - rltt L fe M., (9:25)

ahol h= tpl/ac*)lc = c 6s k a r6bbi essA-speciesz indcxe. A (926)
e$fer et tebat es/ becslest ad a QSSA alkdma2rs{nak hib6i&a. Az esveDter
jobb oldal6oak ndsodik lada a t6bbi QssA-specicsz hib4iroai< hat stt ;uiaria
az i-edik QssA-speciesz bibdj4ra- EgretteD OssA-speciasz eser'n ez a tie
nuua" Kev6,s QssA-speciesz escr6D a tapasdalat szerint a mdsodik la;
ho,zAjetul,a,a nem vdlrozratja ncg na$Mgenddet az els6 lag atapjdn sz.{trdioi
hibrt-

Te$dnk most eg| kis kit6r6l ES, speciesz koncenlrdci6valtoz6si
rbess6ge fe[rhat6 az aldbbi alakball

d e t / d t - P - L ,

abol P Cs k, a termel6 illetve a fosaszt6 tagok dsszege. ESr speciesz
elettartanr:r az mutatja me& ho$/ egr sp€cieg }eletkezdse ut6n 6dagosa[
me[Dyi ideig rctEzik. Ezr az €lettartamot a

t. - l/L

k€plettel szokt k slmolni. Kimutathatd, hosr ha az ledik speciesz&k niDcs
mrsodrendfi fo56szt6 reakci6j4 a fenti m6don szdmolt 6letdnam egeDl6 a
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t
I
I 

J*bi-,_4I* f66tl6j5batr- az tkiik ctcm ncga{v rcciprotdval.

I ",# :?H*Tff�;"m'fr f mf; ii,H;1"*^d,*;*es2 esct€tr &

t 
-^ct=(-1/f)(de/dr). 

,rrr" 
j

t #fff'-,#i"ffiH;'"H.;ff},iit"ffi.ur.:tua1pr I
t i#*,?,'"1"?,'* ilt;:lf#ffi;g'-*Tfu:1# {
I $;,-:4*#1"**"*[fl 3*'o'T;n"'1f;];*':'"i"#,ffi 

t
I #'ffi-H#"pJf;,fi#,ftk*#ffi:ifr*rTi'{ff'ftH I
I :s"{'"#iffi:H#m$i${##x:*H"-#T I

lffil}ffi flr ' f l
9.2.5. Gyors €gyensdlyok

A g/ols egfeD$i.lyok szoros kap6olatbaD rarmak a esSA-%%%%%%%%%%%%%%%%�L hiszen gEharr

3@



eS/. QssA-specicsz Srcrs-termelo €s fog/"szr6 reakci6ja eS/ gfors reverzibilis
reakoopar. EnDeI degtaletden a gors egrensilyi kapcsolatok megieleonek a
toxompoDeDs-arallzis eredmcDy€ben 6s azotroslrhadk az clettartaE
vizssSlatokkal is--Ha 

k6l speciesz gyors reverzibiiis rea*o6kkat ajakul dt eevmasba €s a
specieszek. .eSr€b reakci6i ezekjrez k6pesr lassiak a I6t spetiesz
koncentrdci6jamk artuya j6 kdzellt€ssel azonos az e$/etrstry dlhnd6val. 

'

9.3. Rsakctdm€chantzmusok redukci6la

_ . A reakci6mecbaDizmusok redukci6j6r k€t l6pcs6ben hajrjuk v6gre. Et6szrtr
mooszerek€t rogunx Demutatni olyatr aesatrechanizmus keres€s6re, flmeiv kevesebb
reakci6l6p€ssel csaknem azoDos koocentreciGidd gatrb6ket ad ;alamennvi
sPecieszre va$' a specieszek eS/ r6slre. Ebben t esetben a meeiasvoh
reakci6l6p€sek azonosak a @ljes 6s a redukrh mechaniausban. UL6Da"a f3.4
pontban_tovAbbi m6dszereker tajs/alunl. amelyek segflseg6vel a kapo[ redukajr
mooerr atalakitbato eS/ kevesebb 6s elt€r6 reakcjokaL s6r esedeg ke\esebb Cs
elter6 specieszeket tarralma?6, de u8an.sak tiimeghatds-kinetik6jri- modelt6.

9.3.1. Reakct6k ethagyesa vatamennyi spociesz megtartdsaval

Mechanizmusok redukci6jaloz a paramdrerek (iUeive .eakci6l6Ddsek) elhaqvdsi
fontossrgrt kell meghararoznunk. A lokdlis koocenrrdci6erzdt<eoy.eget iem
bordozoak kaizverlen inlnrm4ci6t az elhaB/esi fooross6gokra. Ez 

-neft 
jetenri

azt no$, a lokatts koncetrrrdci6€rr6kenys€gi mrtrix alapjan nem lehet
mechanizmust _ redulaini. Minr Hwarg OqB2) meg6llapiroua a y'46i1
reaxclolepes atkor ha$rhat6 et eS/ reakci6mechanizmusMl, ha arltral a normdl
Iokalrs . koDce ntrdci6-6 rzekenys6ge valamennyi specieszre vatamennl
12,. . . , t /  id6pontbatr k icsi .

A fdkompooens-anallzjs is felbaszn6ihat6 mecbanizmusok redukci6iera
(-V-ajda Cs TwdnyL 1986). Ameoniben valamennyi specieszt felriiDtediii a
fdkomponens,analfzis cdlfuggv6tryiben, a nag sClatenem reakci6csoponok
abs?ollr_ 6rt6kben -la$/ sajdwektor elemti tagjaj adj6]< a Dem elhag],hat6
reakci6l4p€seker. Mi tdbb, a f6komponens;ajfzis atkajmasabb ;zkitz
mecbanjzmus{edu}cidra, minr azok a m6dszerek, amelyek kijlitn-kijlitn virsealiak
a realci6k JonLossrgjt. El6fordulhat u$/anis. ho$, k6i reakciot€p€s egyik; s;m
ha$fhat6 el kiii{tn, n g eg'ij 

 

elhagyhal6k a sz6moh koDcenar6ci6a'jetenr6s
mesv6ltozasa ndlkiil.- 

A_toncent.6ci66rz€kenys6gekn6l e$/szerfibben 6s hat6konyabban becsiilhet6k
az elha$,6si fortossagok az F mdtdx alapj6n. 

' 
Az F mrtrix

f6komponens-malizice (valamennyi speciesszel a c6lfijggv6Dy6benJ meqadia- hosv
eS, id-6pontbatr mely realci6knak Dagy az etbagdsi fo;aossdguk. Ha IO-UU egnodr
Kove@ro._ rooponrDan etragezik ezt az elem26sr, meSkapjuk az ene a7
iDre wd lu mra . r/onalkoz6 elhaB,tsi realci6fontos6gokat. 

- 
teirir az elhaghar6

reakci6k listairt.
Mind a koncentr{ci6€rz6keDys6gi, nind az algebrai sebess6g6rz6kenys6gi
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ffiHg;;tr3kFr*x{#.:nff $"+"H.i-$r?,"#ffi 3t
9.3.2, Spscteszok ethagydsa

lffi*ffigffir*ffitrffi
ryii'i#+:4d,,?ffi:Fl-nl,H,:#,.,J.,::il":l:,:,:T
i"JffiT*_{1;:a,;'1::i;ffi f f ",l.l.xfi #"'t,t13,f ?i'.::, j:}.:TiH

tr*6;ffi #;111ilf.r::i';*rilr,ffi ;*:;
;g;i#".+",-##'"*:$ffi .:#r"*'*f 'ft ',*

felesleger sp€cies"rk kidhsztdsa r€duklilt modellek slapjdn

ml$ffiffi=,ffim,ffiffit
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atkor a spccicsz korceDtrdcidj6&t na$Edga rcm bcfolydsolja a modelczfsi
crgdm6nyctcl, tcMt a spccica fclcslcgas. Ezt a pr6bdr cl kcll v€geznltnk
vtlaeeDtryi trcm fontoc spccieszac.

E&' mcchsnizmusbatr cl6fordulhatna* olyaa ncm fontoc specicszch amclyek
gors rcrcmbilis rcikci6l6pAickbcn k6Fz6dtrck 6s konctotr6ci6jul kicsi frv a
rcatci6 atryagficrlege szctrlpontjdMl ncm jclcnt6sck" Az ilycn spccicszck
fosaszt6 lapa.sciDck elbasdsa jcleDr6s vdltozrst oko4 mivel a magtu; naladr
S|ors tcrmcld reakcidlcpds 'atryagot sdv .l' a r6bbi spccie,rzb6l es
mcgvAltozratja az aDyage€rlegcl Ezan az el6bbi tcsztbcn trcm .lhagbat6nak
bizoDyul6 specicszeket c&fenkam Cjra meg kell vi6g6ttri 6gr, hogr cth:agyjuk a
vrzsgalt spccrc,lz valaEeDnyi fo5aszt6 l6p€sc mcllcfi a fcnti rul&idotrsds(
Slors t€rmel6 lcp6s6t is. Ha etrnek hat6s6ra a footos soecieqzil
koncctrtrdciGid6 tSrbci o.n v6ltoaal oc& a vizsg6lt spcaicsz felcslegcs.

FalesleSes specteoek ktv6lrrzt{ss r Jrcobl.mdHx rhpj6n

A f.lcsleges spcciesz€k kivrlaszt6sfnai( e$r mfuik m6dszer€ a Jscobi
DAtrix vi^gdlardn alapul. A mdszer alapja az, bo&/ c$f spccicsz feleslcgai
tn koDcenEeci6jS.nak v6lloztrsa nitrcs j€lcotG batdssal a foDtos sDccj€szck
koocentr6ci6 vdltozdsi scbcss4g€rc. E$rik sp.cicsaek cgr mdsikra 

_gakorolt

ilyen hadsdt a nomlill Jacobi-m6rrix c$f €lem6vel m6rhctjiik T6bb (If szrn6)
fontos spccicsz cs€16! a hetilst eS/ brutt6 6rzdtenys6gi mutal6val jcllemezziik:

4= t (obf, lotac)7. (s28\

Ez a m€r6sz5m azonbatr csak a kdar'etlcn hatdsokat mutatja- A kdzvetett
bat sokar - itcr6ci6s cljSrSssal bccsiiljiik Eeg. A fonios specieszck
koacentr6ci6jdnak vdlto"Asi scbcss€g6rc nast hat6slal l.v6 specieazeket is
n$fetcmD€ vessziit a sa!runr,a(n6t, 6s a kapott 6j ,. sorozat alaDidD i6
belyez6st el€n speciesz€kel u$ran6ak bevcssziil a szrin_m4zdsba si6.. iz
eu6r5s n€bdtry lcp€sen beliil kowerg6l 6s vegiit a szummdzdsba be dem vetr
spccieszeket tckin$lk felcslcgesnek.

-. Az elj&rs - ldntryen programozhald €s elbanyagollat6 g€piddt ig6nyel. A
m6dszer usanaktor kev6sba hat€kooy, rnen nem fcdezhetdli fit arala i evon
.everzibilis reakcidEpe!€kben sziiks€ges va$f fonlos specieszrkb6l kehfrez6
teleslegcs spccievelq mivel ezek nag scbess4go reakcidlep6sekkel
kap6ol6doak az el6bbi specicszeklez. Tovrbbi h{rldryt a m6dszem6k how
ilyeu m6don nem lchet a reakci6 fontos tulajdoisdgai €s a felislegls
species?€k kdzdfi kapcsolatot teremted.
. _.A kf! m6dszer ugfanak*or kieg6sdrhcd c$'E6sr. Az et6bbi mddszer
natexonyaDD-, azoDban nem va$, csal Deh€zkesen alkalEas annak nyomon
k6ve!€s€re, hos|an vrlDak eges specicszek viiks€gessd vag/ €ppen fel€*{ess6
a reakci6 el6reha.ladrsa sordn. Ilyetr inlorndci6t az urOUUi rdOawer tuA iAni,
aEely eg)| konceDtrdcidk€szlethez (6s nem idointervallumhoz) adja meg a
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9.3.9. Bdlzrochanlzmus k6r€66so

ffi :trr*#,J;=ffi qhrffi iffi i"'#
##J*ffiT;tr#H,#ftr,lr*1":jm:;*":H.3#,:i

m*y-"ry*.w;*W*f '*:q:-ffiffi I
igffi T,{"'",$iil:mngt*"iigg mffi ,-{

9,3.4. R€akc_t6k a. sp€cl€szek 6ssz€von{8a

ffiffiffiiffiffififfiffiffi
:tr##rtr#1ffi'Hffi ffi ,:#iFiH##"#{

Ha egr rcatcidsoro"at cb6 ta$ja a scbess€gEeghat 1026 l6p6s, a



rcakci6sorozat e&reilen realci6vd vonbat6 dss?r. Az 6sszcvont reakci6scbessdgi es'uuhat6ja 6s r€akr6nsai azooosak az .iio .""f.igr"L "'"..&liipedig ttq kell felrni, hog/ az iJseevoot reatci6 6s az *"A"i l""f"ll ii"iianyagmedege azonos le$ren. Ennek kdvetk€a6betr azot a specieszef,, ar;eDek;reakci6sorozatba-o kelctkeztek 6s uganolyan mea$sdgben fognif, iq, n;iszerepelnek az dsszcvont e&/enielb;. Ha eS/ speciesz a reafci6sorozatbao

li*rli"i";f "ffi;"it:'.;"J:*f'0""'DGtek jobb "uali'' "'jit
. . A kvdzistaciondrius sp€cidzek k;ncetrtrdci6it S/akatr explicil m6dotr meeleher adnj a nem essA+pecjeszek kotrcemrdcj6i;k figsd;-ie"i. 

-H*;rj8
algebrai dsszcfiigg6s€ker telier kapd a $,ors €sfersijyok*figr6f.rU" ,jt"fli.irs. A reakci6mecbanizmust lehei ezeknek i agebrai o&""ti*i."t""1 

'""'
fiS/elembevcrrt6vet m6dosttad, ekor " OSSa e. i?- "g,.^,rf i3'"ii"^ilr?oiispecieszek elr6nnek a mod€llb6l. viszol
s?ecreszek kotrcenrraci6jenat ftiSgv6nyei i::#ff* 

" sebess€gi egdirthat6k 
-a

:=:Fi*J,H?ffi ..'"":f "T\ j:ji$:f Tiffi T,#T"j"T:fi d;i:I.j.: j
reakci6 rerm6kei volrak ak*or .i,*,",r* _roai,iacl " 

-.",ilLr"i1ir.i'ilfl
oldaldr6l. Azoknf,t a reakci6hd, ;melyemer reaKh[sok votra]., ezen feliil a
t:""If:9,_::*:6cf .es i'rbaj6jdj. meg- keu szorozni a ;;;;',;oi.;(roDotryre kezdeti) koncentraci6ievd.

A. reakcidk aisszevoDdsdra eg€b m6dszereket is kjdoigozrak. Ezek kev€sb6magdr6t 6rr€r6d6,,viszont_ j6l- prolamozhar6 etjdr6soL am-etyek uu-r;u'riir;;

;liff l, UtrT3ff-l'i}*;:ltr*t;"""*c.kat rrv;n'tla'e""i-r"r'a'l
A reakci6k dsszevonasdMl sotkal nehezeb! qlo!!6lna aa hog/ bo$/an lehereS/ modellbe tj speciegek€t bevezetni ttj

lnego,d6sa az 6.;';;i;";;;.""i^fj filii:i,ji f[ff;"18, ",0'.?,0".J
dsszevon4snak nevezik (species ti,mping). Az attlanosun ar.ai,aztratJ nio?#ieleggt dsszeierr, ez6n ismeneresi h;lvex az €rdekt6dd Of""rO*f li-i.Rabi!, 0991) cin€l ajdnjiuk.

..,.--A 
redukdlt mecbadzmus megold6sa soklal kevesebb g6pid6t ig€oyel, mint a

rgiit':{6''-'.1*fl #:;'J"llfilff i""-"1,*:';ff ,*"i;[f-::.*ourereDqalegreniet-renGzer bal otdala kevese-6b mg O"r""Oa.a"a af U,i"iiel6. Soklal jelenr6sebb, bog/ ba csokkenrjdk ";d:rril-;;;d:;; ft:iii;

ii."q#iiil:%!*:i:".f .t"Jf*ff u,:#.*#:*tr,i.x";;l"T*:ffi
megolddsdra haszn6lhar6 irnpticir algoritmusok itnaeo tepesUen ei"eeit"'lrendszer Jacobi-Ddtriranak aekomp;zfci6jeL "r, ;-geii.r]ii-ii"i.r*il i
96li91ige"V. a_Jacobi-q lrix aiminaOlanal tra.rnaail 

-tr'awanya'"J, 
aranyosirovabb' g€pid6t takaritu* Eeg akkor, ba a meclanjzrnusbdt ieen rdviJeiettanami specieszt va&r specie;eker ij A_,"a""f tigy"i. ;il;, ;";";;;;progam na&/obb l6pdshosszaktal tud dols(

h"gotaermi t"".r"Lt ;;;ld6;;;;"""" 
azonos Poorossag mellett €s is/ a
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9.4. A Brlggs-Fauschor oszc t6t6 reakcl6 €gy modettl6nsk vtzsgalata

"* f**m 
t;,l"nffg P6ldd. be'uratjuk az eldbbiekben lert E6dszcrck

ffitffilg;*#ffi*ffiffiffi*'ffi
l �

2.

3.

5.

7.

&

9.

10.

11.

tz

13.

ld

15.

9.1. t{bt ar
A BrigSFRlN.t r_qtci6 Dehaniaus

H O r + a + H +  +  r r + H r O

I r + H r O  +  H O I + f + H +

H I O 2 + f  + H + , _ _ _ J  2 H o I

r- + ro; + al+ _e Hlo, + Hor

HIO2 + HOt _-_) r+lo;+2ri '

2HlO, + Hor+tO;+H+

HIO2+ rO; + H+ _J 2.rO, + Hro

2 .lo2+ H2O ---, HrO, + lo; + H+

2 .Ho1 + \o2+ 02

HOI + HrO2 -- - - ,  r+02+H++HrO

' Iq+M!+'+Hro - ,_e Hro2 + (M,or0++

(MIoI{)++ + H2o, -e .Hoz + M.++ + H2o

RH - e@l

eEol -) Iut

I ,  +  c E o l  -  r + R I + H +



Tdbb, fjabbatr kdzdlt citk slapjrd a 9.f. Mbldzatbatr bcmutato(
hc.hanimust lchct fcllrni a BriggFRaus.hcr-reakci6r& A Eegfclcl6 scb€ss68i
cgnf,har(* Tutdtryi (191) cif.kabcn taldlhat6k me& Ugarcbbcn a cikkbctr
olvashat6 az ahbbi 'n'lrt. r6zlctalcbb lcfresa A sz5mousokat a KINAL
programcsom.gg.l (7:ut6ryi, l$0f,) v6gczt0lc, amcly a, szaz,'tldl mcgkaphatd.

A s26molrtok sor{n fcltatcleztiilq ho$, a kdvct*ez6 atryagok konccnhdci6ja
6llad6: ILO, IO1, H'. tl,O 4s nalorsav (ez utdbbit RH-val jel6ljiik). (lrtsd az
dlllandd k6DAntr{ci6 felfttebz€s! a 93,4. portbatr). e 

- 
neinanjznust a

k6ve*cz6 tczdctikonccDtrdciGk6szler l vizssdtuk lILO.l^ = 1.11,L
gg;[ - 01qie t!|' tH']o = 0,057 M, tllo"j" = o,ool t*1, ,1r1"-: qoi: Ivt,
E-l; : Io-'Ir_ 

A mechanimust 11 id6poffnel vizsgrltuk rne& ezekct fb, vdlasztottuk ki,
bosr lefedjen k cry tcljes peri6dusl Az id6pontok kivdlaszt sa a 9.1. ,brdbdl
6rthct6 mcs.
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a B.i88'-Pa!*.Ld R;ltrl6dt j6dtairrlm{ sFd€
rc.tci6 .6' pcri6dE alatt.
id6poltotba! bajtouut !{grc.
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.T. .. "s,o -4,**"* dcrddarql 6s!r-.-h._r rrrigtFR.u.d.q.!td6n4[ A ldcdrrrci6t .e"tcr"aorg. ..rL_1

.r!&li REDI REut RED3

SF.i..z!r ar@ a .
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:u""r s1t ! .. tJ . .. as r 5rj rI J r.4 e,r6 \ r0 rr e.16 x r0-r C6 , ,0-u it j _,,
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kdffi ,ffi#Hi-d.3#:{rl} "H:$- i,stli"i;,;
ffi *.nf;.$n**i,ffis$,ii,f r*L-.,ffi
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elbagdsukkal kapott rcduk6lt Bode[ (RED1) m€golddsa csaknem azonos a teljes
modell€vel A 2-es rcakcid csak a &adik iddponr kiizrl6ben fontos €s ha ez, a
reakci6l is elha$/juk (RED2} a p€ri6dusid6 csak kissd ndvekszil meg. A
Eodellt toidbb lehet reduk4ltri (RED3), ha feltetele?,,iJ'k, hory a malonsav
dikarboDsav 6s enol forE4ja egrensilyban vanlak (l6sd ^ 9-2.5. pottot. Az
eredeti 6s a k dnb6z6 redukrh modelek koncentr{ci6j6.dak dsszehasonxtesa a
9.3. tdbl6zarbar tahlhat6.

Ha dsszehasonlltjuk az e$,es specieszek leglontosabb termelo €s fo$,ast6
l6p€seit (9.2. 4bra) €s a reakci6fontossdgokat az eges iddpontokban (9.2.
t6blezat) meg€nhetjnk a mechanizmus mfkiid6s6t.

9,2. ,fbta
Az osr.s sp€.ieszot lcgfontMbb rerbel6 (a ferde rcEl el6rt) €s fogaszr6 (a
rc@l ul{n) Epcsoi az eg)€s id6pontolban, . E.iggFRauche.le}ci6n,ir.

A Briggs.-Rauscher-reakci6 soren k6t ,llapot valtogatja egrlnist. Ezt a k6t
dllapolot a kis illerve nag}, [Hlo,l-koncentr6ci6 jellernzi.
Els6 6llrpot: A 15-ds realci6ban a I. araialul jodidioma, majd a jodidion a
4.es reakci6',al Hlq-molekul6ve alaf-u1. (S-lt eit-: taeponrot)
Mdsodik 6llepot: A 

-HIO. 
koncenlrrci6ia nasv.6s mes rdbb HIO^ termel6dik a

7-es €s ll-es rea-kci6kon tereszrdl. e rcr realclO egrii-nes har{sal

Hroz+2Hrq.
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A tenrr totyirDalokat a 9.3. 6brAn foglaltut 6ss?t. 
_

I
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9.3. {bh

A B.iggFRlqtEFratci6 aLpitt6 resaatci6i.

Ealet a reakcidkar lebet 6s, tekinteni mint n6S, j6dradalnf specieszciklikus e$'rndiba alakulasat. n rialciCt .r.r-r-or,.Hbr,r,-e."f ;;::;f 
'il^'"li"",:ffitrB""H".tffi tilH:%:

id6ettoj6ddssal -k<tve*eziti 
be. E specieszek maximdJs kon?ntr6ci6ia nim
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