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1. Herleitung Flacheninhaltsformel

Satz des Heron:

bekannt Allgemeines Dreieck: 4 — 1/2 .c-h

linkes Teildreieck: 2 4 A2 = g2

N

P
N

rechtes Teildreieck: (¢ — z)° + h? = b?

B2 — g2 — g2

(c —z)* +a? — 2% = b



Herauslosen von x:

c? —2cx +z° +a® —z° =b

c? 4+ a* =b% + 2cx

c? +a% — b =2cx /N
(c? +a® —b%)/2c ==z c
Einsetzen in Ausgangsgleichung:

h2 _ az . 5132

h? = a? — ((c* + a® — b*)/2c)?




h = a,2 _ +a—b’ 2
2c

Einsetzen in Flacheninhaltsgleichung des Allgemeinen Dreiecks:

2
. l . . 2 02-|-a2—b2 a.
A=3-c \/a ( o
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Umformen:

1 — ﬁ _ 1 2 —
5 "¢ =V A_5'C'\/a_(

Betrachte speziell den Term unter der Wurzel:

o (1)

- ——— - —




(g)” — (e’

besondere Form:

2 —y’ = (z +y)(z — )




Hauptnenner:

(c2+2-c-a—|—a2—b2 ) (bz—(c2—2ca+a2) )
4 4

Faktorisieren:

( (c+a)2—b2 > (bz(ca)2 )
4 4

erneut besondere Form:

z° -y = (z+y)(z—y)

- ——— - —




(c+a+b)(c+a—>b) (b+c—a)(b—c+a)
(=) (=)

( (c+a+b)(c+a—b) ) ( (b+c—a)(b—c+a) )

2-2 2:2
( a+b+c ) ( a+b+c—2b ) ( a+b+c—2a ) ( a+b+c—2c )
2 2 2 2
Substitution:
g — a—+b+c

2



S-(S—b)-(S—a)-(S—-c)
Betrachten des Gesamtterms mit Wurzel aus (1):

A=,/ (8=b) -S—a) S—0

Einsetzen und Umformen ergibt:

A — \/(a—l—b—i—c)(a-l—b—z)(b—I—c—a)(c—l—a—b)




2. Massenwirkungskinetik

benotigte Rechenoperationen

Addition

Nichtnegative Subtraktion
Multiplikation
Quadratwurzel



2. Massenwirkungskinetik

Additionen (Bsp. erste Klammer) A — v/ (a+b+c)(a+b—c)(b+c—a)(c+a—D)
o 4

A ->A+ADD10

B -> B + ADD10 —>» A+B

ADD10 -> W10

ADD10 -> ADD10 + ADD20
C -> C + ADD20 —p (A+B)+C

ADD20 -> W20

Analog flur die weiteren Additionen in den Klammern.



2. Massenwirkungskinetik

Subtraktion (Bsp. zweite Klammer) A — v (a+b+c)(a+b—c)(b+c—a)(c+a—b)
R 4

A -> A + ADD11

B -> B + ADD11 —> A+B

ADD11 -> W11

ADD11 -> ADD11 + SUB21

C->C+221 —p (A+B)-C
Z21 + SUB21 -> W21

SuUB21 -> W21

Analog flur die weiteren Subtraktionen in den Klammern.



2. Massenwirkungskinetik

T a+b+c)(a+b—c)(b+c—a)(c+a—>d
Multiplikation (Bsp. Klammern) A = v )( 4)( )( )
ADD20 + SUB21 -> ADD20 + SUB21 + MUL30 ——  (A+B+C)*(A+B-C)
MUL30 -> W30
SUB22 + SUB24 -> SUB22 + SUB24 + MUL31 ——p  (B+C-A)(C+B-A)
MUL31 -> W31

Analog fur die weiteren Multiplikationen in den Klammern.




2. Massenwirkungskinetik

\/(a+b+c)(a+b—c)(b+c—a)(ct+a—b)

Quadratwurzel A = 7
MUL40 -> MUL40 + SQRT50 —_— \/ .....
2 * SQRT50 -> W50




3. Reaktionsnetzwerk

A — V/ (a+b+c)(a+b—c)(b+c—a)(ct+a—b)

4




3. Reaktionsnetzwerk

A — V/ (a+b+-c)(a+b—c)(b+c—a)(c+a—b)

4
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3. Reaktionsnetzwerk

A — V/ (a+b+-c)(a+b—c)(b+c—a)(c+a—b)

4

9
G

"

3 ),
P

(@



3. Reaktionsnetzwerk

A — V/ (a+b+c)(a+b—c)(b+c—a)(ct+a—b)
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3. Reaktionsnetzwerk

A — \/(a—l—b—l—c)(a—l—b—z)(b—l—c—a)(c—l—a—b)




3. Reaktionsnetzwerk

A — \/(a—l—b—l—c)(a—l—b—z)(b—l—c—a)(c—l—a—b)




3. Reaktionsnetzwerk

A — \/(a—l—b—l—c)(a—l—b—z)(b—l—c—a)(c—l—a—b)




3. Reaktionsnetzwerk

A — \/(a—l—b—l—c)(a—l—b—z)(b—l—c—a)(c—l—a—b)




4. Simulation

Seiena=5,b=4,¢c=3.

S = (5+4+3)12 =6

A= ./6-(6-5)-(6—4)(6—3)

A=+/36=256



4. Simulation

Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values

mmol/ml
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s
=[] - [A] [CONST] [B] ~ [ADD10] [wi10] - [ADD11] ~— [W11] [ADD13] [w13] - [ADD14] [wi4] ~ [ADD20] ~— [W20] [suB21] [z21] - [w21] [suB22] ~— [z22] - [w22] [SuB24]

Eingabewerte a,b,c



Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values

4. Simulation
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- [ADD11] = [W11] [w13] [ADD14] [wi4] - [w20] [suB21] [z21] w21] [suB22] - [222) - [wW22] [suB24]

- [A] [CONST] [B] [ADD10] [wi10]

- [C]
Zwischenergebnisse nach Klammerberechnung

[ADD20]

[ADD13]



4. Simulation

Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values

mmol/mi
w
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- - [CONST] Bl [ADD10] W10] - [ADD11] ~— [W1ii] [ADD13] wi3] [ADD14] W14 - [ADD20] ~— [W20] [suB21] [z21] w21] [suB22] 221 - w22 [suB24]
[z24] w24 [ Muso] - w30 |- Moy w31] MUL40] [w40] [SQRTS0] ~— [W50] ~— [MUL60] [we0]

Zwischenergebnisse der Multiplikationen unter der Wurzel




4. Simulation

Concentrations, Volumes, and Global Quantity Values

nunvisnn

G T z E u E T L z z T u u u u T u ' u z 1
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S

- - [CONST] B [ADD10] Wi0] - [ADD11] - [Wi1] [ADD13] w13 [ADD14] (W14 — [ADD20] ~ [W20] [suB21] [z21] w2i] [suB22] ~— [z22] ~— (w22 [sUB24]

[z24) w24 MUL30] — [W30] ~— [MUL31] w31] MUL40] w40] | [sQrTso] — [wso] |- (MuLs0] [W60]

Wurzelberechnung und Endergebnis



5. Auswertung

Idee:

Nach einer bestimmten Laufzeit werden 99% der Zielkonzentration erreicht.
Inwiefern ist die Laufzeit bis zur Erreichung der besagten 99% von der gewahlten
Ratenkonstante k abhangig?

Angewandt auf vorheriges Beispiel:

Zielkonzentration = 6 —_ 99% =594



5. Auswertung

k tins
0.95 19
1.0 18

k tins
0.05 336
0.1 168
0.15 112
0.2 85
0.25 68
0.3 57
0.35 49
0.4 43
0.45 39

k tins
0.5 35
0.55 32
0.6 29
0.65 27
0.7 25
0.75 24
0.8 22
0.85 21
0.9 20




5. Auswertung

Laufzeit t in Abhangigkeit von Ratenkonstante k
400

300

200

tins

100

0

0.05 0.1 0.15 0.2 0.25 0.3 0.35 0.4 0.45 0.5 0.55 0.6 0.65 0.7 0.75 0.8 0.85 0.9 0.95 1.0

k
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