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1. Tartalmi 6sszefoglal6

Az izomerizacios folyamatok igen nagy jelésdggel birnak,dleg azokban az
esetekben, amikor a ligandumok elhelyezkedésefayasolja a vegyiletek alkalmaz-
hatosagat. Ahhoz azonban, hogy a pontos az izoosztést megallapitsuk, a korrekt

matematikai és reakciokinetikai targyalasmaod eldhgeetlen.

Munkank soran a szakirodalomban jél ismert, az hitédibben kissé elfeledett,
altalanositott modellt elemeztiik, mellyel az 6ssdggendi reakcié konzisztens modon
kezelheb. Ehhez, amint azt Gerald R. Eykolt is tette aevierzibilis reakciohaldzatok
esetébeh segitségiil hivtuk a Laplace-transzformaciothiliea matrixalgebra és a nem-
linearis algebra eszkozeit, megalkotva ldzkomponens elssrendi reakciorendszer

komponensmérlegének altalanos (szemi)analitikusotdagat.
2. Irodalmi attekintés

A szakirodalomban rengeteg cikket taldlunk, melyereibilis el$rendi folya-
matok modellezésével és paraméterbecslésével koglkl A kdvetkedkben tekintstink
néhany példat e rendszerekre!

Az az eset, amikor két izomer alakul at egymadba?), igen gyakori, ezzel kap-
csolatban megemlitjiik a metil-ciklohexan izomeriggt?, melynek sémaéja az. ab-
ran talalhat6. E cikloalkdnnak két szék-konformacigamerje létezik, az egyikben a
metilcsoport axidlis, a masikban pedig ekvatorigligicioju. A gyiriatfordulas szoba-
hémérsékleten nagyon gyors, igy a kétféle izomer egyah valé elkulonitése nem le-
hetséges. Az egyensuly a felsyil irdnyaba tolddik el, mert a két konformer kbaz az
alacsonyabb energidju, melyben a nagyobb riénetilcsoport ekvatorialis helyet
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1. &bra: A metil-ciklohexan izomerizacioja

A haromszogreakcio is szamos cikktémaja, e modell régota létezik a kinetikai
koéztudatban. A butén-izomerizaci6 mechanizmugatbra) mar egy 1959-es cikkben
is megtalalhatjuk, melyhez relativ sebességi ebgtikat is kézoltek, az abszolut se-

bességi koefficiensek csak 1997-re datalhatéak
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2. abra: A butén-izomerizacié modellje
A butén-izomerizacion kivil mas reakciot is taléjtanely reverzibilitAst mutat

mindharom komponensre: a xilol-izomerizacidt ébra) kilonb6d ZSM-katalizatoro-
kon, tobbek k6zott H-ZSM-5 alkalmazaséval
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3. abra: A xilolok izomerizacioja ZSM-katalizatorokon
A négyszogreakcio szemléltetésére alkalmas példsammetrikus izolalt dié-
nek (Z,2), (Z,E) (E,Z) és (E,E) izomerjeinek egyiaslakulasa4 abra). A karotin-

szarmazékok esetében is hasonlé modellek allithHaldkEzekre az 4.2. fejezetben té-

rink ki részletesebben.

4. abra: Az izolalt diének Z/E-izomerizacidja



Nagyon jellegzetes példa étendi reakcidhaldzatra a pentan-konformerek izome-
rizacidja, mely egy nagyobb rendszert, tizenegyseagciof alkot. A reakcié séméja

az5. abran lathato.
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5. abra: A pentan-konformerek kinetikai grafja
3. Modellezés

3.1. Alapve® fogalmak

Mivel eddig nem illették dsszefoglalé névvel agéetndi reakciérendszereket,
hanem szinte minden esetbe¥ komponens rendsze-ként hivatkoztak, ezért ezt az
egyértelniség végett érdemes megtenniink. Nevezéktanunkatlgedéti fogalmakra
alapozzuk.

Elssként allapodjunk meg abban, hogy minden olyan riéagcdszert, mely nem
tartalmaz masodrefideakciolépésekegrafreakcioknak nevezink. Jeldljuk a reakcio-
ban résztvey komponensek szamBtel! Abban az esetben, ha a rendszeiden2, az
adott modellresokszdgreakciokénpl. N=3: haromszdgreakci®dN=4: négyszdgreakcio)

is utalunk a kdvetkdikben.

Most fogalmazzunk meg néhany grafelméleti definiai@rafreakciok két alap-

vets tipusanak pontos meghatarozasahoz!

1. Legyen adott egWN elemi A halmaz, mely aPy graf csucsait tartalmazza, egy
p: (D(a,B)DAZ)(a #B=(a,B)0p) irreflexiv relci6 és egy olyah p:~ N* leképe-

zés, amelyre igaz, hody](a,),(v.3) Op)(a 28 0B#y=> f (a,B) # f (1.3)), és amelynek



f(a,B) értékei az élek sorszamai! AztPa=(A p) rendezett parral jellemezidet
grafot, melyre létezik ez at leképezéseljes grafnaknevezziik. Abban az esetben, ha
f injektiv, teljes digrafrolbeszéllnk. A, :<A ()) grafdigraf, hapOp ésp-n értel-
mezhed egyg injektiv leképezéN™ -ba.

2. Definialjunk (1) alatt egy O A® tranzitiv relaciét e O p relacié segitségével!

. (D(al,az) 0p00((a,05) Oar00,)) Dﬁ)(a #0,= (oa ) Ox O(a o )Ox )

i (O(o, 05) Ox O0((a5.0,) O(ar 1 9) 0P) (a2 o = (0,0 ) Ox O(ar 1 ) 0X)
HaaR, =(Ap) grafunkra((t,B0 A)((O(,B) Dx), akkor P, -t nem 6sszefligggrafnak
nevezzik, ellenkézesetben pedig asszeflugd graf elnevezéssel illetjik.

3. Vegyiink egyp :{(0(i B)Op: BDA} és egyp :{(B,ai)Dﬁ: BDA} relaciot {=1,2,..N),
melyek szamossagp, | és|p;|! Az E, =(A p) digrafEuler-graf, ha(0i)(|p| = [p!]) -

(1)

Ezek alapjan apecialis grafreakciok(S,) teljes Euler-graffal, aaltalanositott
grafreakciok (G, ) 6sszefligg digraffal jellemezhét elsSsrendi reakciok. A teljes Euler-
graf esetérR= N( N-1), osszefiigy digrafnal pedigR< N( N-1), aholR az élek sza-

ma. E fogalmak szemléltetésére tekintsiink néhaluapé.-2. abra)!

D, =———= D, Ei= =E>

Y4 l

6. abra: Néhany specialis grafreakcié

C,— » G, EHZ
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N ><

7. &bra: Néhany altalanositott grafreakcio



3.2. A differencialegyenlet-rendszer és a kezdetiték feladat felallitasa

Tekintsuk azS :<M, p> gréaffal jellemezhét specialis grafreakciokaM ésp é-

puljon fel a kovetkeiképp:M ={ A A ... A} ésp={(A, A)D M2: i # j} !

Ezek alapjan nyilvanvald, hody elemei szimbolizaljak a reakcidban résztv&empo-

nenseket,p elemei pedig a lejatsz6doé reakcidkat. Adjunk mgy g:p — N* és egy

injektiv f: N* - R leképezéstf értelmezési tartomanya §trtékkészlete tartalmazza

a reakcidk sorszamaitértekkészlete pedig a sebességi egyutthatokat!drelgy: f o g

és(0(A.A) Do) (K( 4,

A)=1(d A p)=

ijk)! ki jeldlje azon a folyamatnak a se-

bessegi egyltthatojat, melyben/gzomponensh-ve alakul! Az A, speciesz koncent-

réciojat jelolie] A |(t) (j=12...N)!

irjuk fel az Sy graf altal meghatarozott reakciérendszer differéisikomponens-

mérlegét ((2egyenlet)!

AA = Ay A3
[6]()“‘82[6]
d[p”“] )ALk All

(2) felirhaté matrixalakban is, bevezetv

N
- ki
i=2

k21

I(NZI.

dl A ](Y)
dt

P ki
N
DKy o kg
j=1

j#2

N

knz o =2 Ky

!:
J#N

k{ ALK K ACE K A i At
K A=k AV K] A K A+ g At

Pl ACH K[ A KL A+ bl &)

™0

(2)

=[A (1) (i=12,..N) jelolést.

®3)

A (3) egyenlet az alabbi formara egysgrdik, ha a koncentraciok vektorﬂ(t) -vel,

annak id szerinti derivaltjatQ (t) -vel a koefficiensmatrixot pedit -val jelsljuk:



Q(t)=KeQ(t). 4)

A (4)-es differencialegyenlet-rendszerhez megoldésasmernink kell a kezdeti
feltételt, ami legyen a kovetkéz

o(t=0)={[A](t=0)=[A],24 =2, 5)
Lathatd, hogy, elemei pontosan a bemeérési koncentraciok.

3.3. Megoldas veégtelen sorral

A (4)-es differencialegyenlet-rendszer megoldasaaakban megadhatd, mely a

kovetke® alakot Olti:

Q(t)=2(t)Q,, (6)
ahol E(t) =exp(Kt) a Kt matrix exponencidlisa, melyet a kivetkdejezetben egzakt
formajaban mutatunk be. (6) megoldasa (4)-nek, fit) = Kexp(K t) Q, =KQ(t).

Most irjuk fel (t) vektorfuggvény Taylor-sorat =t, + 3t -ben:

a(to+3t) =500 (1) 2 ™

i—0 i!
ahol @ (1)) =Q(t,) 12 (t,) = @(t,) 0" (t,) =k (t ) (i=23..). Figyelem-
be véve a kezdeti feltételt €s a (4)-es egyenlejet0 ést' =t kozott ot lépéshosszt

alkalmazva egy egysZealgoritmussal adhatok e@(t’) fuggveényértékek.

t,=0 —> t' =ty +3t »Qa(r)=0(t)
A

A bels ciklust akkor termindljuk, ha a két egymas utémédsben szamitott vektor ki-

l6nbségének abszolut értéke kisebb, mint aeehegadote toleranciaérték.



3.4. Az altalanos megoldas bemutatasa
3.4.1. A (szemi)egzakt megoldas

Alkalmazzuk a Laplace-transzformaciot a (4)-es mégyenletre, hasznalva Lap-

lace-transzformaltakra vonatkoz6 jol ismert szabiédy és az (5)-6s dsszefiiggést
sk (9 -9, =Ko(9, (8)
ahol o(s) = {T[ A](t) e d} (az Q(t) vektor Laplace-transzformaltja) &1C pedig
0
az o: C - C"leképezés fiiggetlen valtozéja! Fejezziikks)-t a (8)yos egyenletd!
o(s)=(d-K)" (9)

A (9)-es egyenletbehvel azNxN-es egységmatrixot jeloltik.

_ adj&(s)
p[K](S)

aldeterminansaibél all6 métrixanak transzponalfig, (s)=det&(9 pedig ak matrix

Legyen&(s)=d -K és &™(s) , ahol adj&(s) a &(s) matrix ebjeles

karakterisztikus polinomja! Alkalmazva a parcia@tekre bontas médszeréﬁ,‘l(s)

felbonthat6 regularis matrixok 6sszegeére:

ag) e 1 d® ) [ adjg(s) o o)
AP (r\‘j)!ds(”’)[p[K](s)( ﬂ

: (10)

ahol n karakterisztikus polinorg gydkenek multiplicitase,. pedig a kulonbdx érteki
sajatértékek szama.
A (10)-es formula alkalmazasahoz szikségunk idmaatrix sajatértékeire. A tel-
. N M N N . . . .
jes anyagmérle Z[Aj](t) =0 - Z[A](t) = Z[ AJO és azSy definiciojanak figye-
j=1 j=1 i=1
lembe vételével & matrix szingularitasa vitathatatlan, nullitdsaigetl Ennek kévet-

keztébenp,, (s) -nek csupanN -1 darab gyokeét kell lokalizalnunk.

Ezek alapjan aN —1-edfoku Ry (s)/ < polinom gyotkei akkor adhatoak meg algeb-

railag a Ruffini-Abel-tétef értelmében, haN -1< 4, azaz haN <5.



N <5 esetén tehat a jol ismert megoldéképletekedss- és masodfoki egyenlet
megolddoképlete, Cardano- és Ferrari-formull)>5-nél pedig numerikus mdédszerre

van szikségink g, (s / < polinom faktorizaci6jahoz. Abban az esetben, lggakoket

numerikusan keressik meg, a tovabbiaksmemianalitikus megoldasrddeszélink. (A

sajatértekek numerikus lokalizaciéjaval a 6.3.4ejben részletesebben foglalkozunk.)
A sajatéertékek lokalizalasahoz ki kell szémitananlp[K] (s) polinom a, egyutt-

hatit (k =1,2,...N), melyeket az alabbi modon kapunk meg enatrix segitségével

a,=(-1"

1% i , (11)
aN_k:—Egl:aMi_ktr(K ) (k=12..N-1]

ahol tr(Ki)a K matrix i-edik hatvanyanak nyoma. Az, egyutthatéra nincs sziksé-

glnk, ugyanis annak értékeszingularitdsa miatt zérus.

Térjiink vissza a (10)-as formulara, és vezessiazhmabbiakat® (s) = adj&(s),

_ p[K](S) . .. T , . -
p (s _W (i=12,...N)! Az osszefiiggésben szerégh +)-szeres derivaltak a
s-$
Leibnitz-formuld’ segitségével az alabbi alakot &ifik
1 d*) | e(s) 1 -] A
. = I =y e A 12
e o I T I G A
d(“‘j‘k)@)(s) | S da< [ 1 W
holll . =— Y70 A =y =2~ =ik
e A (= k]! Wy 3¢ | n(3 ésg, =—
=3 =%
A, -« €s€, egy kiszamitasi lehéseget a 3.4.2 és a 3.4.3 fejezetben adjuk meg.

Visszahelyettesitve (12)-et (10)-be, (10)-et péBigbe és feltetelzve ag sajatér-

tékek ismeretét, a kovetkeormulat kapjuk®

Lan-ig A, Q Lan-ig A Qe
ofg =223~ T = ()= 5Ty (13)
i=1j=1k=0 (s— $) i=1j=1k=0 (j 1).

10



L - A t] 1e§t
Ezek alapjan bevezetveEZ (t) :ZZ Z ki -k
i=1 j=1k=0 (J —1)!

lace-transzformaltjat), aﬂ(t) vektorra kapott formula az alabbi alakra egyszédik:

matrixot ¢ (s) inverz Lap-

Q(t)==(t) Q, (14)

melybenQ(t) idéfliggését és a résztért-egyiitthatokat @) matrix tartalmazza. A lat-
szat ellenére & (t) valos és megegyezik exp(Kt) matrixszal (v6. (6)-0s formula).
Végiil foglalkozzunk &G, =(M, p) graffal jellemezhét reakciok anyagmérlegé-
vel is! Valasszuk zérusnaR, azon reakcidinak sebességi egyutthatoit, melBgkbol
hianyoznak! AzS -rendszerre ekképp felirt anyagmérleg megegy€xiknérlegével.

Ez alapjan lathatd, hog,, -reakcio megoldas&, megoldasanak egy specialis esete.

3.4.2. A@(s) matrix tébbsz6ros derivaltjanak elallitasa
El6szor is definialjuk, mit értiink egy matrixfiggveédgterminansanak derivaltja

alatt! Legyen egy-edrend A(s)={ai (s)} (q : C - (C”) matrixunk! A(s) derivalt

determinansa a dis[detA :| Z det (), ahol azA, (s):{a (s )} matrix az a-

ij

labbiak szerint épul fel:

a (s), hai# |

“ (9= (9 o) +

Most adjunk meg® (s) ={(—1)'°+q det®pq(s)} mredik derivaltjanak szamitasat!

Legyen®,,(s)=R () ={r,( 9} ésdmR(s)=nxn, aholn=N-1 (N a komponensek

(s)] megadhato az alabbi rekurzios képlettel:

1 d n=m+1 n-m+-2 - m ok n
e BeR(E)= Y X3 3 deRy L (9), (16)

aholR, , . (s)={p,} Op, = drgﬁs), ha(kO{12..m)(w= K

r,(s). kulénben.

11



AR {drkq(s)

} vektorokat®, (s) (i,j) indexparjanak segitségével tudjunk

ds ds
szamitani az alabbi moddik,q=1,2,...,n), ahol 3, a Kronecker-deltat jeloli:
=g Tl g
ds a
dt..(s
k=j-1= a(9) _
ds
dt
i<j:dk<ikzj= Bq( )—6kq
o . dt,, ()
k< jOkzilk# j-1= ':;S :6(k+1)q
dt. (s
k=j= al ):o
ds
s
1> sk<jk =i = T'g( ):6kq
y (17)
k<iOk> j= TZlq(s)=es(k N
s

(16)-(17) mar kozvetlenll beprogramozhato.
3.4.3. AzE ={¢,,} matrix szamitasa
Az g, (s) matrixelem definicidja (12) alatt talalhato. A fedaunk, hogy élallit-
suk azi-edik gyoktényeével osztott poIinom( o} (s)) reciprokjanakm-edik derivaltjat

azs helyen( =1,2,.. L) melyet a kdvetkezformula alapjan adhatunk meg a Leibnitz-

szabaly felhasznalasaval (jel6lések: vo. 3.4.bz):

No(s)=—7

p(s)
(9= (9T = (93 n P n (3 52 [A (O ( p o
3

A (o)=L dm dha(g) 1 nil{( u) dnﬁ

1 - N
n! d§ E( s)”+1' (19)

12



A (19)-es és az,, =\, (s) helyettesitést és az egysmitést koveten az alabbi rekur-

Zios Osszefliggést kapjuk:

Em = (m=012,..n;i=12..1). (20)

3.4.4. A sajatértékek lokalizaciojanak problémaja

Vegyiink egyp(z)=)_ p 2 komplex egyiitthatés komplex polinomot! irjuk fel

k=0

p(2)=q 3( = 9+ alakban, ahol:

qn—1: pn
Ovr = Poy 200, (k=12...,n 3! (21)
r=p,+zL0o,

(21) alapjan lathato, hogp(z’ ) = r. Ennek segitségével= Z helyen vett helyettesitési

erték egy eksfoku polinommal valé osztas kdvetkezmények@&h) mivelettel meg-

hatarozhaté. Ezt a médszetorner-algoritmusnalknevezik?.

Tekintstk azr (z) = p, + z0qg/( 3 filggvényt és legyen=n+i®, aholn,¢ OR !
Vegyiik azf (n,0) =|r (n,0)| kétvaltozos fiiggvényt! Belathat6, hody-nek ott és csak
ott van minimuma, ahot =0, azaz aholp(z) =0. Tehéat f minimumhelyei egyértel-
milen meghatarozzak(z) zérushelyeit.

f(n.9) kétvaltozos val6s figgvény minimumait szimplex-sderret® kerestik
meg, amely nem igényli a derivaltak értékeit a kbidz pontokban.

Felmeril a kérdés: milyen keaértékkel inicialjuk az eljarast? A legtébb nume-

rikus matematika konyv az alabb médszert ajdhlja

2
7| =1+ ma{pﬁ 0, = J-:»no:\/£ B ma%j - (22)

(22)-vel az altalunk vizsgalt polinomok gyokei ltikalhatok voltak.

13



A z gydk megtalalasa utanp(z) polinomot leosztjuk 4z-2) gyoktényesvel,
és aq(z) kvocienspolinom gyokeét lokalizaljuk, biztositvapdy z-t ne talaljuk meg
még egyszer. A gyoktényéiz levalasztasat addig végezziik, anigez) fokszama nem
lesz zérus. Ezzeb(z) Osszes gyokét @llitottuk a szamabrazolas pontossagan beliil (a

szamitasok sorameal *16 tipusi valtozékkal I8 pontossaggal dolgoztunk). Az
eljaras egyszeres multiplicitasu gyokok és kis zaks f < 30) esetén jol fkodik. A
szamitasigény némileg csokkenthéia a valds egyitthatds polinomok esetén egy adott
komplex gyok megtalaldsat koven annak konjugaltjaval is leosztjuk a polinomot.

Nagyobb fokszamu polinomok esetén érdemes mas mod&m nézni. 2010-ben
kozoltek egy gyors és viszonylag pontos algoritmeajétértékek meghatarozasara
Ezzel az eljarassal £a10™ nagysagrend hibaval tudjuk lokalizalni a zérushelyeket.
Ha pontosabb eredményt szeretnénk, érdemes néhdbbi megfontolast tenniink.

Szamitsuk ki at;,t,,...t,, idépillanatokban azQ,,,(t)vektort végtelen sorral,
majd pedig azQana(s,t) (szemi)analitikus vektort azéds modszerrel kapott gyokoket
és at,,t,,...t,, értékeket behelyettesitve {eldli az s ,s ,...,5 kozelit) gyokok vekto-

rat)! Képezzik a kdvetkézAlggvényt:

2n
f(o)= kZ::lHQnum(t )= lat) (23)
Re(sg), haisn

I f(c) 6 minimumhelyének lokalizalasaval

ahol o ={&;} 0% :{Im(q) ,han< i< 2n

megkapjuk azt ag vektort, amely a legjobban illeszkedik azsZzamu pontra.

E dolgozatban nem targyaljuk részletesen az N0 esetet. Szemianalitikus

szimul&cidkat is csaki=11-re végeztink.
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3.4.5. A szimulaciok eredményei

A kovetkedkben nézzik meg néhany specidlis grafreakcion aongbrbék
lefutasat! Miebtt azonban ezt megtennénk, helyezzik kdézéppontba lazrom legfbb

szempontot, melyet mindenképpen teljesitenitik&ekl$rendi kinetikai gorbéknek:

(DtDRg)(%[AJ(t):%MU, (24)
im[ A J()=[A] <e (i=12,...N), (25)
[A](t=0)=[A] 20(i=12,.N). (26)

A szimulcidkat Fortran 77 nyelven irt programokkaékzitettik el. A példakat
korlltekintben valasztottuk. Bemutatjuk a%.s és az$S;; grafreakciokra szamitott
gorbéket valds egyszeres, (komplex {i) é€s valds tobbszorosi) gyokok esetén is. A

kezdeti moltortek, a sebességi egyltthatok és miszsi eredmények kilon tablazatban

megtalalhatok. AS, reakcid moltortjeith (t)-vel, a haromszogreakciodt (t)-vel, a
négyszogreakcioét, (t)-vel, az otszogreakcioég (t)-vel, a tizenegyszog-reakcioét
pedig f,(t)-vel jeldljik (i=12..N). A legnagyobb kezdeti mdltdrtkomponensre
reaktanskeént, a legkisebbre termékként, a tobbisgmedierként fogunk utalni.

S,-reakcié esetén a karakterisztikus egyenlet masodfoku @& ggoke zérus, igy
sem tobbsz6rds sem komplex sajatérték nem fordulfelgorbék lefutasa megfelel a
varakozasnak: a moltortosszeg minde@-nél 1, biztositott a kezdeti feltétel és a kon-

vergencia is. (v6l. grafikon)

Erdekesebb a helyzet &.s-reakciéknal. Ezekben az esetekben mésfaidul
egyszeres, illetve tébbszoros, valdés és komplex gyoA gorbék tulajdonsagait nem
befolyasolja tulzottan a sajatérték tipusa.

A komplex sajatértékek okozta oszcillacido sem je#lenhiszen az exponencialis
csillapitas minimalisra csokkenti az imaginariuszréatasat.

Komplex és tobbszorés gyokoket specialisan megxtaitissebességi egyutthatok-
kal kaptunk: a komplex sajatértékendszerek esetén hol a telsol az also iranyba tol-

tuk el az egyensulyt, a degeneralt sajatertekekdigpllk; :O.l(i 7 j), sebességi e-

gyutthatok segitségével nyertik.
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Az intermedierek moltortfiggvényei maximummal relkdenek abban az esetben,
ha az adott szpeciesz kiinduldsi moltortje kisehimt az egyensulyi moltort (ellenk&z
esetben, illetveN-1)-edrend gyoknél nem taldlunk maximumbhelyet). A reaktand-mo
tértje monoton csokken, a termekgar idbvel (v6.2-10. grafikon).

Végezetul térjink ra egy numerikus sajatértékehkiedellezett rendszerretiaen-
egyszogreakciora

A sajatértékeket numerikusan kerestik meg ézbdejezetben leirt modszerrel. A

komplex és a tobbsz6rds sajatértékeket a fentétibdeszerint generaltuk, azzal a kive-

tellel, hogy a degeneralt esetbigk; =1.1 (i % j)-et hasznaltunk (vdl1-13. grafikon).

4. Experimentalis alkalmazasok
A dolgozatban felhasznalt kisérleti eredmények Ndolnar Pétel, a PTE AOK
Farmakognéziai Tanszéke tanaranak még publikalati@rései. Az adatok pontossaga,

csupan az isfliggés vizsgalatat teszi leeé, a termikus paramétereldil” K AS*)

becslése nem volt megvalosithato.
4.1. Paraméterbecslés a legkisebb négyzetek médszesi

Tekintstinkm darab X, Y;) pontot, aholY; az X fliggetlen valtozd; értékénél mért

fuggvényérték! Legyen adott egfy(x,p) matematikai modell, ahof a fligd valtozok

pontjaitp pedig am darab meghatarozandé paramétert tartalmazo vekligahak fenn
az alabbi egyefibégek:

Xi=)§+5xi
Y =y+e, 27)
y, = f(%:p)
Y =y+e

aholx ésy azX és azY; pont pontos értéke, €se valoszirisegi valtoz6 ax s az

yi pont hibaja! Haa legkisebb négyzetek modsz&t4lLS) szeretnénk alkalmazni, az

g, ése, hibaknak az alabbi dsszefliggéseket kell kielegiteni

" petermolnai@aokptehu
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E(e, )= E(e,)=0 (28)

. _ 0, hai # |
Cov(s&, £, ) 10, hai = | (29)
Xi 1
0, hai # |
cofyie, )< i L ®
Y’

Az optimalis paraméterek meghatarozasahoz az at@tbiggvényt kell minima-
m

lizalni: S(p)=>"w(Y- f( xp))". Azt a paraméterbecslési eljarast, mely @bl cél-
i=1

fuggvenyt hasznaljaulyozott legkisebb négyzetek modszeréWkS) nevezzik. Leg-

tObbszor an, = 5~ sulyokat hasznaljak a feladat soran.

gy, + f1(x. p)o;

Tegyuk fel, hogyp az optimalis paraméter, azaz aholSgz) fliggvénynek globa-
lis minimuma van a parameéterek (fizikai) értelmezastomanyan, eés, a rezidualis
variancia, azazs, = §p)/( m- )i! Ebben az esetben a kovariancia-matrix a kovétkez

lakot olti: V:ZSrZH‘l, aholH™ a p globalis minimumban szamitott Hesse-matrix in-

verze. Ap; parameter SEX) standard hibai, illetve jp €s ap; parameéterek korrelacioi az

alabbi modon szamithatok, ahgl a kovariancia matrik-edik soranak-edik eleme:

sH p)=\Y (31)

v
” (32)

(por)= g

A feladat kivitelezéséhez sziikséguink van egy jimggizal6 modszerre, H mat-

rix elemeire a minimumban és annak matrix inverz&e optimalizalast BFGS-elja-
rassal, az elsés a masodik derivaltak szamitasat centralisreifieia formulakkal, az
invertalast pedig LU-faktorizacioval oldottuk meg.

A BFGS-modszer a kvazi-Newton moédszerek kdzeé tdrtdemutatasahoz szik-
séges &Aewton-modszetargyalas®.
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Vegylnk egy tetsdegesf(x) vektor-skalar fuggvenyti(x) xx pontbeli kvadratikus

Taylor-polinomja a kévetkég ahol p az ellépésvektor:
f(x) O (x)+07F (x,Jp+ZpTH(x - (33)

Képezve mindkét oldal gradiensét, az alabbiakajukap

Of (Xeaa) = OF (%) +H (X, )P (34)

Bevezetve ag, =0f (x,) és aH, =H (x,) jelolést, és élve @,,, 00 kozelitéssel, a

(34) alatti formula ekképp egys#eidik:
Ok =9 tHP =0 Hp,=-g, (35)

p, meghatarozasahoz a (35) alatti linearis egyemészert kell megoldani, ez legegy-
szefibben LU-faktorizacidval lehetséges. A megoldasteidan kiszamitjuk az ellépést
az alabbi médorx,,, = x, +p,, majd pedig kiszamitjulgc:1-et, He+1-€t ésp, ,,-et, Az el-
lépéseket addig szamitjuk, anjag| <e, ahole egy ebre megadott tolerancia.

A kvazi-Newton-moOdszerela Hesse-matrix inverzét nem szamitjdk ki minden
lépésben, hanem a gradiensvektor segitségéveldtidsan modositjak a kiindulasit, és

az ellépésvektor irdnyaban egy egyvaltozés minrakist hajtanak végre. Az utdbbi

eljarast nevezikkdnymenti keresésnek

A BFGS-eljaras! a kovetke# médon valtoztatja meg &+1)-edik lépésben a

Hesse-matrixot, ahd, =a,p, ésl az egységmatrix:

H =H _Hkskin_i_ |gk+1_gk"2 |

. : (36)
Y sHSs (g.-9) s

a, -t minden 1épésben meg kell hatarozni oly médomyteh(B) = f (x, +Bp,) fugg-
vény minimalis legyenf§=a, ). Ezt a feladatot példaul (kdbos) interpolacioetlhat-

juk meg @,,,, =B, +md, ahold a lépéshossz):

j+m

h(@) = f (% +Bo,) =% +y(B-B;)+ v(B-B,) (B-B..) + YB-B )(B-B.)(B-B. ). (37)
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A h,=h(B,), n=j j+1j+ 2]+  6sszefiiggés alapjan az egyiitthatok a (38)-as aakb
fejezhebk ki.

v, =h(B,)=h
wzmﬂ-ﬂ
_ hj+2 _2hj+l+ h (38)
V2 - 262
_ hj+3 _3hj+2 _3h+1_ h
V3 - 663

Mivel h(B)-nakp szerint minimalisnak kell lennie, ezét(B) = 0-nak teljestilnie kell.

irjuk fel h'(B)=H(0)+ H’(O)[3+% H'(0)p*alapjanh’ (B) egyitthatoit!

h(0)= v, =y~ v(B; +B;..)+ w(BB..*BB.,*B.B. )
h'(0)=w = v, ~ (B, +B..+B;. ) (39)
h"(0)=w, = v,

(39) segitségével megadhat®4p) fiiggvény két gyokep, , = Wk W —Aww, A

2w,
két zérushely kozil azt valasztjuk ki, amelyikigB) értéke kisebb. Haf —4ww; <0,

akkor az ellépést meg kell valtoztatni, és Ujrd &ghmolni az élbbieket, amig a gyokok
nem lesznek valésak.

4.2. AB-karotin Z/E-izomerizacios modelljeinek attekintése

A karotinoidok a lipidek csaladjaba tartoz6 vegyeike Szerkezetikre a konjugalt
kettoskotések rendszere jellethzLegtobbjik Go karotinoid. Kizarélag csak agll-E
formajuk mutathatd ki, de magasabbntérsékleten Z/E-izomerizacios egyensulyok

allnak fenn. AB-karotin szerkezete& abran lathato.

HaC
N \/QCQ»/ \h >z
13 .
\/\ > X X o
H4C HsC~  CH,

CH,
CH,

8. abra: A B-karotin szerkezete
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A Z-izomerek kozul csak a 9-Z, a 13-Z, a 15-Z, &39i-Z, a 9,15-di-Z, és a
13,15-di-Z volt kimutathatd, mely jelenség sztésknkokra vezethétvissza. Mivel a
di-Z komponensek mennyiségét csak egylutt sikeréghatarozniuk, az alabbi harom
modellt allitottak fel a paraméterbecsléshez:

1. modell: altalanositott 6tszdgreakcio
Ky /K k,/k

13-Z

K, /Ko, / k, /K

di-Z
2. modell: altalanositott négyszogreakcido (a 9-Z és a di-Z pomensek 0sszegzett

mennyiségeét hasznalva)

9-Z + di-Z
3. modell: altalanositott haromszogreakcié (a 9-Z, a 15-Z A komponensek 6sz-
szegzett mennyiségét hasznalva)

k, IK../ k,/k../
13-7 ——== AllE ——== 9-Z+15-Z+di-Z
k, K,/ k, /K,

A mérési eredményekben di-Z nagyon kis mennyiségherepel, igy az 1. modellt nem
tudtuk hasznalni a sebességi egyutthatok becshédn.s

4.3. A mérés kivitelezése

A B-karotint killonbda zo6ldségekdl (paprika, sargarépa) extrahaltak, majd osz-
lopkromatografiaval valasztottak el a szendy&pmponensekt. A mintat kilonbos
oldészerekben (diklérmetan, hexan, benzol, megld@émetanol elegy) oldottak fel. Az
izomerek mennyiségét UV-Vis spektrofotometriavatanaztak meg az & fuggve-
nyében. Az elegyeket termosztaltak.

A méréseket a kovetkézhomérsékleteken ismételték meg: 25°C, 37°C, 50°C,
60°C, 70°C, 80°C. A 25°C-o0s és a 37°C-os mérésgiarabizonytalannak misultek.
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4.4. A paraméterbecslés eredményei

Az illesztéseket sajat programokkal végeztik elkidrtékelt mérések kozul az
alabbi harmat valasztottuk ki, melyeket a kovetkeffejezetekben részletesebben is
jellemezni fogunk:

1. Mérés: benzolban, 60°C-on (haromkomponiémnsodell)

2. Mérés: hexanban, 60°C-on (haromkomponiensodell)

3. Mérés: benzolban, 80°C-on (négykompongmsodell).

Az elss harom mérés eredményaéilmegfigyelhetjik a Bmérsékletfliggest is.

A kezdsértékeket a kovetkéképp valasztottuk ki: 10 és 10 kozoétt minden
nagysagrend korul M darab véletlenszamot geneldltorely megadja az M kompo-
nensi rendszer kezilsebességi egyutthaté-vektorat. Ezt tizszer megetak, melynek
révén 100 darab keédektort kaptunk. Ezek kézul kivalasztottuk azokatelyeknél a
célfiggvény értéke 10-nél kisebb volt, és ezeketldorokat adtuk meg keédontként
a BFGS szubrutin szdmara. Bbh 70-100 kezépontbdl elvégezve az optimalizalast, a
kezddpontoknak megfelél szamu stacionarius pontot kaptunk. A staciongpoistok
kozal kivalasztottuk a legkisebbet, kihagyva kokigizokat, melyekre:

1. a Hesse-matrix sajatértékei kozil valamelyikatisg

2. a sebességi egyiitthaté asrelmegadott (pl. 1810°) tartomanyon kiviil esik.

4.4.1. Mérés benzolban, 60°C-ofharomkomponerismodell)

A kisérleti eredményeketlt. tablazatbanfoglaltam dssze. A sebességi egyiittha-
tok statisztikai paraméterekkel (varhaté értékekndard hibak, rezidualis szoérasok,
korrelacios egyutthatok) 6. tablazatbantalalhatok.

A gradiensvektor norma (|g|) 1bnagysagrend tehat az optimum megtalalasanak
pontossaga is megfetel A paraméterek hibéi elfogadhaté nagysagiieRd A maradé-
kok al4. grafikonon talalhaték.

4.4.2. Mérés hexanban, 60°C-otharomkomponerismodell)

A kisérleti eredmények #6. tablazatban szerepelnek. A sebességi egyutthatok
értékei és az illesztés adatdi'a tablazatbantalalhatok.

Osszevetve a benzolban végzett 60°C-0s méréssehpasztaljuk, hogy nagysag-
rendi kilénbség nem mutatkozik a sebességi egyGkban, tehat a két olddszer
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hasonl6 modon szolvatalja az atmeneti allapototmaradékokat al5. grafikonon

tekinthetjuk meg.
4.4.3. Mérés benzolban, 80°C-omégykomponerismodell)

A mérési pontokat 48. tablazatbanfoglaltuk 6ssze. A sebességi egyutthatdkat a
statisztikai paraméterekkell®. tablazattartalmazza.

Az eredmények megfelelnek a varakozasoknak, migzeragasabb dmeérsékle-
ten nagyobb sebességgel jatszodnak le a reakcidieius tapasztalati torvénye és az
atmenetiallapot-elmélet szerint. A kapott egylthkat egybevetve a 60°C-on végzett
mérésekbl szamitott egyutthatokkal, latszik a (néhol mé&ayysagrendi véltozas, annak

ellenére, hogy az egyik esetben harom-, a masigbdig négy szpeciesszel szamoltunk.
5. Osszefoglalas

Most, hogy attekintettiik az eredményeket, 6ssggiy a tapasztalatokat, ko-
vetkeztetéseket, amelyek a tovabbi alkalmazastdebgeket is ékegithetik.

Az altalunk hasznalt fogalmak meghatarozasat K@&rebemutattuk az éeendi
reakciok altalanos (szemi)analitikus megoldasat.afalitikus megoldhatésag problé-
méjanak csupan a Ruffirdbel-tétel bizonyult.

Az N > 5 esetre specialis gyokkesealgoritmust mutattunk be, mellyel nem tal
nagy (N < 30) rend altalanos matrixok (egyszeres és degeneralt)éstéei meghata-
rozhatok. Ajanlottunk médszert N > 30 esetére is.

Ezt kbveben szabadon megvalasztott kezdeti koncentracidelésssegi egytttha-
tok segitségével néhany példan mutattuk be a mojisAgat. A kapott kinetikai gérbék
a jol ismert feltételeket teljes mértékben kielégék.

Végul egy konkrét példan, (xkarotin Z/E-izomerizacios reakciérendszerén tanul-
manyoztuk a megoldas alkalmazhatdsagat. llleszbéésatgeztiink &3 és G, tipusu
reakciokra az altalunk meghatarozott analitikus efifitggvenyekkel.

A modszer tovabbvihét(kis mdédositasokkal) egyensulybandeendszer nem tul
nagy mérték perturbaciojanak modellezésére is (stabilitas\alety

A dolgozat végén felvetjik a kérdést: hogy leheanmasodren reakciokat ha-
sonl6 elmélet alapjan kezelni? A valasz nem egyistereakciorendszerek tanulmanyo-

zasa tovabbi céljaink kozé tartozik.
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6. Flggelék

6.1. Grafikonok

0,65 -
0804
0,55 -

| b,(1)
0,50 ——by(t)

b(t)

0.45 -
0,40 -

0,35 4

t/s/
1. grafikon: Az S-reakci6 kinetikai grafikonjab, (0) = 0.4 ésb, (0) = 0.6kezdeti feltétellel

Az egyensulyi méltortel, (o) == ésb, («) =§. A karakterisztikus egyenlet gyokei:

Wl

s =0 éss, =-0.3. A gorbékhez tartozo sebességi egyltthatok ésitrsok azl. tablazatban

megtalalhatbak.

045 —
4 \\\
\_\
0404 \
N
Y
0,35 TR
S c(t)
= i c,(t)
0,304 //// —c,(t)
025 |
0.20 T T T T T T ¥ T ¥ ;
0 5 10 15 20 25

t/s/
2. grafikon: Az S-reakcio ¢, (0)= 0.2, ¢, (0) = 0.3 ésc;(0) = 0.5esetén valds sajatértékekkel
Az egyensulyi méltortele (o) =0.3211, ¢, (o) = 0.3321€s c;() =0.346€. A karakterisztikus

egyenlet gyokeis =0, s, =-0.565 €ss;, = -0.484. (v.0.2. tdblazal)
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0,45 -
0404
\
b
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0,35 \j .
; i - —c
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0254 /
0.20 T —
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tlsf

3. grafikon: Az S-reakci6 ¢, (0)=02, c,(0) = 0.3 ésc;(0) = 0.5esetérkomplex sajatértékekkel
Az egyensllyi moltorteks (o) = 0.326€, c, () =0.346E €S c; () = 0.3267. A karakterisztikus

egyenlet gyOkeis =0 €ss, ;=-1.015+ 0.2791 (v.0. 3. tablazaj.
0,504
0454
o]\

0354 c,(t)
____—_-_—__;'_.—_—__—_,___ —c(t}

—c

0204 /

0,254 /

c(t)

77—

tisl
4. grafikon: Az S-reakcio c,(0) = 0.2, ¢, (0) = 0.3 ésc;(0) = 0.5esetértobbszords gyokokkel.
Az egyenslilyi méltortele (o) = 0.3332, ¢, () = 0.3332 ésc; () = 0.3332. A sajatértékeks =0

éss, ;=-0.3. (v.0.4. tablaza
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0354\
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d(t)

d
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0.25 - "--.______ e — —d
d
0204 /

0,154

t/sf

5. grafikon: Az S-reakcidd, (0)= 0.1, d,(0=0z, d;(0)= 0.3 ésd, (0)= 0.4 esetén valés
sajatértekekkel

Az egyensulyi moltorteld, (o) = 0.227E , d,(e0) =0.230¢, dy(e0) =0.2471 ésd, (o) = 0.2945. A sajat-

értékek:s =0, s, = -0.140, s; =-0.397 és's, = -0.243. (v.6.5. tablazal

035
0304 | -
\/ a0
& 0254
=1 T —d,(t)
a0
020 .-’i = "
f"
0154
I I I I 1
0 2 4 6 8 10

tisf

6. grafikon: Az S-reakci6d, (0) = 0.1, d, (0)= 0.2, d;(0) = 0.3 ésd, (0) = 0.4 esetén komplex
gyokokkel

Az egyensulyi moltorteld, () =0.290%, d, () =0.182;, d,(0) =0.3187 ésd, () = 0.208S. A

sajatértékeks =0, s, =-1.326, s;,=-1.272+ 0.389i. (v.0.6. tablazal
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7. grafikon: Az S-reakci6 d,(0)= 0.1, d,(0)= 0.2, d;(0) =03 ésd,(0)= 04 esetén tobbszoros
gyokokkel

Az egyensulyi moltorteld, () =0.25, d,(c0) =0.25, dy(e0) =0.25 ésd, (o) =0.25. A sajatértékek:

5 =0 €ss,5,=-0.4 (v.0.7. tablazaf
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8. grafikon: Az S-reakcié e (0) = 0.1C, e, (0) = 0.1, e;(0) = 0.2C, &, (0) = 0.25 ése; (0) = 0.3C

esetén valds sajatértekekkel
Az egyensllyi moltortelg (o) =0.189Z, & (e) =0.1901, ey(0) =0.194(, g, () =0.2037 €s

& () = 0.223C. A sajatértékeks =0, s, =-0.848, s;=-0.575,s, = -0.27644 és s; = -0.401

(v.0.8. tablaza)
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9. grafikon: Az S-reakcié e (0) = 0.1C, e, (0) = 0.1, e;(0) = 0.2C, &, (0) = 0.25 ése; (0) = 0.3C
esetén komplex sajatértékekkel
Az egyensUlyi moltortelq () = 0.195€ , &(0) =0.2101, &(c0) =0.1917 €S, (e0) = 0.205% s

g()=0.1972. A gyokok: s =0, s,3=-1.542+ 0.146 éss, 5 = —1.482+ 0.595i (v.0.9. tablazal
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¥ T L 1 g I T 1
0 5 10 15 2
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10. grafikon: Az S-reakci6 e, (0) = 0.1C, e,(0) = 0.1, e;(0) = 0.2C, &, (0) = 0.25 és
&5 (0) = 0.3C esetén tobbszoros sajatértékkel
Az egyensUlyi moltortelg («) =0.2, & (o) =02, &;() =0.2 €sg, () =0.2 €S (00) =0.2. A
sajatértekeks =0 €ss,;,5=-0.5 (v.0.10. tablaza)
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11.grafikon: Az S;-reakcié f,(0)=0.03, f,(0)=0.04, f;(0)=0.05, f,(0)=0.06,
f5(0)=0.08, f(0)=0.09, f;(0)=0.10, f5(0)=0.12, f4(0)=0.13, f;,(0) = 0.14

ésf,;(0) =0.16esetén valds sajatértékkel

Az egyensulyi moltortekf, () =0.090C, f,(c0) =0.0901, f5(c0) =0.090: €sf, (o) =0.090z,
f5(00) =0.090¢, f(o0) =0.090, f,(00) =0.0907, fy(c0) =0.091Z, fy(e0) =0.0917, fy(e0) =0.092: és

fi;(0) =0.093C. A sajatértékeks =0, s, =-11.11], 5, =-3475, 5,=-9.27¢, 5, =-6.5%, §=—4.424,

s, =~7.787, §~-3.730, 5, ~-5.66€, 5,=—4.955 55, ~—-4.03 (v.0.11. tablaza)
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12.grafikon: Az S -reakcio f,(0)=0.03, f,(0)=0.04, f;(0)=0.05, f,(0)=0.086,
f5(0)=0.08, f(0)=0.09, f;(0)=0.10, f5(0)=0.12, f4(0)=0.13, f,,(0) = 0.14

ésf,;(0) =0.16esetén komplex sajatértékkel

Az egyensulyi moltortekd; () =0.0907, f,(c0)=0.0924, f;(c0) =0.0897 €sf,(00) =0.0907,

f5(00) =0.090%, fy(o0) =0.0924, f;(c0) =0.08%, f5(c0) =0.0917, fy(0)=0.090Z, fy(c0) =0.092 és

f,1(o0) =0.090z. A sajatértékeks =0, s, ~-13.67€, §,=—-12.66%, §,5~-10.67k 3.724,
$7~-10.38% 05791, §,9=-11.622 04201 6S5,,,~-10.660 0.7421 (v.6.12. tAblaza)

28



f{t)

0104

0,04-;!-’

0,02

0,16
0144\

0,12 ~

0084

0064

0

\
100

T
200

I 4 I ! I Y 1
300 400 500 600
t Ims/

13.grafikon: Az S -reakcio f,(0)=0.03, f,(0)=0.04, f;(0)=0.05, f,(0)=0.086,
f5(0)=0.08, f(0)=0.09, f;(0)=0.10, f5(0)=0.12, f4(0)=0.13, f;,(0) = 0.14

ésf,;(0) =0.16esetén degeneralt sajatértékkel

Az egyensulyi moltortek; () =0.090¢, f,(c0)=0.090¢, f;(co)=0.090¢ ésf, (o) =0.090¢,
fg(e0) =0.090¢, fg(e0) =0.090, f, (c0) =0.0908, f5(c0) =0.001(, fy(00) =0.091(, fy5(00) =0.091C €S

f;(0) =0.091C. A sajatértékeks =0, s,4;=-12.1. (v.6.13. tablaza)

14. grafikon: Maradékok az el§ mérés eseté(vo. 4.4.1. fejezpt

J .///R\\M!/7/‘::>&‘<:::\:::::::\“““‘-‘l-«A
\ 0, 1000

00 2000

t /min/

—e—el(t)
—8—e2(t)
—a—e3(t)

(A diszkrét pontok szaggatott vonallal vannak 6k8te a jobb atlathatdésag végett)
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15. grafikon: Maradékok a masodik mérés eset@rd. 4.4.2. fejezipt

—e—el(t)
—a—e2(t)
—a—e3(t)

(A diszkrét pontok szaggatott vonallal vannak 6k8te a jobb atlathatdésag végett)

0,030

0,020

0,010

-0,010

-0,020

-0,030 -

t /min/

16. grafikon: Maradékok a harmadik mérés esetér. 4.4.3. fejezpt

(A diszkrét pontok szaggatott vonallal vannak ok8izee a jobb atlathatosag végett)
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6.2. Tablazatok

7N

Kezdeti koncentraciok Sebesseégi egyutthato
[Bi]o/M/ 1.0 kip ISV 0.2
[Bs]o/M/ 1.5 ko1 /S 0.1

tisl | bt b (1) b, (1)
j=1
0.00 0.400000 0.600000 1.000000
1.50 0.375842 0.624158 1.000000
3.00 0.360438 0.639562 1.000000
4.50 0.350616 0.649384 1.000000
6.00 0.344353 0.655647 1.000000
7.50 0.340360 0.659640 1.000000
9.00 0.337814 0.662186 1.000000
10.50 0.336190 0.663810 1.000000
12.00 0.335155 0.664845 1.000000
13.50 0.334495 0.665505 1.000000
15.00 0.334074) 0.665926 1.000000
16.50 0.333806 0.666194 1.000000
18.00 0.333634) 0.666366 1.000000
19.50 0.333525 0.666475 1.000000
21.00 0.333456 0.666544 1.000000
22.50 0.333411 0.666589 1.000000
24.00 0.333383 0.666617 1.000000
25.50 0.333365 0.666635 1.000000
27.00 0.333354] 0.666646 1.000000
28.50 0.333346 0.666654 1.000000
30.00 0.333342 0.666658 1.000000
31.50 0.333339 0.666661, 1.000000
33.00 0.333337 0.666663 1.000000
34.50 0.333335 0.666665 1.000000
36.00 0.333335 0.666665 1.000000
37.50 0.333334] 0.666666 1.000000
39.00 0.333334) 0.666666 1.000000
40.50 0.333334) 0.666666 1.000000
42.00 0.333334] 0.666666 1.000000
43.50 0.333333 0.666667 1.000000
45.00 0.333333 0.666667 1.000000

1.tablazat: Az 1. grafikonhoz tartozo input paraméterek és s@si eredmeények
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Kezdeti koncentraciok

Sebességi egyutthatok

[Ci]o/M/ 1.0 kip IS 0.20 kos IS/ 0.17

[Calo/M/ 1.5 ks /S 0.19 ks /S 0.16

[Calo/M/ 2.0 kea/s'/ | 0.18 ka2 /s 0.15

3
t/s/ ca(t) Co(t) cs(t) D¢ (t)
j=1

0.00 | 0.222222 0.333333| 0.444444 1.000000
0.83 | 0.258592 0.330257| 0.411151 1.000000
1.67 | 0.281565 0.329206| 0.389229 1.000000
2.50 | 0.29608% 0.329132 0.374783 1.000000
3.33 | 0.305270 0.329473 0.365257 1.000000
4.17 | 0.311083 0.329946/ 0.358971 1.000000
5.00 | 0.31476% 0.330414| 0.354821 1.000000
5.83 | 0.317099 0.330821] 0.352079 1.000000
6.67 | 0.318580 0.331153] 0.350267 1.000000
7.50 | 0.319521 0.331412] 0.349068 1.000000
8.33 | 0.320118 0.331607| 0.348274 1.000000
9.17 | 0.320499 0.331753 0.347749 1.000000
10.00 | 0.3207410.331859 0.347401 1.000000
10.83 | 0.32089%0.331935/ 0.347170 1.000000
11.67 | 0.3209930.331990, 0.347017 1.000000
12.50 | 0.321056 0.332028 0.346916 1.000000
13.33 | 0.321096 0.332055/ 0.346848 1.000000
14.17 | 0.3211220.332074] 0.346804 1.000000
15.00 | 0.3211380.332088 0.346774 1.000000
15.83 | 0.3211490.332097| 0.346754 1.000000
16.67 | 0.321156 0.332103 0.346741 1.000000
17.50| 0.32116( 0.332107| 0.346733 1.000000
18.33 | 0.3211630.332110] 0.346727 1.000000
19.17 | 0.32116%0.332112] 0.346723 1.000000
20.00 | 0.3211660.332114] 0.346720 1.000000
20.83 | 0.3211670.332115 0.346719 1.000000
21.67 | 0.3211670.332115 0.346718 1.000000
22.50| 0.3211670.332116| 0.346717 1.000000
23.33| 0.3211680.332116| 0.346716 1.000000
24.17 | 0.3211680.332116] 0.346716 1.000000
25.00| 0.3211680.332117| 0.346716 1.000000

2.téblazat: A 2. grafikonhoz tartozo input paraméterek és sztimi eredmeények

32




Kezdeti koncentraciok

Sebességi egyutthatok

[Cilo/M/ 1.0 ko IS/ 0.20 koz IS/ 0.16

[Calo/M/ 1.5 kyz ISY 0.50 ka1 ISV 0.17

[Calo/M/ 2.0 kei/s'/ | 0.50 ka2 /5" 0.50

3
t/s/ ca(t) Co(t) cs(t) >ci(t)
j=1

0.00 | 0.222222 0.333333| 0.444444 1.000000
0.33 | 0.247942 0.345057| 0.407001 1.000000
0.67 | 0.268003 0.351144| 0.380852 1.000000
1.00 | 0.283411 0.353828| 0.362761 1.000000
1.33 | 0.295089 0.354544| 0.350367 1.000000
1.67 | 0.303837 0.354196| 0.341967 1.000000
2.00 | 0.31032] 0.353338 0.336341 1.000000
2.33 | 0.315079 0.352297| 0.332624 1.000000
2.67 | 0.318539 0.351256] 0.330206 1.000000
3.00 | 0.321032 0.350305 0.328662 1.000000
3.33 | 0.322814 0.349486] 0.327700 1.000000
3.67 | 0.324076 0.348806] 0.327118 1.000000
4.00 | 0.324962 0.348257| 0.326782 1.000000
4.33 | 0.325578 0.347823 0.326599 1.000000
4.67 | 0.326003 0.347485| 0.326512 1.000000
5.00 | 0.326292 0.347228] 0.326480 1.000000
5.33 | 0.326488 0.347033 0.326479 1.000000
5.67 | 0.326618 0.346887| 0.326495 1.000000
6.00 | 0.326704 0.346780, 0.326517 1.000000
6.33 | 0.326759 0.346701] 0.326540 1.000000
6.67 | 0.326794 0.346644| 0.326563 1.000000
7.00 | 0.32681% 0.346603 0.326582 1.000000
7.33 | 0.326828 0.346573 0.326599 1.000000
7.67 | 0.32683% 0.346553 0.326612 1.000000
8.00 | 0.326839 0.346538 0.326623 1.000000
8.33 | 0.326841 0.346528 0.326631 1.000000
8.67 | 0.326841 0.346521| 0.326638 1.000000
9.00 | 0.326841 0.346517 0.326642 1.000000
9.33 | 0.32684| 0.346513 0.326646 1.000000
9.67 | 0.32684| 0.346511 0.326649 1.000000
10.00 | 0.3268390.346510, 0.326651 1.000000

3.tablazat: A 3. grafikonhoz tartozo6 input paraméterek és sztimi eredmények
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Kezdeti koncentraciok

Sebességi egyutthatok

[Ci]o/M/ 1.0 kip /Y 0.10 kos ISV 0.10

[Calo/M/ 1.5 kyz ISY 0.10 ka1 IS/ 0.10

[Calo/M/ 2.5 kea/s | 0.10 ka2 /s 0.10

3
t/s/ ca(t) Co(t) cs(t) D¢ (t)
i=1

0.00 | 0.200000 0.300000, 0.500000 1.000000
0.67 | 0.224169 0.306042 0.469788 1.000000
1.33 | 0.243957 0.310989 0.445053 1.000000
2.00 | 0.260158 0.315040, 0.424802 1.000000
2.67 | 0.2734230.318356 0.408221 1.000000
3.33 | 0.284283 0.321071] 0.394647 1.000000
4.00 | 0.293174 0.323294] 0.383532 1.000000
4.67 | 0.300454 0.325113 0.374433 1.000000
5.33 | 0.306414 0.326603 0.366983 1.000000
6.00 | 0.3112930.327823 0.360883 1.000000
6.67 | 0.315289 0.328822| 0.355889 1.000000
7.33 | 0.318560 0.329640, 0.351801 1.000000
8.00 | 0.321238 0.330309 0.348453 1.000000
8.67 | 0.32343() 0.330858 0.345712 1.000000
9.33 | 0.32522% 0.331306] 0.343468 1.000000
10.00 | 0.32669%0.331674 0.341631 1.000000
10.67 | 0.3278980.331975/ 0.340127 1.000000
11.33| 0.328884 0.332221| 0.338896 1.000000
12.00 | 0.32969( 0.332423 0.337887 1.000000
12.67 | 0.330351 0.332588 0.337062 1.000000
13.33| 0.330891 0.332723] 0.336386 1.000000
14.00| 0.3313340.332833 0.335833 1.000000
14.67 | 0.331696 0.332924] 0.335380 1.000000
15.33 | 0.3319930.332998 0.335009 1.000000
16.00 | 0.332236 0.333059] 0.334705 1.000000
16.67 | 0.33243%0.333109 0.334456 1.000000
17.33| 0.3325980.333149] 0.334253 1.000000
18.00 | 0.3327310.333183] 0.334086 1.000000
18.67 | 0.33284()0.333210 0.333950 1.000000
19.33| 0.33293 0.333232 0.333838 1.000000
20.00 | 0.3330030.333251] 0.333746 1.000000

4.tablazat: A 4. grafikonhoz tartozo6 input paraméterek és sztimi eredmények
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Kezdeti koncentraciok

Sebességi egyutthatok

[Di]o/M/ 1.0 ki ISY 0.12 ka1 /Sy 0.09
[D]o/M/ 1.5 kiz /SY 0.10 ka2 /S 0.05
[Da]o/M/ 2.0 Kua IS 0.08 kaa IS 0.02
[Da]o/M/ 2.5 ko1 /S 0.11 Ky ISY 0.07
>< Koz /s 0.06 kaz IS 0.03
Koa IS/ 0.04 kas IS/ 0.01
4
tisl | d(t) da(t) da(t) da(t) >d, (1)
j=1

0.00 | 0.142857 0.214286| 0.285714| 0.357143 1.000000
1.67 | 0.181608 0.212863 0.266771| 0.338758 1.000000
3.33 | 0.202220 0.215000| 0.256252| 0.326529 1.000000
5.00 | 0.213293 0.218076/ 0.250503| 0.318128 1.000000
6.67 | 0.219319 0.221027| 0.247461| 0.312192 1.000000
8.33 | 0.222653 0.223497| 0.245952| 0.307898 1.000000
10.00 | 0.224536 0.225432| 0.245300| 0.304732 1.000000
11.67 | 0.225626 0.226894 0.245118| 0.302362 1.000000
13.33 | 0.22627%0.227977| 0.245182| 0.300567 1.000000
15.00 | 0.226674 0.228769| 0.245363| 0.299194 1.000000
16.67 | 0.226928 0.229344| 0.245589| 0.298138 1.000000
18.33 | 0.22709%0.229761 0.245822| 0.297321 1.000000
20.00 | 0.2272090.230064 0.246041| 0.296686 1.000000
21.67 | 0.2272880.230284 0.246237| 0.296191 1.000000
23.33 | 0.2273440.230445/ 0.246407 | 0.295804 1.000000
25.00 | 0.22738%0.230563| 0.246551| 0.295501 1.000000
26.67 | 0.22741%0.230650] 0.246671| 0.295263 1.000000
28.33 | 0.2274380.230715| 0.246771| 0.295076 1.000000
30.00 | 0.2274560.230763] 0.246853| 0.294929 1.000000
31.67 | 0.2274690.230799] 0.246919| 0.294813 1.000000
33.33| 0.2274790.230826| 0.246973| 0.294722 1.000000
35.00 | 0.2274870.230847| 0.247017| 0.294650 1.000000
36.67 | 0.2274930.230863] 0.247052|  0.294593 1.000000
38.33| 0.2274980.230875] 0.247080| 0.294548 1.000000
40.00 | 0.2275010.230884 0.247102| 0.294512 1.000000
41.67 | 0.2275040.230892| 0.247120| 0.294484 1.000000
43.33| 0.2275060.230897| 0.247134| 0.294462 1.000000
45.00 | 0.2275080.230901 0.247146| 0.294445 1.000000
46.67 | 0.2275100.230905] 0.247155| 0.294431 1.000000
48.33| 0.2275110.230908 0.247162| 0.294420 1.000000
50.00 | 0.2275120.230910] 0.247167| 0.294411 1.000000

5.t4blazat: Az 5. grafikonhoz tartozé input paraméterek és sit@si eredmények
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Kezdeti koncentraciok

Sebességi egyutthatok

[D4]o/M/ 1.0 ki ISY 0.20 ka1 /Sy 0.17
[D]o/M/ 1.5 kiz /SY 0.50 ka2 /S 0.13
[Da]o/M/ 2.0 Kua IS 0.16 kaa IS 0.50
[Dalo/M/ 2.5 ko1 IS/ 0.50 Ky IS 0.50
>< Koz /s 0.50 kaz IS 0.50
Ko IS/ 0.12 Kaz IS/ 0.09
4
t/s/ da(t) da(t) da(t) da(t) >d; (1)
j=1

0.00 | 0.142857 0.214286| 0.285714| 0.357143 1.000000
0.33 | 0.199647 0.212972| 0.284303| 0.303078 1.000000
0.67 | 0.235574 0.208573| 0.288212| 0.267641 1.000000
1.00 | 0.257959 0.203358 0.293881| 0.244803 1.000000
1.33 | 0.271674 0.198430| 0.299559| 0.230337 1.000000
1.67 | 0.279920 0.194239 0.304498| 0.221343 1.000000
2.00 | 0.284769 0.190891| 0.308475| 0.215865 1.000000
2.33 | 0.287544 0.188330| 0.311519| 0.212607 1.000000
2.67 | 0.289077 0.186432| 0.313766| 0.210725 1.000000
3.00 | 0.289884 0.185061| 0.315378| 0.209677 1.000000
3.33 | 0.290278 0.184091| 0.316507| 0.209123 1.000000
3.67 | 0.2904470.183417| 0.317283| 0.208853 1.000000
4.00 | 0.290498 0.182957| 0.317805| 0.208740 1.000000
4.33 | 0.290493 0.182648| 0.318151| 0.208708 1.000000
4.67 | 0.290465 0.182442| 0.318376| 0.208716 1.000000
5.00 | 0.290432 0.182308| 0.318520| 0.208740 1.000000
5.33 | 0.290401 0.182222| 0.318611| 0.208767 1.000000
5.67 | 0.290375% 0.182167| 0.318666| 0.208792 1.000000
6.00 | 0.290354 0.182133| 0.318700| 0.208813 1.000000
6.33 | 0.2903390.182111| 0.318720| 0.208830 1.000000
6.67 | 0.290328 0.182099| 0.318731| 0.208842 1.000000
7.00 | 0.290320 0.182091| 0.318737| 0.208851 1.000000
7.33 | 0.290315 0.182087| 0.318740| 0.208858 1.000000
7.67 | 0.290312 0.182085 0.318741| 0.208862 1.000000
8.00 | 0.290309 0.182083| 0.318742| 0.208865 1.000000
8.33 | 0.290308 0.182083 0.318742| 0.208867 1.000000
8.67 | 0.290307 0.182083| 0.318742| 0.208869 1.000000
9.00 | 0.290306 0.182083| 0.318742| 0.208869 1.000000
9.33 | 0.290306 0.182083| 0.318741| 0.208870 1.000000
9.67 | 0.290306 0.182083 0.318741| 0.208870 1.000000
10.00 | 0.290306 0.182083| 0.318741| 0.208871 1.000000

6.tablazat: A 6. grafikonhoz tartozo input paraméterek és sztimi eredmeények
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Kezdeti koncentraciok

Sebességi egyutthatok

[D4]o/M/ 1.0 ki ISY 0.10 kay IS/ 0.10
[D]o/M/ 1.5 kiz /SY 0.10 ka2 IS/ 0.10
[Ds]o/M/ 2.0 Kua /S 0.10 Kaa IS 0.10
[Da]o/M/ 2.5 Koy IS/ 0.10 Kay ISY 0.10
>< Koz IS/ 0.10 Kaz IS 0.10
Koa IS/ 0.10 kaz IS/ 0.10
4
t/s/ | dat) da(t) da(t) da(t) 3d; (1)
j=1

0.00 | 0.142857 0.214286/ 0.285714| 0.357143 1.000000
1.00 | 0.178180 0.226060 0.273940| 0.321820 1.000000
2.00 | 0.201858 0.233953] 0.266047 | 0.298142 1.000000
3.00 | 0.217729 0.239243 0.260757 | 0.282271 1.000000
4.00 | 0.228368 0.242789 0.257211| 0.271632 1.000000
5.00 | 0.235500 0.245167| 0.254833|  0.264500 1.000000
6.00 | 0.240280 0.246760 0.253240| 0.259720 1.000000
7.00 | 0.243485 0.247828| 0.252172| 0.256515 1.000000
8.00 | 0.245633 0.248544| 0.251456 | 0.254367 1.000000
9.00 | 0.247072 0.249024] 0.250976| 0.252928 1.000000
10.00 | 0.248038 0.249346| 0.250654 | 0.251962 1.000000
11.00| 0.24868%0.249562] 0.250438| 0.251315 1.000000
12.00| 0.2491180.249706/ 0.250294 | 0.250882 1.000000
13.00 | 0.249409 0.249803| 0.250197 | 0.250591 1.000000
14.00 | 0.249604 0.249868 0.250132| 0.250396 1.000000
15.00 | 0.249734 0.249911 0.250089 | 0.250266 1.000000
16.00 | 0.2498220.249941 0.250059| 0.250178 1.000000
17.00 | 0.2498810.249960 0.250040| 0.250119 1.000000
18.00 | 0.2499200.249973 0.250027 |  0.250080 1.000000
19.00| 0.249946 0.249982 0.250018| 0.250054 1.000000
20.00 | 0.249964 0.249988 0.250012| 0.250036 1.000000
21.00 | 0.2499760.249992 0.250008 | 0.250024 1.000000
22.00 | 0.249984 0.249995 0.250005| 0.250016 1.000000
23.00| 0.2499890.249996/ 0.250004 | 0.250011 1.000000
24.00| 0.2499930.249998 0.250002 | 0.250007 1.000000
25.00 | 0.24999% 0.249998 0.250002| 0.250005 1.000000
26.00 | 0.2499970.249999 0.250001| 0.250003 1.000000
27.00| 0.2499980.249999 0.250001| 0.250002 1.000000
28.00 | 0.2499990.250000 0.250000| 0.250001 1.000000
29.00 | 0.2499990.250000 0.250000| 0.250001 1.000000
30.00| 0.249999 0.250000] 0.250000| 0.250001 1.000000

7.t&blazat: A 7. grafikonhoz tartozo input paraméterek és sztimi eredmeények
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Kezdeti koncentraciok Sebességi egyutthatok
[Edlo/M/ 1.0 ko IS 0.20 kas IS/ 0.06
[Es]o/M/ 1.5 kyz /S 0.18 kas /S 0.04
[Es]o/M/ 2.0 kua ISV 0.16 ka1 ISV 0.15
[Eslo/M/ 2.5 ks /S 0.14 kap IS 0.09
[Eslo/M/ 3.0 ko1 ISV 0.19 kaz IS 0.05
kos IS 0.12 kas IS 0.02
ko IS/ 0.10 ksy /S”/ 0.13
kos IS/ 0.08 kso IS/ 0.07
ka1 IS/ 0.17 ksz IS/ 0.03
ko IS 0.11 ksa /S 0.01
tisl | et ex(t) es(t) eu(t) es(t) Se (1)
j=1
0.00 | 0.100000 0.150000| 0.200000| 0.250000| 0.300000 1.000000
1.17 | 0.153446 0.163485 0.187765| 0.224341| 0.270963 1.000000
2.33 | 0.174324 0.173665 0.185483| 0.212329| 0.254198 1.000000
3.50 | 0.182681 0.180264| 0.186430| 0.206704| 0.243922 1.000000
4.67 | 0.18614%0.184271| 0.188117| 0.204139| 0.237328 1.000000
5.83 | 0.187653 0.186634| 0.189701| 0.203056| 0.232956 1.000000
7.00 | 0.188351 0.188012| 0.190962| 0.202686| 0.229989 1.000000
8.17 | 0.188698 0.188817| 0.191894| 0.202648| 0.227943 1.000000
9.33 | 0.188885 0.189291] 0.192559| 0.202750| 0.226516 1.000000
10.50 | 0.188992 0.189574| 0.193023| 0.202900| 0.225512 1.000000
11.67 | 0.189057 0.189746| 0.193343| 0.203052| 0.224802 1.000000
12.83| 0.1890980.189852| 0.193562| 0.203190| 0.224298 1.000000
14.00 | 0.18912%0.189920| 0.193712| 0.203305| 0.223988 1.000000
15.17 | 0.1891480.189963| 0.193815| 0.203399| 0.223681 1.000000
16.33 | 0.18915%0.189992| 0.193885| 0.203472| 0.223496 1.000000
17.50 | 0.189164 0.190010| 0.193932| 0.203530| 0.223364 1.000000
18.67 | 0.1891690.190023| 0.193965| 0.203573| 0.223269 1.000000
19.83| 0.1891740.190032| 0.193988| 0.203606| 0.223200 1.000000
21.00| 0.1891770.190038 0.194004| 0.203631| 0.223151 1.000000
22.17| 0.1891790.190042| 0.194014| 0.203649| 0.223115 1.000000
23.33| 0.189180 0.190045/ 0.194022| 0.203663| 0.223090 1.000000
24.50| 0.1891810.190047| 0.194027| 0.203673| 0.2230f1 1.000000
25.67 | 0.1891820.190049 0.194031| 0.203680| 0.223058 1.000000
26.83| 0.1891820.190050/ 0.194033| 0.203686| 0.223048 1.000000
28.00| 0.1891830.190051| 0.194035| 0.203690| 0.223041 1.000000
29.17 | 0.1891830.190051| 0.194037| 0.203693| 0.223086 1.000000
30.33| 0.1891830.190052| 0.194037| 0.203695| 0.223083 1.000000
31.50| 0.1891830.190052| 0.194038| 0.203697| 0.223080 1.000000
32.67| 0.1891830.190052| 0.194039| 0.203698| 0.223028 1.000000
33.83| 0.1891830.190052| 0.194039| 0.203699| 0.223027 1.000000
35.00 | 0.1891840.190052| 0.194039| 0.203699| 0.223026 1.000000

8.tablazat: A 8. grafikonhoz tartozo input paraméterek és sztimi eredmeények
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Kezdeti koncentraciok Sebességi egyutthatok
[Edlo/M/ 1.0 ko IS 0.20 kas IS/ 0.50
[Es]o/M/ 1.5 kyz /S 0.50 kas /S 0.04
[Es]o/M/ 2.0 kua ISV 0.16 ka1 ISV 0.50
[Eslo/M/ 2.5 ks /S 0.50 kap IS 0.09
[Eslo/M/ 3.0 ko1 ISV 0.50 kaz IS 0.05
kos IS 0.12 kas IS 0.50
ko IS/ 0.50 ksy /S”/ 0.13
kos IS/ 0.08 kso IS/ 0.50
ka1 IS/ 0.17 ksz IS/ 0.50
ko IS 0.50 ksa /S 0.01
tisl | et ex(t) es(t) eu(t) es(t) Se (1)
j=1
0.00 | 0.100000 0.150000| 0.200000| 0.250000| 0.300000 1.000000
0.50 | 0.148921 0.187391| 0.195923| 0.220946| 0.246819 1.000000
1.00 | 0.172890 0.202376/ 0.193827 | 0.210383| 0.220524 1.000000
1.50 | 0.184633 0.207964] 0.192703| 0.206808| 0.207891 1.000000
2.00 | 0.190358 0.209817| 0.192114| 0.205715| 0.201996 1.000000
2.50 | 0.193122 0.210295| 0.191827| 0.205430| 0.199326 1.000000
3.00 | 0.1944390.210329| 0.191700| 0.205378| 0.198153 1.000000
3.50 | 0.195056 0.210258| 0.191654| 0.205378| 0.197655 1.000000
4.00 | 0.1953390.210185| 0.191644| 0.205383| 0.197449 1.000000
450 | 0.195466 0.210135| 0.191646| 0.205384| 0.197368 1.000000
5.00 | 0.195521 0.210106| 0.191652| 0.205384| 0.197387 1.000000
5.50 | 0.195545% 0.210090| 0.191658| 0.205383| 0.197325 1.000000
6.00 | 0.195554 0.210081| 0.191661| 0.205382| 0.197321 1.000000
6.50 | 0.195558 0.210077| 0.191664| 0.205381| 0.197319 1.000000
7.00 | 0.195560 0.210076| 0.191665| 0.205381| 0.197319 1.000000
7.50 | 0.195560 0.210075| 0.191666| 0.205380| 0.197319 1.000000
8.00 | 0.195560 0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
8.50 | 0.195560 0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
9.00 | 0.195560 0.210074] 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
9.50 | 0.195560 0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
10.00 | 0.19556(0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
10.50 | 0.19556(0.210074] 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
11.00 | 0.19556(0.210074| 0.191667| 0.205380| 0.197318 1.000000
11.50 | 0.19556(0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
12.00 | 0.19556(0.210074] 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
12.50 | 0.19556(0.210074| 0.191667| 0.205380| 0.197318 1.000000
13.00 | 0.19556(0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
13.50 | 0.19556(0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
14.00 | 0.19556(0.210074] 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
14.50 | 0.19556(0.210074| 0.191667| 0.205380| 0.197318 1.000000
15.00 | 0.19556(0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000

9.tédblazat: A 9. grafikonhoz tartozo input paraméterek és sztimi eredmeények
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Kezdeti koncentraciok Sebességi egyutthatok
[Edlo/M/ 1.0 ko IS 0.20 kas IS/ 0.50
[Es]o/M/ 1.5 kyz /S 0.50 kas /S 0.04
[Es]o/M/ 2.0 kua ISV 0.16 ka1 ISV 0.50
[Eslo/M/ 2.5 ks /S 0.50 kap IS 0.09
[Eslo/M/ 3.0 ko1 ISV 0.50 kaz IS 0.05
kos IS 0.12 kas IS 0.50
ko IS/ 0.50 ksy /S”/ 0.13
kos IS/ 0.08 kso IS/ 0.50
ka1 IS/ 0.17 ksz IS/ 0.50
ko IS 0.50 ksa /S 0.01
tisl | et ex(t) es(t) eu(t) es(t) Se (1)
j=1
0.00 | 0.100000 0.150000| 0.200000| 0.250000| 0.300000 1.000000
0.50 | 0.148921 0.187391| 0.195923| 0.220946| 0.246819 1.000000
1.00 | 0.172890 0.202376/ 0.193827 | 0.210383| 0.220524 1.000000
1.50 | 0.184633 0.207964] 0.192703| 0.206808| 0.207891 1.000000
2.00 | 0.190358 0.209817| 0.192114| 0.205715| 0.201996 1.000000
2.50 | 0.193122 0.210295| 0.191827| 0.205430| 0.199326 1.000000
3.00 | 0.1944390.210329| 0.191700| 0.205378| 0.198153 1.000000
3.50 | 0.195056 0.210258| 0.191654| 0.205378| 0.197655 1.000000
4.00 | 0.1953390.210185| 0.191644| 0.205383| 0.197449 1.000000
450 | 0.195466 0.210135| 0.191646| 0.205384| 0.197368 1.000000
5.00 | 0.195521 0.210106| 0.191652| 0.205384| 0.197387 1.000000
5.50 | 0.195545% 0.210090| 0.191658| 0.205383| 0.197325 1.000000
6.00 | 0.195554 0.210081| 0.191661| 0.205382| 0.197321 1.000000
6.50 | 0.195558 0.210077| 0.191664| 0.205381| 0.197319 1.000000
7.00 | 0.195560 0.210076| 0.191665| 0.205381| 0.197319 1.000000
7.50 | 0.195560 0.210075| 0.191666| 0.205380| 0.197319 1.000000
8.00 | 0.195560 0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
8.50 | 0.195560 0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
9.00 | 0.195560 0.210074] 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
9.50 | 0.195560 0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
10.00 | 0.19556(0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
10.50 | 0.19556(0.210074] 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
11.00 | 0.19556(0.210074| 0.191667| 0.205380| 0.197318 1.000000
11.50 | 0.19556(0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
12.00 | 0.19556(0.210074] 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
12.50 | 0.19556(0.210074| 0.191667| 0.205380| 0.197318 1.000000
13.00 | 0.19556(0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
13.50 | 0.19556(0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
14.00 | 0.19556(0.210074] 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000
14.50 | 0.19556(0.210074| 0.191667| 0.205380| 0.197318 1.000000
15.00 | 0.19556(0.210074| 0.191667 | 0.205380| 0.197318 1.000000

10.t4blazat: A 10. grafikonhoz tartozo input paraméterek és sitisi eredmények
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Kezdeti koncentraciok Sebességi egyutthatok
[F1]o/M/ 1.0 ko /S 1.10 ko1 1S/ 1.09
[F2]o/M/ 1.5 kaz /s 1.08 koz IS/ 0.90
[F3]o/M/ 2.0 kua /S 1.06 koa ISV 0.88
[Falo/M/ 2.5 ks /S 1.04 kos /S 0.86
[Fslo/M/ 3.0 kg /S 1.02 koo IS 0.84
[Fe]o/M/ 35 ka7 /Y 1.00 ko7 ISV 0.82
[F7]o/M/ 4.0 kg /S 0.98 kog IS 0.80
[Fglo/M/ 4.5 kuo /S 0.96 koo IS/ 0.78
[Folo/M/ 5.0 ky1o/s/ 0.94 ko.10/s 0.76
[Fiolo/M/ 5.5 ki1 /S 0.92 ko.11/SY 0.74
[F1do/M/ 6.0 ka1 /Y 1.07 ka1 IS 1.09

koy /S 0.95 kao ISY 0.89 Kap ISY 1.05
ko2 IS/ 0.77 kaa ISV 0.72 kaz ISV 0.87
kos IS/ 0.61 kas IS/ 0.70 kas IS/ 0.71
koa IS/ 0.47 kag IS/ 0.68 kag IS/ 0.56
ks /s 0.35 ka7 IS 0.66 ka7 IS 0.54
kos IS/ 0.25 kag IS/ 0.64 kag IS/ 0.52
ko7 IS/ 0.17 kag IS/ 0.62 Kag IS/ 0.50
kog IS/ 0.11 ks.10/S™/ 0.60 Ky10/S"/ 0.48
ko.10/sY 0.06 ka11/s™/ 0.58 ka11/sY 0.46
ko 11/s 0.04 kg1 IS 1.03 ker /s 1.01
kio1/s"/ 0.93 ksy IS/ 0.85 ke IS/ 0.83
kigo2/sY/ 0.75 ks3 IS/ 0.69 kes IS/ 0.67
kios/s™/ 0.59 ksa IS/ 0.55 kea IS/ 0.53
kigalsY 0.45 kse IS/ 0.42 ks IS/ 0.41
kios/s/ 0.33 kg7 IS 0.40 ke7 IS 0.30
Kiog/S'/ 0.23 ksg IS/ 0.38 kes IS/ 0.28
kig7/sY 0.15 kso IS/ 0.36 keo IS/ 0.26
kiog/s'/ 0.09 ks.10/S™/ 0.34 ke1o/s™/ 0.24
kigo/sY/ 0.05 ks.11/s™/ 0.32 ke11/sY 0.22
kio11/sY 0.02 kyq ISY 0.99 key /s 0.97
ki11/s™/ 0.91 kyo IS/ 0.81 kgo IS/ 0.79
kiro/sY 0.73 kg3 /S 0.65 kg3 IS/ 0.63
ki13/s™/ 0.57 kza IS/ 0.51 kga IS/ 0.49
kiralsY 0.43 kys ISV 0.39 kes /s 0.37
kiis/s'/ 0.31 kzg IS/ 0.29 kes IS/ 0.27
kire/sY 0.21 kyg IS/ 0.20 kg7 IS/ 0.19
kip7/sY 0.13 kyg IS/ 0.18 kgg IS/ 0.12
ki1g/s'/ 0.07 kz10/S™/ 0.16 kg.10/S"/ 0.10
kiro/sY 0.03 ky11/sY 0.14 kg.11/sY 0.08
ki1 10/SY 0.01

11.a.tablazat: A 11. grafikonhoz tartozé input paraméterek
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t/ms/| i) f(0) fa(t) /s/ £a(0) fs(0) fo(0)

0. | 0.025974 0.038961] 0.051948| 0.064935| 0.077922 0.090909
50. | 0.052586 0.056841 0.062551| 0.069596| 0.077803 0.086976
100. | 0.068046 0.068442] 0.070334| 0.073811| 0.078827 0.085229
150. | 0.077052 0.075966| 0.075982| 0.077386| 0.080306 0.084714
200. | 0.082316 0.080848 0.080047| 0.080300| 0.081873 0.084861
250. | 0.085406 0.084018 0.082954| 0.082617| 0.083346 0.085335
300. | 0.087229 0.086079] 0.085024| 0.084426| 0.084648 0.085944
350. | 0.0883130.087422| 0.086493| 0.085822| 0.085755 0.086579
400. | 0.088962 0.088300| 0.087534| 0.086889| 0.086676 0.087182
450. | 0.089355 0.088877| 0.088270| 0.087700| 0.08747 0.087728
500. | 0.089596 0.089256/ 0.088792| 0.088313| 0.088033 0.088206
550. | 0.089746 0.089508 0.089161| 0.088774| 0.088517 0.088615
600. | 0.089841 0.089677 0.089423| 0.089121| 0.088902 0.088960
650. | 0.089903 0.089790| 0.089609| 0.089381| 0.089206 0.089248
700. | 0.089943 0.089867| 0.089741| 0.089576| 0.089446 0.089486
750. | 0.089971 0.089919) 0.089836| 0.089723| 0.089634 0.089682
800. | 0.089990 0.089956/ 0.089904| 0.089832| 0.089781 0.089842
850. | 0.090003 0.089982 0.089953| 0.089915| 0.089806 0.089973
900. | 0.090013 0.090000] 0.089988| 0.089976| 0.089986 0.090079
950. | 0.090020 0.090013 0.090014| 0.090023| 0.090057 0.090165
1000. | 0.09002% 0.090023| 0.090033| 0.090058| 0.090111 0.090234
1050. | 0.090029 0.090030] 0.090047| 0.090084| 0.090164 0.090290
1100.| 0.09003% 0.090035] 0.090057| 0.090104| 0.090188 0.090335
1150.| 0.09003% 0.090039| 0.090065| 0.090120| 0.090214 0.090372
1200.| 0.090037 0.090042| 0.090071| 0.090131| 0.090234 0.090401
1250. | 0.090038 0.090045] 0.090075| 0.090140| 0.090250 0.090424
1300.| 0.0900390.090046| 0.090079| 0.090147| 0.090262 0.090443
1350.| 0.090040 0.090048| 0.090081| 0.090152| 0.090272 0.090459
1400. | 0.090041 0.090049] 0.090083| 0.090156| 0.090280 0.090471
1450. | 0.09004% 0.090050, 0.090085| 0.090159| 0.090286 0.090481
1500. | 0.0900420.090051| 0.090086| 0.090161| 0.090200 0.090488

11.b.tablazat: A 11. grafikonhoz tartozé szamitasi eredmeények I.
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tims/ | fot) fylt) fo(t) f1oft) faa(t) S 1, (1)
j=1
0. | 0.103896 0.116883| 0.129870 0.142857| 0.155844 1.000000
50. | 0.096916 0.107441] 0.118398 0.129676| 0.141217 1.000000
100. | 0.092799 0.101298 0.110506 0.120255| 0.130451 1.000000
150. | 0.090454 0.097302| 0.105021 0.113422| 0.122395 1.000000
200. | 0.089199 0.094710| 0.101174 0.108398| 0.11627Y5 1.000000
250. | 0.088607 0.093042| 0.098453 0.104661| 0.111564 1.000000
300. | 0.088408 0.091982| 0.096515 0.101850| 0.107895 1.000000
350. | 0.088437 0.091324| 0.095128 0.099716| 0.105011 1.000000
400. | 0.088589 0.090930] 0.094131 0.098083| 0.102723 1.000000
450. | 0.088800 0.090709 0.093413 0.096825| 0.100897 1.000000
500. | 0.089032 0.090600] 0.092894 0.095849| 0.099429 1.000000
550. | 0.089262 0.090563| 0.092520 0.095088| 0.098244 1.000000
600. | 0.089479 0.090569| 0.092251 0.094493| 0.097283 1.000000
650. | 0.089676 0.090602| 0.092058 0.094026| 0.09650p1 1.000000
700. | 0.089851 0.090649| 0.091921 0.093657| 0.095863 1.000000
750. | 0.090003 0.090703| 0.091823 0.093366| 0.095340 1.000000
800. | 0.090135% 0.090757| 0.091756 0.093136| 0.094911 1.000000
850. | 0.090248 0.090811] 0.091709 0.092953| 0.094559 1.000000
900. | 0.090343 0.090861| 0.091678 0.092808| 0.094268 1.000000
950. | 0.090424 0.090907| 0.091658 0.092692| 0.094029 1.000000
1000.| 0.0904910.090948 0.091646 0.092600| 0.093831 1.000000
1050.| 0.090548 0.090985| 0.091639 0.092526| 0.093667 1.000000
1100.| 0.0905950.091017| 0.091636 0.092468| 0.093532 1.000000
1150.| 0.090634 0.091045| 0.091636 0.092421| 0.093420 1.000000
1200.| 0.090667 0.091070, 0.091637 0.092384| 0.093327 1.000000
1250.| 0.090694 0.091091] 0.091640 0.092354| 0.093250 1.000000
1300.| 0.090716 0.091109 0.091643 0.092330| 0.093185 1.000000
1350.| 0.0907340.091124| 0.091646 0.092311| 0.093132 1.000000
1400.| 0.0907500.091137| 0.091650 0.092296| 0.093088 1.000000
1450.| 0.0907620.091149 0.091653 0.092283| 0.093051 1.000000
1500.| 0.0907720.091158 0.091657 0.092274| 0.093020 1.000000
11.c.tdblazat: A 11. grafikonhoz tartozé szamitasi eredmények |l.
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Kezdeti koncentraciok Sebességi egyutthatok
[Fi]o/M/ 1.0 kio /Y 1.10 ko1 /S 1.50
[F2]o/M/ 1.5 kaz /s 1.50 koz IS/ 0.90
[F3]o/M/ 2.0 kua /S 1.06 koa ISV 1.50
[Falo/M/ 2.5 ks /s 1.50 kos /S 0.86
[Fslo/M/ 3.0 kg /S 1.02 koo IS 1.50
[Fe]o/M/ 35 ka7 /Y 1.50 ko7 ISV 0.82
[F7]o/M/ 4.0 kg /S 0.98 kog IS 1.50
[Fglo/M/ 4.5 kuo /S 1.50 koo IS/ 0.78
[Folo/M/ 5.0 ky1o/s/ 0.94 ko.10/s 1.50
[Fiolo/M/ 5.5 ki1 /S 1.50 ko.11/SY 0.74
[F1do/M/ 6.0 ka1 /Y 1.07 ka1 IS 1.50

ko IS/ 0.95 kap IS/ 1.50 Kip IS 0.87
koo /S 1.50 kaq ISV 1.50 Kyz /S 0.71
koz IS/ 1.50 kas IS/ 0.70 Ky IS/ 1.50
ko IS/ 0.47 kag IS/ 1.50 Kag /S 0.54
kos IS/ 0.35 ka7 IS/ 0.66 Ky7 IS 1.50
kog IS/ 1.50 kag IS/ 1.50 kyg IS/ 0.50
ko7 /SY/ 1.50 kag /S Y/ 0.62 Kag IS/ 1.50
kog IS/ 0.11 ks.10/S™/ 1.50 Ky 10/S™/ 0.46
Ko 10/SY 0.06 ka1 /s 0.58 Ky 11/SY 1.50
ko11/SY 1.50 ksy /S 1.03 key IS/ 1.50
Ky /S 1.50 kso IS/ 1.50 kep IS/ 0.83
Kio2/sY 0.75 ks3 /S 1.50 ke /S 0.67
kios/s™/ 0.59 Ksq IS/ 0.55 Keq IS/ 1.50
Kio.a/sY 1.50 ksg IS/ 0.42 kes /S Y/ 1.50
Kios/SY 1.50 ks7 IS/ 1.50 kes IS/ 0.30
Kiog/S™/ 0.23 ksg IS/ 0.38 keg IS/ 1.50
Kio.7/sY 0.15 ksg /SY/ 1.50 ke /S 0.26
kiog/s™/ 1.50 ks 10/S*/ 0.34 Ke1o/SY 1.50
Ki0.9/SY 1.50 ks11/sY 1.50 K11/ 0.22
Kio11/SY 0.02 ks, /S 0.99 kgy IS/ 1.50
kyp 1 /s 0.91 koo IS/ 0.81 kg IS/ 0.79
Kiio/sY 1.50 ks3 /S 0.65 kgs /s 0.63
kip3/s? 1.50 koq IS/ 0.51 kgq IS/ 1.50
KipalsY 0.43 kys IS/ 0.39 kes IS/ 1.50
ki s/s? 0.31 kse IS/ 0.29 kge IS/ 0.27
ki1g/sY 1.50 ksg ISV 0.20 kg7 /S 0.19
kyp7/sY 1.50 ksg IS/ 0.18 kg /S Y/ 1.50
ki g/s?/ 0.07 ks 10/S*/ 0.16 ks 10/S™/ 0.10
Ki1o/SY 0.03 ks 11/SY 0.14 kg 11/SY 1.50
Ki110/SY 1.50

12.a.tablazat: A 12. grafikonhoz tartozé input paraméterek
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t /ms/

fi(t)

fo(t)

fa(t) /s/

f4(t)

f5(t)

fe(t)

0. 0.025974 0.038961| 0.051948 0.064935| 0.077922 0.090909

33. | 0.049035 0.057600] 0.064613 0.071588| 0.080208 0.090823

67. | 0.063776 0.069748| 0.073047 0.076658| 0.0822y4 0.091003
100. | 0.073208 0.077659| 0.078652 0.080470| 0.084086 0.091267
133. | 0.079250 0.082809 0.082371 0.083303| 0.085484 0.091527
167. | 0.08312% 0.086160] 0.084835 0.085389| 0.086642 0.091749
200. | 0.085611 0.088339 0.086466 0.086912| 0.087550 0.091925
233. | 0.087209 0.089756, 0.087544 0.088016| 0.088250 0.092058
267. | 0.088236 0.090678 0.088256 0.088810| 0.088783 0.092155
300. | 0.088897 0.091278 0.088727 0.089379| 0.089185 0.092224
333. | 0.089323 0.091668] 0.089039 0.089784| 0.089484 0.092273
367. | 0.089597 0.091922] 0.089245 0.090071| 0.089706 0.092306
400. | 0.089773 0.092088 0.089382 0.090273| 0.089868 0.092329
433. | 0.089887 0.092197| 0.089473 0.090414| 0.089987 0.092345
467. | 0.089960 0.092268| 0.089533 0.090513| 0.0900¥3 0.092356
500. | 0.090007 0.092315] 0.089574 0.090582| 0.090185 0.092363
533. | 0.090037 0.092346| 0.089601 0.090630| 0.0901y9 0.092368
567. | 0.090056 0.092366, 0.089619 0.090662| 0.090211 0.092372
600. | 0.090069 0.092380] 0.089632 0.090685| 0.090283 0.092375
633. | 0.090077 0.092389 0.089640 0.090700| 0.090249 0.092377
667. | 0.090082 0.092395 0.089646 0.090711| 0.090260 0.092378
700. | 0.090085 0.092399 0.089650 0.090718| 0.090268 0.092379
733. | 0.090087 0.092402] 0.089653 0.090723| 0.0902y4 0.092380
767. | 0.090088 0.092404| 0.089654 0.090726| 0.0902y7 0.092381
800. | 0.090089 0.092405 0.089656 0.090728| 0.090280 0.092382
833. | 0.090089 0.092406| 0.089657 0.090730| 0.090282 0.092382
867. | 0.090090 0.092407| 0.089657 0.090731| 0.090283 0.092382
900. | 0.090090 0.092407| 0.089658 0.090731| 0.090284 0.092383
933. | 0.090090 0.092407| 0.089658 0.090732| 0.090284 0.092383
967. | 0.090090 0.092408] 0.089658 0.090732| 0.090285 0.092383
1000. | 0.090090 0.092408| 0.089659 0.090732| 0.090285 0.092383

12.b.tablazat: A 12. grafikonhoz tartozé szamitasi eredmeények I.
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t/ms/

f2(t)

f(t)

fo(t)

f1o(t)

f1a(t)

S 00

0. | 0.103896 0.116883| 0.129870 0.142857| 0.155844 1.000000
33. | 0.098773 0.107450, 0.116830 0.127393| 0.135687 1.000000
67. | 0.095472 0.101491| 0.108055 0.116778| 0.121699 1.000000
100. | 0.093348 0.097746| 0.102162 0.109456| 0.111994 1.000000
133. | 0.091986 0.095406| 0.098214 0.104382| 0.105266 1.000000
167. | 0.091117 0.093953| 0.095575 0.100849| 0.1006p6 1.000000
200. | 0.090567 0.093055| 0.093816 0.098376| 0.097382 1.000000
233. | 0.090222 0.092505| 0.092648 0.096638| 0.095154 1.000000
267. | 0.090009 0.092170] 0.091874 0.095411| 0.093616 1.000000
300. | 0.089880 0.091968 0.091362 0.094542| 0.092557 1.000000
333. | 0.08980% 0.091847| 0.091026 0.093923| 0.091829 1.000000
367. | 0.089763 0.091775] 0.090805 0.093482| 0.091329 1.000000
400. | 0.089741 0.091733] 0.090660 0.093166| 0.090987 1.000000
433. | 0.089732 0.091708 0.090566 0.092940| 0.090753 1.000000
467. | 0.089729 0.091694| 0.090504 0.092777| 0.090593 1.000000
500. | 0.089730 0.091685| 0.090464 0.092660| 0.090485 1.000000
533. | 0.089733 0.091681| 0.090438 0.092576| 0.090411 1.000000
567. | 0.089737 0.091678| 0.090422 0.092515| 0.090361 1.000000
600. | 0.089741 0.091677| 0.090411 0.092472| 0.090327 1.000000
633. | 0.089745 0.091676] 0.090403 0.092440| 0.0903p4 1.000000
667. | 0.089748 0.091676| 0.090399 0.092418| 0.090289 1.000000
700. | 0.089750 0.091675| 0.090396 0.092401| 0.0902Y8 1.000000
733. | 0.089752 0.091675| 0.090393 0.092390| 0.09027Y1 1.000000
767. | 0.089754 0.091675| 0.090392 0.092381| 0.090267 1.000000
800. | 0.089755% 0.091675| 0.090391 0.092375| 0.090264 1.000000
833. | 0.089757 0.091675| 0.090390 0.092371| 0.090261 1.000000
867. | 0.089757 0.091675| 0.090390 0.092368| 0.090260 1.000000
900. | 0.089758 0.091675| 0.090390 0.092366| 0.090259 1.000000
933. | 0.089758 0.091675| 0.090389 0.092364| 0.090259 1.000000
967. | 0.089759 0.091675| 0.090389 0.092363| 0.090258 1.000000
1000.| 0.0897590.091675 0.090389 0.092362| 0.090258 1.000000
12.c.tablazat: A 12. grafikonhoz tartozé szamitasi eredmények |l.
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Kezdeti koncentraciok

[Filo/M/ 1.0 [Felo/M/ 3.5

[F2lo/M/ 15 [F7lo/M/ 4.0

[Fslo/M/ 2.0 [Fglo/M/ 4.5

[Falo/M/ 2.5 [Folo/M/ 5.0

[Fslo/M/ 3.0 [F1olo/M/ 5.5
[F11]o/M/ 6.0

Sebessegi egydtthatokz j =k, =1.1s* (i= 1,2,...,15 = 1,2,...,)

13.a.tablazat: A 13. grafikonhoz tartozé input paraméterek

t /ms/ fq(t) fa(t) fa(t) /s/ fa(t) fs(t) fo(t)
0. 0.024096 0.036145 0.048193 0.060241| 0.072289 0.096386
50. | 0.054424 0.061004| 0.067583 0.074162| 0.080741 0.093900
100. | 0.070986 0.074578| 0.078171 0.081764| 0.085357 0.092542
150. | 0.080029 0.081991] 0.083953 0.085915| 0.0878y7 0.091801
200. | 0.084968 0.086039 0.087111 0.088182| 0.089253 0.091396
250. | 0.087665 0.088250] 0.088835 0.089420| 0.090005 0.091175
300. | 0.089137 0.089457| 0.089776 0.090096| 0.090415 0.091054
350. | 0.089942 0.090116] 0.090291 0.090465| 0.090689 0.090988
400. | 0.090381 0.090476| 0.090571 0.090667| 0.090762 0.090952
450. | 0.090621 0.090673| 0.090725 0.090777| 0.090829 0.090933
500. | 0.090752 0.090780, 0.090808 0.090837| 0.090865 0.090922
550. | 0.090823 0.090839| 0.090854 0.090870| 0.090885 0.090916
600. | 0.090862 0.090871] 0.090879 0.090888| 0.090896 0.090913
650. | 0.090883 0.090888 0.090893 0.090897| 0.090902 0.090911
700. | 0.09089% 0.090898 0.090900 0.090903| 0.090905 0.090910
750. | 0.090901 0.090903| 0.090904 0.090906| 0.090907 0.090910
800. | 0.09090% 0.090906, 0.090906 0.090907| 0.090908 0.090909
850. | 0.090907 0.090907| 0.090908 0.090908| 0.090908 0.090909
900. | 0.090908 0.090908] 0.090908 0.090909| 0.090909 0.090909
950. | 0.090908 0.090909, 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909
1000. | 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909
1050. | 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909
1100. | 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909
1150. | 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909
1200.| 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909
1250. | 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909
1300. | 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909
1350.| 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909
1400. | 0.090909 0.090909] 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909
1450. | 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909
1500. | 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909| 0.090909 0.090909

13.b.tabl4zat: A 13. grafikonhoz tartoz6 szamitasi eredmeények I.
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t/ms/

f2(t)

f(t)

fo(t)

f1o(t)

f1a(t)

S 00

0. | 0.108434 0.120482| 0.132530 0.144578| 0.156627 1.000000
50. | 0.100479 0.107058 0.113637 0.120216| 0.126796 1.000000
100. | 0.09613% 0.099728| 0.103320 0.106913| 0.1105p6 1.000000
150. | 0.093763 0.095725| 0.097687 0.099648| 0.101610 1.000000
200. | 0.092467 0.093539| 0.094610 0.095681| 0.096753 1.000000
250. | 0.091760 0.092345| 0.092930 0.093515| 0.094100 1.000000
300. | 0.091374 0.091693 0.092013 0.092332| 0.092652 1.000000
350. | 0.091163 0.091337| 0.091512 0.091686| 0.091861 1.000000
400. | 0.091048 0.091143] 0.091238 0.091333| 0.091429 1.000000
450. | 0.09098% 0.091037| 0.091089 0.091141| 0.091193 1.000000
500. | 0.090950 0.090979| 0.091007 0.091036| 0.091064 1.000000
550. | 0.090932 0.090947| 0.090963 0.090978| 0.090994 1.000000
600. | 0.090921 0.090930] 0.090938 0.090947| 0.090955 1.000000
650. | 0.090916 0.090920| 0.090925 0.090930| 0.090934 1.000000
700. | 0.090913 0.090915| 0.090918 0.090920| 0.090923 1.000000
750. | 0.090911 0.090912| 0.090914 0.090915| 0.090917 1.000000
800. | 0.090910 0.090911| 0.090912 0.090912| 0.090913 1.000000
850. | 0.090910 0.090910] 0.090911 0.090911| 0.090911 1.000000
900. | 0.090909 0.090910] 0.090910 0.090910| 0.090910 1.000000
950. | 0.090909 0.090909| 0.090910 0.090910| 0.090910 1.000000
1000.| 0.090909 0.090909 0.090909 0.090909| 0.090909 1.000000
1050.| 0.090909 0.090909, 0.090909 0.090909| 0.090909 1.000000
1100.| 0.090909 0.090909 0.090909 0.090909| 0.090909 1.000000
1150.| 0.090909 0.090909 0.090909 0.090909| 0.090909 1.000000
1200.| 0.090909 0.090909 0.090909 0.090909| 0.090909 1.000000
1250.| 0.090909 0.090909 0.090909 0.090909| 0.090909 1.000000
1300.| 0.090909 0.090909 0.090909 0.090909| 0.090909 1.000000
1350.| 0.090909 0.090909 0.090909 0.090909| 0.090909 1.000000
1400.| 0.090909 0.090909, 0.090909 0.090909| 0.090909 1.000000
1450.| 0.090909 0.090909 0.090909 0.090909| 0.090909 1.000000
1500.| 0.090909 0.090909 0.090909 0.090909| 0.090909 1.000000
13.c.tablazat: A 13. grafikonhoz tartozé szamitasi eredmények |l.
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komponensek szama: 3 reakciok szama: 4 | mérési pontok szama: 17

t /min/ c1(t) co(t) cs(t)
0 98,57 0,99 0,28
10 95,36 3,81 0,62
20 96,32 2,95 0,48
40 95,07 3,97 0,78
60 93,55 5,20 1,02
75 92,21 6,57 0,96
90 91,67 7,11 1,00
120 88,81 9,18 1,68
140 87,87 10,17 1,61
160 87,62 10,58 1,45
180 85,68 12,05 1,84
240 81,76 15,54 2,14
360 78,17 18,56 2,62
480 74,41 22,21 2,73
600 72,84 23,21 3,29
1440 67,60 27,04 4,22
2160 67,19 27,04 4,80

14.tablazat: Mérés benzolban, 60°C-ofharomkomponertismodell)

(azi-edik komponens moltortjg(t)-vel van jeldlve i=1,2,3))

Kiindulasi pontok szama: 82

i ki /s™ i m | r(k, Kp)
1 (1,424 +0,035)[10° | 2 1 | 0,8835
2 (3,514 +0,131)[10° | 3 1 | -0,3927
3 (1,718 +0,278)110° | 3 2 | -0,3280
4 (2,466 + 0,626)[10° | 4 1 | -0,3539
s, 0,0104 4 2 | -03477
9| /s/ 7,510532010™"° 4 3 | 0,9046

15.tablazat: A becsult paraméterek értékei az 14. tablazat agtata

(a sebességi egyutthatdk jeloléseit 4d2. fejezét
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komponensek szama: 3 reakciok szama: 4 | mérési pontok szama: 16

t /min/ c.(t) ca(t) cs(t)
0 99,17 0,66 0,17
10 97,78 1,81 0,41
20 97,27 2,32 0,41
40 93,85 5,26 0,89
60 92,8 6,19 1,01
75 92,47 6,57 0,96
90 90,22 8,57 1,21
120 89,29 9,38 1,33
140 88,29 10,31 14
160 86,95 11,41 1,64
180 86,19 12,22 1,59
240 82,56 15,22 2,22
360 78,55 18,81 2,64
480 74,71 22,16 3,13
600 73,42 23,69 2,89
1440 68,29 27,92 3,79

16. tAblazat: Mérés hexanban, 60°C-otharomkomponeng model)

(azi-edik komponens moltortjg(t-vel van jeldlve i=1,2,3))

Kiindulasi pontok szama: 82
i ki /s™/ j m_ | r(k, Km)
1 (1,525 + 0,039)[10° 2 1 0,8902
2 (3,713 £ 0,147)110° 3 1 -0,4279
3 (2,072 + 0,460)10° 3 2 -0,3947
4 (4,559 + 1,526)10° 4 1 -0,3718
S, 0,0110 4 2 -0,3930
lg] /s/ 6,5131485010° 4 3 0,9207

17. tAblazat: A becsult paraméterek értékei a 16. tablazat adatai

(a sebességi egyutthatok jeloléseit 4d2. fejezét
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komponensek szama: 3 reakciok szama: 4 mérési pontok szama: 16

t /min/ di(t) d,(t) ds(t) da(t)
0 98,57 0,16 0,99 0,28
10 82,06 1,04 14,62 2,28
20 74,79 0,98 20,91 3,32
40 67,89 1,24 26,78 4,09
60 68,37 1,18 26,59 3,85
75 67,49 0,90 27,68 3,89
90 68,55 1,17 26,56 3,71
120 67,47 1,05 27,30 4,18
140 66,67 1,24 28,22 3,86
160 64,73 1,96 29,11 4,54
180 67,73 1,25 27,05 3,97
240 66,70 1,61 27,71 3,99
360 65,12 1,90 27,02 3,93
480 65,49 2,15 28,30 4,07
600 64,89 2,41 28,50 4,21
1500 61,11 4,89 29,53 4,46
2160 64,76 5,92 25,61 3,71

18. tablazat:Mérés benzolban, 80°C-ofmégykomponeng model)

(azi-edik komponens moltortje(t)-vel van jeldlve i=1,2,3,4))

Kiindulasi pontok szama: 91
i ki /s j m | r(k, kp)
1 (3,284 +0,246)10° | 2 1 | 09429
2 (7,823 +0,625)10° | 3 1 | -0,3406
3 (6,309 + 2,980)[10° | 3 2 | -0,3250
4 (1,030 +0,510)10° | 4 1 | -0,3125
5 (1,652 + 0,536)[10° | 4 2 | -0,3201
6 (1,591 +0.907)10° | 4 3 | 0,9560
s, 0,0197 5 1 | 0,9839
lgl/s/ | 2,184447471*10" 5 2 | -0,3121
5 3 | -0,3102
5 4 | -0,3017
I ~ 6 | 1 | -0,3041
™~ - — 6 | 2 | 0,867
- ~ 6 3 | 0,0135
- ~ 6 4 | 0,0358
6 5 | 0,0207

19. tabl4zat: A becsult paraméterek értékei a 18. tablazat adatai

(a sebességi egyutthatok jeloléseit 4d2. fejezet
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