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Chemisches Gleichungssystem

Das Modell - Rauber-Beute

e X: Kaninchen [Konzentration]
@ Y: Fiichse [Konzentration]
@ A: Futter fiir Kaninchen [Konstant]

@ B: verstorbene Fiichse [Konzentration]
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Chemisches Gleichungssystem

Das Modell - Rauber-Beute

e X: Kaninchen [Konzentration]

@ Y: Fiichse [Konzentration]
@ A: Futter fiir Kaninchen [Konstant]

@ B: verstorbene Fiichse [Konzentration]

o r;: A+X—2X (Vermehrung der Kaninchen)
@ r: X+Y—2Y (Vermehrung der Fiichse durch Kaninchen)
@ r3: Y—B (Sterben der Fiichse)
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Chemisches Gleichungssystem

Dynamik des Modells (1)

stiometrische Matrizen

L R N=R-L
RiR2R3
—_—~
A 1 00 000 -1 0 O
Y 011 0 2 0 0 1 -1
X |1 00O 0 01 0 0 1
B 1 10 2 00 1 -1 0
Massen-Wirkungskinetik
IX _ yey(x) 9=k JTx =(A,B,X.,Y)
== Novix vlx) = ke ] Ix x=(AB,X,
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Chemisches Gleichungssystem

Dynamik des Modells

Differenzialgleichungen
x A=0

x B=kyY

=Y (koX — k3)
X =kiA-X—lkoX Y =X-(kA—kY)
Ratenkonstanten

kiA Zugabe von X (Kaninchen)

ko X Verbrauch durch Y & Y Zunahme durch X
ks Verbrauch von Y (Fiichse)
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Stabilitat - Isoklinen

°

Y =0, S-lIsoklinen
Q@ Y=0
@ X=0, k#0

X=0, W-Isoklinen

Q@ X=0
@ Y=84 k#0
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Chemisches Gleichungssystem

Vektorfelder (1)

)

oY

%=X=OY X=0Y %:x=0

<V

Abbildung: Vektorfelder im Zustandsraum von X und Y
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Vektorfelder (2)

Abbildung: vermutlicher Grenzzyklus von X und Y
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Modellierung mit Copasy

Fixpunkt - Steady State

L X:2,Y:2,k1:4,k2:1,k3:2,/4:0.5
= X=0AY=0

Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values

. yd

r T T T T T T T T 1
0 2 4 6 8 10

s
B -K -

Abbildung: steady-state
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Modellierung mit Copasy

Weg zum Grenzzyklus - » Auslenken«

@ Reaktanten fixiern, Ratenkonstanten verandern
—Fixpunkt-Position dndert sich, aber kein steady state

© Reaktanten andern, Ratenkonstanten fixiern =—Fixpunkt
gleich, aber kein steady state

© Beide dndern =—-kann Fixpunkt dndern oder erhalten, kann
aber ebenfalls wieder in steady state fiihren
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Ein »fast« perfekter Grenzzyklus

Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values
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Abbildung: k, = 1.9, Grenzzyklus
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Grenzzyklus - Zustandsraum
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Abbildung: Grenzzyklus im Zustandsraum von X und Y

B. Seelbinder chem. Osz.



Modellierung mit Copasy

Exploration: ko

Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values
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Abbildung: kx mit 1.9 und 0.001
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Exploration: k3 und k;

Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values
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Abbildung: ki mit 3.9 und k3 mit 1.9
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Oszillationszeit - Do da math

k1

gl
f(n)—n,mﬁﬂ.qz
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1
(k3)=2,92.7+1,65
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Abbildung: Oszillationszeit in Abhingigkeit von ky und ks
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Oszillationszeit - Do da math (2)
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Abbildung: Oszillationszeit in Abhdngigkeit von k; und ko
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Grenzzyklen der Ratenkonstanten
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Abbildung: Grenzzyklen von ki, ko, k3 und X
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Modellierung mit Copasy

Veranderung der Wellenform

Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values

Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values
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(a) Berechnungslimit ky = 100

B. Seelbinder

(b) 2 verschiedene Peaks
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Veranderung der Wellenform

Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values
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(c) p:2X+Y —=2Y
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Veranderung der Wellenform

Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values
4 5
354
4]
34
_25 _.]
£ £
B 24 °
£ £
14
b \—J\—/J
05 \
o o

r T T T T 1 r T T T
0 2 4 6 8 10 0 5 10 15 20
s s

B -K M B -X -0

(e) n:A+X—3X (]C) rn:X+Y—5Y

B. Seelbinder chem. Osz.



Modellierung mit Copasy

Das Ende (der Numerik)

Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values
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