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Kugelsegment Volumen

• Gegeben: Radius r, Höhe h


• Ziel: Approximation der Volumen des Kugelsegments mittels 
chemischen Rechnens


• Volumen:
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⋅ h2 ⋅ (3𝑟 − h)

0 ≤ h ≤ 2𝑟



Herleitung der Formel

• Satz von Pythagoras:


• Volumen von Rotationskörpern


• Einsetzen von y:
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𝑉 = 𝜋 ⋅ ∫
𝑏

𝑎
(𝑓(𝑥))2𝑑𝑥

(r − h)2 + y2 = r2

y = h2 − 2rh

V = π∫
h

0
(2rx − x2)dx = π∫

h

0
2rxdx + π∫

h

0
x2dx

V = πrh2 −
π
3

h3 =
π
3

h2(3r − h)

x = h
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Nötige Operationen

Für die Berechnung sind folgende elementare Operationen notwendig:


• Addition


• Nicht-negative Subtraktion


• Multiplikation


• Division


• Boolesche Operation IF-THEN


Diese können durch den Stoffkonzentrationswechsel innerhalb von 
Reaktionen approximiert werden.



Addition

• Chemische Reaktionen:

𝑋1 → 𝑋1 + 𝑌

𝑌 → ∅

G
ra

fik
 a

us
 [1

]

X2 → X2 + Y



Nicht-negative Subtraktion

• Chemische Reaktionen:

𝑋1 → 𝑋1 + 𝑍

𝑍 + 𝑌 → ∅

G
ra

fik
 a

us
 [1

]

X2 → X2 + Y

𝑌 → ∅



Multiplikation

• Chemische Reaktionen:

𝑋1 + 𝑋2 → 𝑋1 + 𝑋2 + 𝑌

G
ra
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us
 [1

]

𝑌 → ∅



Division

• Chemische Reaktionen:


G
ra

fik
 a

us
 [1

]

X1 + Y → X1
X2 → X2 + Y
𝑌 → ∅



IF-THEN

• Chemische Reaktionen:


• In diesem Fall:


𝐴 ⋅ 𝑋1 + 𝐵 ⋅ 𝑋2

𝐴 = 1 − 𝐵

ht
tp

s:
//u

pl
oa

d.
w

ik
im

ed
ia

.o
rg

/w
ik

ip
ed

ia
/c

om
m

on
s/

th
um

b/
4/

4d
/IF

-T
H

EN
-E

LS
E-

EN
D_

flo
w

ch
ar

t.s
vg

/2
20

px
-IF

-T
H

EN
-E

LS
E-

EN
D_

flo
w

ch
ar

t.s
vg

.p
ng

𝐴 =
2𝑟 − h

(2𝑟 − h) + (h − 2𝑟)
∈ {0,1}

𝐵 =
h − 2𝑟

(2𝑟 − h) + (h − 2𝑟)
∈ {0,1}



Gliederung

1. Problemstellung


2. Annäherung von elementaren Operationen mit 
chemischen Reaktionen


3. Implementierung


4. Ergebnisse



Chemisches Modell: IF-THEN

𝑟 ∅
𝐶0 = 2

2𝑟

𝑍1
h

∅

2𝑟 − h ∅

𝑍2 ∅

h − 2𝑟 ∅

(2𝑟 − h) + (h − 2𝑟) ∅

2𝑟 − h
(2𝑟 − h) + (h − 2𝑟)

∅

h − 2𝑟
(2𝑟 − h) + (h − 2𝑟)

∅



Chemisches Modell: Berechnung

𝑟 ∅
𝐶1 = 3

3𝑟

𝑍
h

∅
3𝑟 − h ∅

h

h
h2 ∅

(3𝑟 − h) ⋅ h2 ∅

𝐶2 = 𝜋 𝜋
3

∅

𝜋
3

⋅ (3𝑟 − h) ⋅ h2

∅



Chemisches Modell: Verknüpfung

h − 2𝑟
(2𝑟 − h) + (h − 2𝑟)

2𝑟 − h
(2𝑟 − h) + (h − 2𝑟)

𝐴 ⋅ 𝑉 ∅

𝐵 ⋅ 𝑉 ∅

𝑉𝑓𝑖𝑛𝑎𝑙 ∅
𝑉 = 0

V =
π
3

⋅ (3r − h) ⋅ h2



Implementierung

• Implementierung mit COPASI [2]


• Insgesamt 24 Spezies und 38 Reaktionen


• Simulation: LSODA [3]
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Ergebnisse

• Schritte bis Konvergenz: 200


𝑟 = 3 h = 2 𝑉 =
3.14

3
⋅ 22 ⋅ (3 ⋅ 3 − 2) = 29.306

V(h) für r = 3 und h aus (0,6)



Ergebnisse

• Schritte bis Konvergenz: 200


𝑟 = 10 h = 10 𝑉 =
3.14

3
⋅ 102 ⋅ (3 ⋅ 10 − 10) = 2093,333

V(h) für r = 10 und h aus (0, 20)



Ergebnisse

• Schritte bis Konvergenz: 500


𝑟 = 10 h = 0.0001 𝑉 =
3.14

3
⋅ 0.00012 ⋅ (3 ⋅ 10 − 0.0001) ≈ 0

V(h) für r = 10 und h aus (0, 20)



Ergebnisse

• Schritte bis Konvergenz: über 800000


𝑟 = 10 h = 19.9 𝑉 =
3.14

3
⋅ 19.92 ⋅ (3 ⋅ 10 − 19.9) = 4186.353

V(h) für r = 10 und h aus (0, 20)
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