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Reakcijski mehanizmi

Ukupna kemijska promjena je rezultat osnovnih koraka na
molekulskoj razini (elementarnih procesa)

Elementarni proces | Zakon brzine

A—P v = k[A]
2A — P v = k[A]?
A+B—P v = k[A][B]

2A+B—P v = k[A]’[B]
A+B+C—P | v=K[A]B][C]

Mehanizam predravnoteze

A+B=—C—D

Koliko elementarnih procesa imamo? Koji su to? Za svaki napisite
zakon brzine!




Sustavi diferencijalnih jednadzbi

Sustavi ODJ sastoje se od vise obi¢nih diferencijalnih jednadZbi
koje opisuju vezu izmedu vise nepoznatih funkcija iste nezavisne
varijable t i njihovih derivacija.

Mehanizmu predravnoteze odgovara sustav
_dc[:] — ki[A][B] — k_1[C],
_dc[j]i’] = ky[A][B] — k_1[C],
‘J'C[if] — k[A][B] - k_1[C] - ko[C,
dgf] — ko[C].




y"+ a1y’ +ay =0
y'=z

2 =y"=—ay —ayy = —a1z — apy



y'+ay' +ay=0
/
y =z
Z=y" = —ay' —ay = —a1z — aoy

Obrnuto, ako je
y' = ay + bz + f(t),

Z =cy+dz+g(t)

onda je

y" —(a+d)y' + (ad — bc)y = —df(t) — g(t)



y'+ay' +ay=0
/
y =z
Z=y" = —ay' —ay = —a1z — aoy

Obrnuto, ako je
y' = ay + bz + f(t),

Z =cy+dz+g(t)

onda je

y" —(a+d)y' + (ad — bc)y = —df(t) — g(t)

Analogno je svaka linearna diferencijalna jednadzba reda n za y
ekvivalentna sustavu s n linearnih diferencijalnih jednadzbi reda 1

(po jednazay, y', ..., y"™ ).



Sustav linearnih diferencijalnih jednadZbi 1. reda (s nepoznatim

funkcijama y1, ..., yn) je sustav oblika
Y =A.Y + B,
yé 371 by (t)
vi=| 2 v=| "7 | 8= bzz(t) A= (a(t));-
vh Yo ba()

Sustav je s konstantnim koeficijentima ako
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Sustav linearnih diferencijalnih jednadZbi 1. reda (s nepoznatim

funkcijama y1, ..., yn) je sustav oblika
Y =A.Y + B,
yé 371 by (t)
vi=| 2 v=| "7 | 8= bzz(t) A= (a(t));-
vh Yo ba()

Sustav je s konstantnim koeficijentima ako su sve aj;; konstantne,
tj. ako je A € M,, a homogen je ako je B = 0,1 nulmatrica.



Svaka homogena linearna diferencijalna jednadZba reda n
ekvivalentna je homogenom sustavu Y' = AY linearnih
diferencijalnih jednadzbi 1. reda. Ako se radi o situaciji s
konstantnim koeficijentima, karakteristi¢na jednadZba polazne
homogene linearne diferencijalne jednadZbe reda n je jednaka
karakteristi¢noj jednadZzbi matrice A.

Skup svih rjeSenja Y homogenog sustava Y' = AY linearnih
diferencijalnih jednadZbi prvog reda je n-dimenzionalni vektorski
prostor.

Opce rjesenje sustava Y' = AY + B je zbroj opleg rjesenja
pripadnog homogenog sustava Y' = AY i jednog partikularnog
rjesenja.




/\t(

(ylv""yn) =€ }/1,07-~a)/n,0) = (y]l_vayll"l) = A(Y17~~~,)/n)



(Y1,~ . "yn) = e/\t(y1,07' . 'a.yn,O) = (y]l_v . a.yll"l) = )\()/17- . ~,)/n)

AYy = \Yo.



(yl,...,y):eM
n ()/1,0»---,}/n,0):>(}/{»~~-a)/,/7):)\()/17-~a)/n)
AYy = \Yo.

Y = Cle/\ltY(]’l 4+ ...+ CneA"tYo
N



/\t(yl,Ov' .. a.yn,O) = ()/L .. a.yllv) = )\()/17- .- a.yn)

(Y17"'ayl1) =€
AYp = AYe.

Y = Cle/\ltY(]’l + ...+ CneA"tYO,n.

Rijesite na oba nacina:

y' =2y —z+ét

Z=—y+3z-t




Zadatak

Promotrimo mehanizam A —— B ——= C, uz pretpostavku da su
pocetne koncentracije od B i C jednake 0. Odredite ravnoteZnu
koncentraciju od C!




Zadatak
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% = ki[A] — ko[B] 4 k_»[C], -
A€ — Jo[B] — k_o[C]




Zadatak
Promotrimo mehanizam A —— B ——= C, uz pretpostavku da su
pocetne koncentracije od B i C jednake 0. Odredite ravnoteZnu

koncentraciju od C!

% = —ki[A],
% = ki[A] — ko[B] 4 k_»[C], -
A€ — Jo[B] — k_o[C]

—ky 0 0
A= ki —ko k_»
0 k —ko

ka(A\) = =M\ + k1 )((A + ko + k_2)



o(A) = {0, —ki, —ko — k_o}
Yo,1 = (0, k—o, ko)*,
Yoo = (ki — ko — ko, —ki + k_2, k)",
Yo3 = (0,1, —1)t



o(A) = {0, —ki, —ko — k_o}
Yo,1 = (0, k—o, ko)*,
Yoo = (ki — ko — ko, —ki + k_2, k)",
Yo3 = (0,1, —1)t

([A] B], [C]) = G1Yo1 + Gee Mg + Goe~(Reth2)lyg 5.



o(A) = {0, —k1, —ko — k_2}
Yo,1 = (0, k—o, ko)*,
Yoo = (ki — ko — ko, —ki + k_2, k)",
Yo3 = (0,1, —1)t

([A] B], [C]) = G1Yo1 + Gee Mg + Goe~(Reth2)lyg 5.

Cl — [A]O C2 _ [A]O C3 — [A]Okl k2 )
ko + k_o’ ki — ko — k_o’ (kl — ko — k_2)(k2 + k_2)
[C] 1 e kit kq e~ (katk-2)t
= + -
[Algko  ko+ ko ki —ko— ko (ki — ko — k_2) (ko + k_2)
Ak
[C]oo — [ ]0 2

ko + k_2



