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Bimolekularis reakciok
Egyenstlyi dllapotra vezeté bimolekularis reakcidk
lonizacid és rekombinacié

Staciondrius eloszlds meghatarozasa bimolekuldris reakcidéknal
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Bimolekularis reakcick

A+B-—-C

N4 : az A molekuldk szama kezdetben
Np : a B molekuldk szama kezdetben
¢ @ a t idOpontig keletkezett C molekuldk szama
a4 : a t idopontban még meglévé A molekulak szama

Bt : a t idépontban még meglévé B molekuldk szdma
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Bimolekularis reakcick

A+B-—-C

N4 : az A molekuldk szama kezdetben
Np : a B molekuldk szama kezdetben
¢ @ a t idOpontig keletkezett C molekuldk szama
a4 : a t idopontban még meglévé A molekulak szama

Bt : a t idépontban még meglévé B molekuldk szdma

Nyilvdn oy = Ng — v, 8t = Np — .
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Bimolekularis reakcick

NC = min(NA,NB),
Wp(@t)=P(yw=n) (n=0,...,N¢g),

feltéve, hogy At id6 alatt egy még meglévé A és B molekula
egyeslilésének valdsziniisége

AAL + o(At)

és bevezetve a h,, = (N4 — n)(Np — n) jelolést

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

a kovtkezot kapjuk

Wi (t + AL) = Wi (£) (1 — A B AE) + Wit (£) A b1 At + o(AL).

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

a kovtkezot kapjuk
Wt + At) = Wi (8) (1 — A hpAt) + W1 (8) X b1 At + o(Ab).

Ennek mindkét oldalabdl W, (¢)-t kivonva, At-vel osztva és elvégezve a
At — 0 hatdratmenetet a kovetkezd differenciadlegyenletrendszert kapjuk

Wo(t) = A[Wn_1(t) hy1 — Wa(t) hy] (n=0,...,Ng).

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

a kovtkezot kapjuk
Wt + At) = Wi (8) (1 — A hpAt) + W1 (8) X b1 At + o(Ab).

Ennek mindkét oldalabdl W, (¢)-t kivonva, At-vel osztva és elvégezve a
At — 0 hatdratmenetet a kovetkezd differenciadlegyenletrendszert kapjuk

Wo(t) = A[Wn_1(t) hy1 — Wa(t) hy] (n=0,...,Ng).

Ebbdl a W, fliggvények megkaphatdk.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

W, fuggvények meghatarozasa

Képezziik a W, fliggvények Laplace-transzformaltjait.

Va(s) := /000 e W, (¢) dt
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W, fuggvények meghatarozasa

Képezziik a W, fliggvények Laplace-transzformaltjait.

Va(s) := /000 e W, (¢) dt

m és a differencidlegyenletet atrendezve

Wi (t) = A\ Wy_1(t) hp_y

Walt) = h

(n:O,...,Nc).
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Bimolekularis reakcick

W, fuggvények meghatarozasa

Képezziik a W, fliggvények Laplace-transzformaltjait.

Va(s) := /000 e W, (¢) dt

m és a differencidlegyenletet atrendezve

Wi (t) = A\ Wy_1(t) hp_y

Walt) = h

gy Vi (s)-re a kovetkezd rekurzids képletet kapjuk

o )\ Vn_l(S) hn—l

Va(s) S+ AR

(nil,...,Nc).

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

W, fuggvények meghatarozasa

m Mivel Wy(t) = —AWy(t) Na Np  és  Wy(0) =1,
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W, fuggvények meghatarozasa

m Mivel Wy(t) = —AWy(t) Na Np  és  Wy(0) =1,
m tehdt Wy(t) = e A NalNot
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Bimolekularis reakcick

W, fuggvények meghatarozasa

m Mivel Wy(t) = —AWy(t) Na Np  és  Wy(0) =1,

m tehdt Wy(t) = e A NalNot
1

m ésigy Vo(s) = sxmmy

Rényi Alfréd: Kémiai reakcidk...

Busai Agota




Bimolekularis reakcick

W, fuggvények meghatarozasa

m Mivel Wy(t) = —AWy(t) Na Np  és  Wy(0) =1,
m tehdt Wy(t) = e A NalNot

)
m és gy Vo(s) = 75+ANA o
m Tehat a V,,(s)-re vonatkozé rekurzids képlet alapjan

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

W, fuggvények meghatarozasa

m Parcidlis tortek:

n

Z S-I-/\hk ahol

hohi ...hp_1

Ok = o~ R — ) - (s — ) s — ) o o — )
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Bimolekularis reakcick

W, fuggvények meghatarozasa

m Parcidlis tortek:

n

Z s—l—/\hk ,ahol

o hohi . Byt
" (ho — hu)(hy — hie) - (Bt — ) (Bt — B) - - (o — hig)
m Tehat
n—1 n 1
V,.(s) = h;
() 1:[0 j kz_:(s+>\hk) T (hj — he)
Jj= =0 i
JF#k
0<j<n
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Bimolekularis reakcick

W, fuggvények meghatarozasa

Elvégezve a visszatranszformalast, a kovetkezot kapjuk

n n—1
W)=Y et [ T] by 11 L ., n=0,...,Nc.
k=0 =0 hj = Tk

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

Kozelito képlet W,,-re

Nyerhetiink egy kozelit képletet W, (t)-re, ha
m n és t értékét rogzitett
m Ny — 00és Ng — o0

m A — 0 lgy, hogy Ny N A — p.
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Bimolekularis reakcick

Kozelito képlet W,,-re

Nyerhetiink egy kozelit képletet W, (t)-re, ha
m n és t értékét rogzitett
m Ny — 00és Ng — o0

m A — 0 lgy, hogy Ny N A — p.

(pt)re !

Wn(t) - W;(t) = ol

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

Kozelito képlet W,,-re

igy kicsi A, n és ¢ esetén W, jOl kozelithetd W r-al, ha abba p helyett
N NpA-t helyettesitiink

(NANpA )" e~ NaNat
n! '

W, (t) =~
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Bimolekularis reakcick

Kozelito képlet W,,-re

igy kicsi A, n és ¢ esetén W, jOl kozelithetd W r-al, ha abba p helyett
N NpA-t helyettesitiink

(NANBAt)nef/\NANBt

Walt) ~ n!

Tehdt kicsi n, A és t és nagy N4 és Np értékekre a {W,,} eloszlds
= NaoNp)\ paraméterii Poisson-eloszldssal kozelithetd.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

Gyakorlati szempontbdl W,, varhatd értékének ismeretére van sziikség,
vagyis a

N¢o
C(t)=> nWu(t)
n=0

fuggvény meghatarozasara.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

AW, (t) = X [Wy_1(t) hn_1 — Wy (t) hy] egyenletet n-nel beszorozva és
n szerint osszegezve kapjuk, hogy

N¢o N¢
Ct) = nWau(t) =AD 0 [Wa1(t) hn-1 — Wa(t) hn] .
n=0 n=0
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Bimolekularis reakcick

AW, (t) = X [Wy_1(t) hn_1 — Wy (t) hy] egyenletet n-nel beszorozva és
n szerint osszegezve kapjuk, hogy

N¢o N¢
Ct) = nWau(t) =AD 0 [Wa1(t) hn-1 — Wa(t) hn] .
n=0 n=0

Ebbdl, figyelembe véve, hogy hn, =0

C(t) = A ZC Wi (t) ho.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

Emlék: h,, = (Ng —n)(Np —n), igy

C(t) :)\iWn(t) [NANB—(NA—FNB)’I’L"FHQ]

N¢o
=X |NaNp — (Na+ Np)C(t) + > _ n*Wy(t)
n=0

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

Emlék: h,, = (Ng —n)(Np —n), igy
. Ne
C<t) = )‘ZWn(t) [NANB - (NA +N3)n+n2]
n=0

N¢
-\ [NANB — (Na+ Np)C(t) + Y n*Wy(t)
n=0

és fennall a kovetkezd Osszefliggés

Ne Ne 2 Ng
Z n?W,(t) = (Z an(t)> + Z [n— C(t)]> Wa(t),
n=0 n=0 n=0
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Bimolekularis reakcick

Emlék: h,, = (Ng —n)(Np —n), igy

C(t) :)\iWn(t) [NANB—(NA—FNB)’I’L"FHQ]

N¢
-\ [NANB — (Na+ Np)C(t) + Y n*Wy(t)
n=0

és fennall a kovetkezd Osszefliggés

Ne Ne 2 Ng
Z n?W,(t) = (Z an(t)> + Z [n— C(t)]> Wa(t),
n=0 n=0 n=0

tehat kovetkezik, hogy

C(t) = A[Na — C()] [N — C(t)] + AS*(t),
N¢

ahol S%(t) = > [k — C(t)]* Wi(t).

k=0

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

Tehdt C(t) a kdvetkezd differencidlegyenletnek tesz eleget:

C(t) = A[Ng — C(t)] [N — C(t)] + AS?(t).

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

Tehdt C(t) a kdvetkezd differencidlegyenletnek tesz eleget:
C(t) = AN[Na — C(t)] [Ng — C(t)] + AS%(t).

Emlék: oy = Ng — ¢
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Bimolekularis reakcick

Tehdt C(t) a kdvetkezd differencidlegyenletnek tesz eleget:
C(t) = AN[Na — C(t)] [Ng — C(t)] + AS%(t).

Emlék: oy = Ng — ¢

Legyen M (ay) ill. M(B:) az A ill. B anyagbdl t idépontban még
meglévé molekuldk varhaté szama,

D?(vy;) = S?(t) a t idépontig létrejott C molekuldk szdmanak
szérasnégyzete.
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Bimolekularis reakcick

Tehdt C(t) a kdvetkezd differencidlegyenletnek tesz eleget:
C(t) = AN[Na — C(t)] [Ng — C(t)] + AS%(t).

Emlék: oy = Ng — ¢

Legyen M (ay) ill. M(B:) az A ill. B anyagbdl t idépontban még
meglévé molekuldk varhaté szama,

D?(vy;) = S?(t) a t idépontig létrejott C molekuldk szdmanak
szérasnégyzete.

lgy

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

A C(t) = X [M(ay) M(B:) + D?(7:)] egyenlet a kovetkezd, egyszeriibb
alakra hozhaté:

C(t) = AM (c3t),

ahol M (o) az a3y szorzat varhaté értéke.
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Bimolekularis reakcick

A C(t) = X [M(ay) M(B:) + D?(7:)] egyenlet a kovetkezd, egyszeriibb
alakra hozhaté:

C(t) = AM (c3t),

ahol M (o) az a3y szorzat varhaté értéke.
Ugyanis
M(af) = M((Na —v)(Np — 1))
= NaNp — (Na+ Np) M(y,) + M(+7)
és M(7}) = M?(y;) + D*(1).
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Bimolekularis reakcick

A C(t) = X [M(ay) M(B:) + D?(7:)] egyenlet a kovetkezd, egyszeriibb
alakra hozhaté:

C(t) = AM (c3t),

ahol M (o) az a3y szorzat varhaté értéke.

Ugyanis
M(euf) = M((Na —v)(NB — 1))
= NaNp — (Na+ Ng) M(y) + M(77)
és M(77) = M*(w) + D*(m).
Tehat

M(auf;) = NaNp — (Na + Np) M () + M? (%) + D*(7)
= M(az) M(B:) + D? (7).

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

Kinetikus tomeghatds-torvény

D?(v;)-t elsd kozelitésben elhanyagolva a

C(t) = A(Na — C())(Np — C(t))

egyenletet kapjuk. Ez az dn, kinetikus tomeghatas-torvény.
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Kinetikus tomeghatds-torvény

D?(v;)-t elsd kozelitésben elhanyagolva a

C(t) = A(Na — C())(Np — C(t))

egyenletet kapjuk. Ez az dn, kinetikus tomeghatas-torvény.
A kinetikus tomeghatds-torvény tehat csak kozelitéleg érvényes.
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Bimolekularis reakcick

Kinetikus tomeghatds-torvény

D?(v;)-t elsd kozelitésben elhanyagolva a

C(t) = A(Na — C())(Np — C(t))

egyenletet kapjuk. Ez az dn, kinetikus tomeghatas-torvény.
A kinetikus tomeghatds-torvény tehat csak kozelitéleg érvényes.
Ugyanis a kinetikus tomeghatds-torvény szerint

C(t) = MNa — C(t))(Np — C(t)) = A M(az) M(f)

kellene legyen.
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Bimolekularis reakcick

Kinetikus tomeghatds-torvény

D?(v;)-t elsd kozelitésben elhanyagolva a

C(t) = A(Na — C())(Np — C(t))

egyenletet kapjuk. Ez az dn, kinetikus tomeghatas-torvény.
A kinetikus tomeghatds-torvény tehat csak kozelitéleg érvényes.
Ugyanis a kinetikus tomeghatds-torvény szerint

C(t) = MNa — C(t))(Np — C(t)) = A M(az) M(f)

kellene legyen.
Azonban valdjaban

C(t) = X M(auf3,).
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Bimolekularis reakcick

Kinetikus tomeghatds-torvény

D?(v;)-t elsd kozelitésben elhanyagolva a

C(t) = A(Na — C())(Np — C(t))

egyenletet kapjuk. Ez az dn, kinetikus tomeghatas-torvény.
A kinetikus tomeghatds-torvény tehat csak kozelitéleg érvényes.
Ugyanis a kinetikus tomeghatds-torvény szerint

C(t) = MNa — C(t))(Np — C(t)) = A M(az) M(f)

kellene legyen.
Azonban valdjaban

C(t) = X M(ouf3,).
Es mivel a; és B¢ nem fliggetlenek,

M () # M(ay) M(Bt).

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

A C(t) = \(Na — C(t))(Np — C(t)) egyenlet megoldasa:

e—NA)\t e—NB)\t

C(t) = 1

—~NaXt __1 —NpXt’
Na© N ©

B
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Bimolekularis reakcick

A C(t) = \(Na — C(t))(Np — C(t)) egyenlet megoldasa:

e—NA)\t e—NB)\t

C(t) = 1

—~NaXt __1 —NpXt’
Na© N ©

Np
Hat — o0, akkor C(t) — NC = min (NA,NB),
ha ¢ kicsi, akkor C(t) & NsNpAt.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

A D?(~;) korrekciés tag nagysagrendje

m ; kozelitoleg Poisson-eloszlasd, ha N4, Np nagy
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Bimolekularis reakcick

A D?(~;) korrekciés tag nagysagrendje
m ; kozelitoleg Poisson-eloszlasd, ha N4, Np nagy
m D?(v4) és M(v;) nagysigrendje megegyezik
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Bimolekularis reakcick

A D?(~;) korrekciés tag nagysagrendje
m ; kozelitoleg Poisson-eloszlasd, ha N4, Np nagy
m D?(v4) és M(v;) nagysigrendje megegyezik
Nyilvdn D?(7;) elhanyagolhaté a

C(t)=A [M (o) M(By) + DQ(%)]

egyenlet jobboldaldnak els6 tagjdhoz képest.
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Bimolekularis reakcick

A D?(~;) korrekciés tag nagysagrendje
m ; kozelitoleg Poisson-eloszlasd, ha N4, Np nagy
m D?(v4) és M(v;) nagysigrendje megegyezik
Nyilvdn D?(7;) elhanyagolhaté a

C(t)=A [M (o) M(By) + DQ(%)]

egyenlet jobboldaldnak els6 tagjdhoz képest.
Kivéve, amikor a folyamat mar a befejezéshez kozeledik.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

A B anyag mennyisége a masikhoz képest igen nagy.
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Bimolekularis reakcick

A B anyag mennyisége a masikhoz képest igen nagy.

Wn (t) =A [anl(t) hp—1 — Wn(t) hn]

NB — o0
[ A — 0
NgA = A

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

A B anyag mennyisége a masikhoz képest igen nagy.

Wa(t) = AWt ()(Na —n+1) = Wy ()(Na —n)], n=0,...,Na

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

A B anyag mennyisége a masikhoz képest igen nagy.

Megoldasa

N
Wn(t) _ ( nA) e—A(NA—n)t(l o e—A t)n7

vagyis N4 (1 —e~?*) varhaté értékii N s-adrendii binomialis eloszlas.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

Ebben a speciilis esetben

C(t) = Na(1 —e A1)

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Bimolekularis reakcick

Ebben a speciilis esetben

C(t) = Na(1 —e A1)
és igy C' eleget tesz a

C(t) = A(Na = C(t)

differencialegyenletnek.
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Bimolekularis reakcick

Ebben a speciilis esetben

C(t) = Na(1 —e A1)
és igy C' eleget tesz a

C(t) = A(Na = C(t)

differencialegyenletnek.
A korrekcids tag ebben az esetben nem [ép fel, a folyamat az
exponencialis torvény szerint megy végbe.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Egyenstlyi dllapotra vezeté bimolekularis reakcidk

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

A+B=C

A+B=C
P (At id6 alatt A + B — C) = A At + o(At)
P (At id8 alatt C — A + B) = y At + o(At)
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Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

A+B=C

A+B=C
P (At id6 alatt A + B — C) = A At + o(At)
P (At id8 alatt C — A + B) = y At + o(At)

Az ilyen reakciékndl nem fogy el sem az A sem a B anyag, hanem
egyensllyi allapot alakul ki.
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Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

A+B=C

A+B=C
P (At id6 alatt A + B — C) = A At + o(At)
P (At id8 alatt C — A + B) = y At + o(At)

Az ilyen reakciékndl nem fogy el sem az A sem a B anyag, hanem
egyensllyi allapot alakul ki.
Ebben az esetben

Wi (t+ At) = W, (8)(1 — A hy At)(1 — n p At)
Wit (DX by At
+ Wog1(O)p (N + 1) At + o(At).

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

A+B=C

Az egyenlet mindkét oldalabdl W, (¢)-t kivonva, At-vel osztva, majd
elvégezve a At — 0 hatdrdtmenetet:

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

A+B=C

Az egyenlet mindkét oldalabdl W, (¢)-t kivonva, At-vel osztva, majd
elvégezve a At — 0 hatdrdtmenetet:

Wn(t) =A [hn—IWn—l(t) - han(t)] +u [hn-i-an-i-l(t) - han(t)]

differenciadlegyenletrendszert kapjuk.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

A+B=C

Az egyenlet mindkét oldalabdl W, (¢)-t kivonva, At-vel osztva, majd
elvégezve a At — 0 hatdrdtmenetet:

Wn(t) =A [hn—IWn—l(t) - han(t)] +u [hn-i-an-i-l(t) - han(t)]

differenciadlegyenletrendszert kapjuk.
Ez az A + B — C esetbeli egyenletrendszerhez hasonlé médon oldhaté
meg.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

W, fuggvények meghatdrozasa

Vi(s) = /O T e W) at

Laplace-transzformiltakra a

s+ (Ahp 4+ pun)
p(n +1)

)\hn—l
— Vi, e Ut

RRPTCESY
(nzo,...,Nc—l)

Vig1(s) = Val(s)

rekurziés formulat nyerjiik.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

W, fuggvények meghatdrozasa

Vi(s) = / e~ LT (1) dt
0
Laplace-transzformiltakra a

s+ (Ahp 4+ pun)
p(n +1)

)\hn—l
— Vi, e Ut

RRPTCESY
(nzo,...,Nc—l)

Vig1(s) = Val(s)

rekurziés formulat nyerjiik.
Ebbél a V,,(s) fiiggvények kifejezheték Vo (s)-sel, és mivel

N¢ Nc 1
n(t) =1 tehat n = —.
,;)W() ehd nz::OV(s) S

igy a V,,(s) fiiggvények meghatarozhaték.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

A C(t) = M(7) vérhaté értékre a
C(t) = X(Na — C(H)(Np — C(t) — p C(t) + A S*(2)

differencialegyenlet all fenn.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

A C(t) = M(7) vérhaté értékre a
C(t) = X(Na — C(H)(Np — C(t) — p C(t) + A S*(2)

differencialegyenlet all fenn.
S?2(t)-t elhanyagolva a

C(t) = A(Na — C(1))(Np — C(t)) = n C(t)

egyenletre jutunk.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

A C(t) = M(7) vérhaté értékre a
C(t) = X(Na — C(H)(Np — C(t) — p C(t) + A S*(2)

differencialegyenlet all fenn.
S?2(t)-t elhanyagolva a

C(t) = A(Na — C(1))(Np — C(t)) = n C(t)

egyenletre jutunk.
Ennek megoldasa

o~ NiAt o~ NpAt

o) =

NLZG—NZ)\t_NLge—NgAt’
ahol N} és N az (N4 — X)(Np — X) — §X = 0 egyenlet gyokei
(N3 < Np).

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

A C(t) = M(7) vérhaté értékre a
C(t) = X(Na — C(H)(Np — C(t) — p C(t) + A S*(2)

differencialegyenlet all fenn.
S?2(t)-t elhanyagolva a

C(t) = A(Na — C(1))(Np — C(t)) = n C(t)

egyenletre jutunk.
Ennek megoldasa

o~ NiAt o~ NpAt

o) =

NLZG—NZ)\t_NLge—NgAt’
ahol N} és N az (N4 — X)(Np — X) — §X = 0 egyenlet gyokei
(N3 < Np).

Nyilvan tlim C(t) = Nj.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Tomeghatds-torvény

oo

Legyenek N3°, Ng° és N&° az egyenslilyi allapotban az A, B és C
anyagokbdl jelenlévé mennyiségek.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Tomeghatds-torvény

Legyenek N3°, Ng° és N&° az egyenslilyi allapotban az A, B és C
anyagokbdl jelenlévé mennyiségek.
Ekkor

N® =Ny — N4, N =Ng-—Nj, é N =N}

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Tomeghatds-torvény

Legyenek N3°, Ng° és N&° az egyenslilyi allapotban az A, B és C
anyagokbdl jelenlévé mennyiségek.
Ekkor

N =Ny — N}, NF=Np—Npj, é N =Nj.
igy az (No — X)(Np — X) — £X =0 szerint

NFNg _ (Na—Nj)(Np = Np) _ p

Ng N )

fliggetlen a kezdeti koncentracidktdl (N 4-tél és Np-tdl).

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Tomeghatds-torvény

Legyenek N3°, Ng° és N&° az egyenslilyi allapotban az A, B és C
anyagokbdl jelenlévé mennyiségek.
Ekkor

N =Ny — N}, NF=Np—Npj, é N =Nj.
igy az (No — X)(Np — X) — £X =0 szerint

NFNg _ (Na—Nj)(Np = Np) _ p

Ng N )

fliggetlen a kezdeti koncentracidktdl (N 4-tél és Np-tdl).
Ez az Gn. tomeghatds-torvény.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Njy < Np

Ha N > Ny,

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakcidk.



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Njy < Np

Ha N > Ny,
lgy NgA = A (konstans) mellett

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Njy < Np

Ha N > Ny,
lgy NgA = A (konstans) mellett
elvégezve az Ngp — oo és A — 0 hatdratmenetet:

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Njy < Np

Ha N > Ny,
lgy NgA = A (konstans) mellett
elvégezve az Ngp — oo és A — 0 hatdratmenetet:
W (t) = A((Na =1+ D)W, 1(t) = (Na = )W, (1))
+ p((n+ D)Wiipa(t) — n Wi(2))

differencidlegyenletre jutunk.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Njy < Np

Ha N > Ny,
lgy NgA = A (konstans) mellett
elvégezve az Ngp — oo és A — 0 hatdratmenetet:

Wn(t) = A((Na—n+1)Wy_1(t) = (Na —n)Wy(t))
+pu((n+ DWhia(t) —n Wa(t))

differencidlegyenletre jutunk.

Ebbdl
Na Na Na
Ct) = Z nW,(t) =A Z(NA —n)W,(t) — p Z n W,(t)
n=0 n=0 n=0

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Njy < Np

Ha N > Ny,
lgy NgA = A (konstans) mellett
elvégezve az Ngp — oo és A — 0 hatdratmenetet:

Wn(t) = A((Na—n+1)Wy_1(t) = (Na —n)Wy(t))
+pu((n+ DWhia(t) —n Wa(t))

differencidlegyenletre jutunk.

Ebbdl
Na Na Na
Ct) = Z nW,(t) =A Z(NA —n)W,(t) — p Z n W,(t)
n=0 n=0 n=0

egyenletet.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Njy < Np

Ha N > Ny,
lgy NgA = A (konstans) mellett
elvégezve az Ngp — oo és A — 0 hatdratmenetet:

Wn(t) = A((Na—n+1)Wy_1(t) = (Na —n)Wy(t))
+pu((n+ DWhia(t) —n Wa(t))

differencidlegyenletre jutunk.

Ebbdl
Na Na Na
Ct) = Z nW,(t) =A Z(NA —n)W,(t) — p Z n W,(t)
n=0 n=0 n=0

és igy kapjuk a
C(t) = ANa— C(t)) — n C(t)

egyenletet.
Az S?(t) korrekcids tag tehat ebben az esetben sem Iép fel.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Tomeghatds-torvény

Késdbb l4tni fogjuk, hogy

lim S?(t) = D?

t—o0o

létezik és pozitiv.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Tomeghatds-torvény

Késdbb l4tni fogjuk, hogy

lim S?(t) = D?

t—o0o

létezik és pozitiv.
Ezért N&° valéjdban a

A(Na = N&)(Np = N&) = p N& + A D3, =0

egyenletnek tesz eleget.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Tomeghatds-torvény

Késdbb l4tni fogjuk, hogy

lim S?(t) = D?

t—o0o

létezik és pozitiv.
Ezért N&° valéjdban a

A(Na = N&)(Np = N&) = p N& + A D3, =0
egyenletnek tesz eleget.
lgy

NFNg
N

D2
CNg

>|=

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Tomeghatds-torvény

Késdbb l4tni fogjuk, hogy

lim S?(t) = D?

t—o0o

létezik és pozitiv.
Ezért N&° valéjdban a

A(Na = N&)(Np = N&) = p N& + A D3, =0

egyenletnek tesz eleget.
lgy

Tehat a tomeghatds-torvény is csak kozelitéleg érvényes.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Egyenstilyi 4llapotra vezeté bimolekuldris reakcick

Tomeghatds-torvény

Késdbb l4tni fogjuk, hogy

lim S?(t) = D?

t—o0o

létezik és pozitiv.
Ezért N&° valéjdban a

A(Na = N&)(Np = N&) = p N& + A D3, =0

egyenletnek tesz eleget.
lgy

Tehat a tomeghatds-torvény is csak kozelitéleg érvényes.
D? a1 .
A e tag altaldban azonban elhanyagolhaté.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

lonizacid és rekombinacié

Busai Agota



lonizacid és rekombinacié

Az el6z6 probléma N4 = Np specidlis estével matematikailag megegyez6
médon targyalhaté egy masik kémiai probléma: az ionizacié és
rekombinacié probémdja.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



izdcié és rekombinacié

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakcidk.



lonizacid és rekombinacié

At id6 alatt
m P(bomléds) = pu At + o(At)
m P(rekombindcid) = A At + o(At)

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

At id6 alatt
m P(bomléds) = pu At + o(At)
m P(rekombindcid) = A At + o(At)

Wi (t) := P (¢ idépontban n szamd C molekula van jelen)

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

At id6 alatt
m P(bomléds) = pu At + o(At)
m P(rekombindcié) = A At + o(At)
Wi (t) := P (¢ idépontban n szamd C molekula van jelen)

igy N4 = N¢ és Ng = N¢ mellett, ahol N¢ a kezdetben jelenlévé C
molekuldk szama,

Wn(t) =A [hnflwnfl(t) - han(t)] +p [thernJrl(t) - han(t)]

egyenlet all fenn.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

C(t)-vel jeldlve a t idépontban jelenlevd C molekuldk varhaté szamat,
C(t)-re kozelitbleg a

C(t) = MNa — C(t))(Np — C(t)) — n C(t)

egyenlet érvényes.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

C(t)-vel jeldlve a t idépontban jelenlevd C molekuldk varhaté szamat,
C(t)-re kozelitbleg a

C(t) = MNa — C(t))(Np — C(t)) — n C(t)

egyenlet érvényes.
Spec.: Ny = Ng = N¢

C(t) = A(No — C()? — u C(1).

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Célszer(ibb a ¢ id6pontban jelenlévé pozitiv (ill. negativ) ionok szdméat
vizsgalni.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Célszer(ibb a ¢ id6pontban jelenlévé pozitiv (ill. negativ) ionok szdméat
vizsgalni.

Ha P, (t) = P(t-ben n pozitiv (ill. n negativ) ion van jelen)

és feltessziik, hogy t = 0-ban egyetlen ion sem volt

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Y

Célszer(ibb a ¢ id6pontban jelenlévé pozitiv (ill. negativ) ionok szdméat
vizsgalni.

Ha P, (t) = P(t-ben n pozitiv (ill. n negativ) ion van jelen)

és feltessziik, hogy t = 0-ban egyetlen ion sem volt

P, (t) = WNC -n (t)

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Célszer(ibb a ¢ id6pontban jelenlévé pozitiv (ill. negativ) ionok szdméat
vizsgalni.

Ha P, (t) = P(t-ben n pozitiv (ill. n negativ) ion van jelen)

és feltessziik, hogy t = 0-ban egyetlen ion sem volt

Py, (t) = WNc—'n(t)
és igy Wi (t) = X[...] + p[.. ]-bél

P, (t) = p[(No = n+ 1)P,1(t) — (No — n)Py(1)]
+ A [(n+ 1)?Pyg1(t) — n®Py(t)]

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

A(t): pozitiv ionok szdmdnak varhaté értéke t-ben,
A(t) = Nc = C(t), fgy

A(t) = p(Ne — A(t)) — X A%(t) — X S%(1).

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Ki lehet mutatni, hogy a

Bo(t) = u[(Ne — 1+ DPa_y(t) — (No — n)Bu ()]
A [(n+ 1)2Ppys () — 2P, ()]

differencidlegyenlet-rendszernek eleget tevé {IP,,(t)} valdsziniiségeloszlds
konvergens

tlim P,(t) =11, (n=0,...,Ny)

és lim P, (t) = 0.

t—o00

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Ki lehet mutatni, hogy a

Bo(t) = u[(Ne — 1+ DPa_y(t) — (No — n)Bu ()]
A [(n+ 1)2Ppys () — 2P, ()]

differencidlegyenlet-rendszernek eleget tevé {IP,,(t)} valdsziniiségeloszlds
konvergens

tlim P,(t) =11, (n=0,...,Ny)
és lim P, (t) = 0.

t—o00

A {II,,} hatdreloszlds tehdt meghatdrozhaté a fenti egyenletrendszerbdl.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Pn(t)—re vonatkozé egyenletrendszerben elvégezve a
n( ) [ — Hny
n(t) — 0 helyettesitéseket

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

AP, (t)-re vonatkozd egyenletrendszerben elvégezve a
P (
P, (t) — 0 heretteS|teseket

) — 11

1[(Ne —n+ DI,y — (Ne — n)IL] + A [(n+1)° M1 — n°IL,] =0

egyenletrendszert kapjuk.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

AP, (t)-re vonatkozd egyenletrendszerben elvégezve a
P, (t) — 1L,
P,,(t) — 0 helyettesitéseket

1[(Ne —n+ DI,y — (Ne — n)IL] + A [(n+1)° M1 — n°IL,] =0

egyenletrendszert kapjuk.
Osszegezve n =0,...,k — 1-re:

A kQHk =pu(Nag—k+ 1)IT,_q.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

AP, (t)-re vonatkozd egyenletrendszerben elvégezve a
P, (t) — 1L,
P,,(t) — 0 helyettesitéseket

1[(Ne —n+ DI,y — (Ne — n)IL] + A [(n+1)° M1 — n°IL,] =0

egyenletrendszert kapjuk.
Osszegezve n =0,...,k — 1-re:

A kQHk =pu(Nag—k+ 1)IT,_q.

gy
_ (Ne (p\F 1o
Hk(k:)(A) K
ahol Il = Vo 1
k
PRONCOR

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

lgy
N¢o z
Lo (%)
I(z) = I, 2k = —<~ A2
D o ey

ahol Ly, (z) az N¢-edik Laguerre-polinom.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

igy
N¢o z
Lne (—5%57)
I(z) = I, 2k = —<~ A2
D o ey

ahol Ly, (z) az N¢-edik Laguerre-polinom.

1 o d7l
= et
n!  dz"

(z™e™ "), n=0,1,....

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

igy
N¢o z
Lne (—5%57)
I(z) = I, 2k = —<~ A2
D o ey

ahol Ly, (z) az N¢-edik Laguerre-polinom.

1 d” -
Ly (x) = ae"L o (z"e™™), n=0,1,....

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Nézziik az A(t) fliggvény hatarértékét.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Nézziik az A(t) fliggvény hatarértékét.
Mivel

t—o0

Nc
A" = lim A(t) =Y kP =P(1)
k=0

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Nézziik az A(t) fliggvény hatarértékét.

Mivel
Nc
A" = lim A(t) = > kP =P(1)
k=0
tehat
A* _&LNC(_u>

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Nézziik az A(t) fliggvény hatarértékét.
Mivel

Nc

A" = lim A(t) = > kP =P(1)
k=0

tehat

Yy, e
A — ALNC( A)
-
Lie (_X)
Mivel a Laguerre-polinomokra fennall a kovetkez6 rekurziv osszefliggés:

@ Ly (x) = n(Ln(2) — Ly ()

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Nézziik az A(t) fliggvény hatarértékét.
Mivel

Nc
A" = lim A(t) =Y kP =P(1)
k=0

t—o0
tehat

e e (;’X)
Lne (_X)

Mivel a Laguerre-polinomokra fennall a kovetkez6 rekurziv osszefliggés:
@ L (2) = n(Ln(x) — Ln_1(x))

tehat

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

O. Perron kimutatta, hogy

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

O. Perron kimutatta, hogy

tehat

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

O. Perron kimutatta, hogy

tehat

pu Ne

A =
A

+0(1)

vagyis az elhanyagolhaté tagtdl eltekintve ugyanarra az eredményre
jutunk, mintha az

A(t) = p No — X A%(t)

egyenlet megoldasanak hatarértékét vizsgiljuk t — oo esetén.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



lonizacid és rekombinacié

Az eljaras megadja a hatdrérték koriili ingadozas nagysagrendjét is.
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lonizacid és rekombinacié

Az eljaras megadja a hatdrérték koriili ingadozas nagysagrendjét is.
Ugyanis a {I1,,} eloszlas szérasnégyzete:

N¢o
D*=>"(n—Na)’II,
n=0
[ 2 2
_ Nc pwLns-1 ('u—)\) - é - Ly (_'u)‘)
nIne (=5) Lne (=5)
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lonizacid és rekombinacié

Az eljaras megadja a hatdrérték koriili ingadozas nagysagrendjét is.
Ugyanis a {I1,,} eloszlas szérasnégyzete:

N¢o
D*=>"(n—Na)’II,
n=0
Nenbr (B e (B
— i - N&|1- —
nve (-5) Lie (-5)

és igy
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lonizacid és rekombinacié

Az eljaras megadja a hatdrérték koriili ingadozas nagysagrendjét is.
Ugyanis a {I1,,} eloszlas szérasnégyzete:

N¢o
D*=>"(n—Na)’II,
n=0
Nenbr (B e (B
— i - N&|1- —
nve (-5) Lie (-5)

és igy

N,
D=~ y/ i'u:\/A*

Tehat D a gyakorlatban valéban elhanyagolhatdan kicsi A*-hoz képest.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Staciondrius eloszlds meghatarozasa bimolekuldris reakcidéknal
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Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

A/ *
4 n

Az €l6z6 problémara alkalmazott targyaldasmad altaldnos esetben is
keresztiilvihetd.
Belathatd, hogy |étezik stacionarius eloszlds, tehat

tlim Wy (t) =W (n=0,1,...,N¢)
és
lim W, (t) =

t—o0

= lim A (Ao a Wo (8) = b Wi (1))

+u((n+1) Wiy (8) — nWy (1))
=0

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

A/ *
4 n

A {W}} hatdreloszlasra

2 ((TL + 1) W;+1 - TLW*) =A (thV;zk - hnflw;:fl)

n

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reak



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

A/ *
4 n

A {W}} hatdreloszlasra

p((n+ )Wy —=nWe) = A (haWyy = by Wi _y)

(jsszegezve az egyenletet n =0,1,...,k — 1l-re:
B Ah_ Wi,

Wy s

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

A/ *
4 n

A {W}} hatdreloszlasra

p((n+ )Wy —=nWe) = A (haWyy = by Wi _y)

(jsszegezve az egyenletet n =0,1,...,k — 1l-re:
B Ah_ Wi,
= 7# .

e () (3) (o

Wi

és igy
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Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

A/ *
4 n

A {W}} hatdreloszlasra
p((n+ )Wy —nWy) = A (ha Wy — by Wiy _y)
(jsszegezve az egyenletet n =0,1,...,k — 1l-re:
_ Ahp Wi,
wk

e () (3) (o

Wi

és igy

ahol

N AV A
%) ()00

Rényi Alfréd: Kémiai reakcidk...

Busai Agota



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

W

Bevezetve az

jelolést,

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

W

Bevezetve az

jelolést,

ZA
N¢ LNA,NB <_'LL)
W) =S Wik = —— U
k

' A
=0 LNA,NB <_u>

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Az Ly, np(x) polinomok generatorfiiggvénye

o0 o0
Fay,2)=e7 = 3 3 Ly, np(2) y™ 42"
Na=0 Np=0
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Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Az Ly, np(x) polinomok generatorfiiggvénye
o0 o0
Fz,y,2) =" = 37 %" L, wa(2)yV 122
Na=0 Np=0

Az Ly, nj(x) polinomok az altaldnositott Laguerre-féle polinomokkal
allnak kapcsolatban.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Az Ly, np(x) polinomok generatorfiiggvénye

o0 o0
Fay,2)=e7 = 3 3 Ly, np(2) y™ 42"
Na=0 Np=0

Az Ly, nj(x) polinomok az altaldnositott Laguerre-féle polinomokkal
allnak kapcsolatban.
Ha a > —1, akkor az

1 e* d”

= e @)

X

a-adrend(i Laguerre-polinomok a (0, 00) intevallumban az x®e™*

stlyfliggvényre nézve teljes ortogonalis rendszert alkotnak.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Az imént bevezetett Ly, n,(z) polinomok és a Laguerre-polinomok
kozotti kapcsolat:

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reak



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Az imént bevezetett Ly, n,(z) polinomok és a Laguerre-polinomok
kozotti kapcsolat:
ha N4 > Np, akkor

1 —1)Na _
LNA7NB () = ( ) L(NB NA)(x)'

x Np!zNa "Na
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Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Az imént bevezetett Ly, n,(z) polinomok és a Laguerre-polinomok
kozotti kapcsolat:

ha N4 > Np, akkor

1 —1)Na _
LNA7NB () = ( ) L(NB NA)(x)'

x Np!zNa "Na

Mivel Ly, Np(x) = Ly, N4 (), gy az Gsszes Ly, vy, () fliggvény
kifejezhet6 Laguerre-polinomok segitségével.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Az imént bevezetett Ly, n,(z) polinomok és a Laguerre-polinomok
kozotti kapcsolat:
ha N4 > Np, akkor

1 —1)Na _
LNA7NB () = ( ) L(NB NA)(x)'

x Np!zNa "Na

Mivel Ly, Np(x) = Ly, N4 (), gy az Gsszes Ly, vy, () fliggvény
kifejezhet6 Laguerre-polinomok segitségével.
Specidlisan, ha k = 0, akkor

1 —1)Na
™4 Ly, Ny (x) = %LNA ().

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Az imént bevezetett Ly, n,(z) polinomok és a Laguerre-polinomok
kozotti kapcsolat:
ha N4 > Np, akkor

1 —1)Na _
LNA7NB () = ( ) L(NB NA)(x)'

x Np!zNa "Na

Mivel Ly, Np(x) = Ly, N4 (), gy az Gsszes Ly, vy, () fliggvény
kifejezhet6 Laguerre-polinomok segitségével.
Specidlisan, ha k = 0, akkor

1 —1)Na
™4 Ly, Ny (x) = %LNA ().

Tehdt Ly, n,(x) egy konstans faktortdl eltekintve az N 4-adik
Laguerre-polinom.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Az L%k)(m) polinomok, ha k nemnegativ egész, az L\ (x) = Ly (x)
Laguerre-polinomokkal kifejezhetd:

k dkLn-‘rk (l‘)

L) = (-1

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Az L%k)(m) polinomok, ha k nemnegativ egész, az L' () = Ly(x)

Laguerre-polinomokkal kifejezhetd:

k dkLn-‘rk (l‘)

L) = (-1

~ NplaNa  dz(Np—Na)

(1> (- dWE-NO Ly, (2)
LNA,NB -

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Megjegyzés: az Ly, n,(z) polinomok, ugyandgy, mint a
Laguerre-polinomok, specialis konfluens hipergeometriai fliggvények.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Megjegyzés: az Ly, n,(z) polinomok, ugyandgy, mint a
Laguerre-polinomok, specialis konfluens hipergeometriai fliggvények.
N4 < Np esetén

1
.’L‘NALNA’NB (:E) = NA!(NB —NA)!G(—NA,NB —NA + 1,—5!1‘)
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Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Ly, n, polinomok

Megjegyzés: az Ly, n,(z) polinomok, ugyandgy, mint a
Laguerre-polinomok, specialis konfluens hipergeometriai fliggvények.
N4 < Np esetén
1
.’L‘NALNA’NB (:E) = NA! (NB — NA)' G(—NA,NB — NA + 1, —LIL‘)

ahol a konfluens hipergeometria sor definicidja szerint

(a+1)...(a+n—-1)u"
Zﬂ B+1)...(B+n—1)nl"

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

A/ *
4 n

A {W}} hatéreloszlas vizsgalatdhoz sziikséges volna az Ly, N, (2)
polinomok aszimptotikus viselkedésének vizsgalata.

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reak



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Njy < Np

Abban az esetben, ha Ny < Np, a

= () () ()
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Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Njy < Np

Abban az esetben, ha Ny < Np, a

= () () ()

Elvégezve az Ng — o0 és A — 0 hatdratmenetet Np A = A mellett:

AN* /N4
Wk (M) (k)WO (k 5 4 ) A)
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Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Njy < Np

Abban az esetben, ha Ny < Np, a

= () () ()

Elvégezve az Ng — o0 és A — 0 hatdratmenetet Np A = A mellett:

AN* /N4
Wk (M) (k)WO (k 5 4 ) A)

és

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Na
k A+p Atp

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

/) /7*
|4 k

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakciok...



Staciondrius eloszlas meghatarozasa bimolekulris reakcioknal

Koszonom a figyelmet!

Busai Agota Rényi Alfréd: Kémiai reakcidk.
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