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Kugelsegment Volumen

/ h a\
f «_90_ , 7- ,
* Gegeben: Radius r, Héhe h | || v .

* Ziel: Approximation der Volumen des Kugelsegments mittels
chemischen Rechnens

e \olumen:

V=§h2.(3r—h)



Herleitung der Formel

e Satz von Pythagoras:

(r—h)> +y* =r?

y=\/h2—2rh

e \olumen von Rotationskorpern
x=h , \
V= n-J (f(x))?dx

e Einsetzen vony:

h h

2rxdx + EJ x2dx

h
V= JT" (2rx — x?)dx = EJ
0

0 0

V= nrh? - §h3 — §h2(3r —h)
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Notige Operationen

FUr die Berechnung sind folgende elementare Operationen notwendig:
e Addition

* Nicht-negative Subtraktion

 Multiplikation

e Division

 Boolesche Operation IF-THEN

Diese konnen durch den Stoffkonzentrationswechsel innerhalb von
Reaktionen approximiert werden.



Addition

e Chemische Reaktionen:
X —=> Xi+Y
X, > Xo+Y
V=




Nicht-negative Subtraktion

e Chemische Reaktionen:
X > X+ 2
X, > Xo+Y
Z+Y > g
Y > @




Multiplikation




Division

e Chemische Reaktionen:
X +Y - X,
X, —=> X, +Y
V=7




IF-THEN

e Chemische Reaktionen:

A=1-B
A ’Xl +B’X2
e |n diesem Fall: I&I | El\'lD |

2r—h

A= e {0,1}

(2r — h) + (h — 2r)

h—2r

B e {0,1}

T Qr—h) + (h—2r)
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Chemisches Modell: IF-THEN

L€ 2

s A
h’—ér\L > h—2r

T Qr—h+(h—2r) |

S

2r —h) + (h=2r) — @

2r —h

(2r — h) + (h = 2r)



Chemisches Modell: Berechnung




Chemisches Modell: Verknlupfung

h—2r
(2r — h) + (h — 2r)

/_’ A-V >0

t ,
V=—-@r—~h)-h
_:i e l{finle >®
V= “
< |
B.-V > )
L 3 - ) £
2r—h

(2r —h) + (h —2r)



Implementierung

e Implementierung mit COPASI [2]
e Insgesamt 24 Spezies und 38 Reaktionen

e Simulation: LSODA [3]
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Ergebnisse

.2%.(3-3-2)=129.306

e Schritte bis Konvergenz: 200
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Ergebnisse

r=10 h=10 V= - 10%- (3 - 10 — 10) = 2093,333

e Schritte bis Konvergenz: 200
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Ergebnisse

3.14
r =10 h = 0.0001 y=2"".

3 0.0001%-(3-10 —0.0001) ~ 0

e Schritte bis Konvergenz: 500

[res]|Time

Volume

V(h) furr=10und haus (0,20)

mmol/ml




Ergebnisse

3.4
r=10 h=19.9 V=" 1997 (310 - 19.9) = 4186.353

e Schritte bis Konvergenz: tber 800000
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