Rozwiazywanie zagadnien rownowagi chemicznej

Stynna metoda syntezy wykorzystywana przez Waltera W. na jednym z ostatnich
etapow wykorzystywata podstawowa metode syntezy meﬂMy skladnika D:

W tej reakcji najbardziej krytyczny jest proces AR iy '%u.... METYLACJA
FENYKLOACETONU!!! To powszechny proces!!! Mozma go znalezé na Wikipedii. Nie
mozecie cenzurowac wszystkich nazwy, ktérych nie rozumiecie!

...No dobra, niech wam bedzie...

W tej reakcji najbardziej krytyczny jest proces A + B > C, ktdry prowadzi si¢ az do ustalenia
rownowagi chemicznej wyrazonej rOwnaniem:
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Przy zatozeniu znanego poczatkowego stezenia sktadnika A i B wynoszacych odpowiednio
[Ag] 1 [Bg] rownanie to mozna sprowadzi¢ do formy rownania nieliniowego:
[C]

YD =T =enas =iep ~ ¢

Dla PRZYKLADOWY CH warto$ci [A] = [B] =2 mol/dm3i K =0,1265 dm3/mol, rownanie to
mozna narysowac na wWykresie przedstawionym na ponizszym rysunku.

Rozwigzanie problemu polega na znalezieniu miejsca zerowego wspomnianej funkcji. Do
dzieta!

PS. Nie szukamy rozwigzania analitycznego! Szukamy metody znalezienia przybliZzonej
warto$ci [C], dla ktorej funkcja y jest dostatecznie bliska zeru!
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Funkcje rzeczywiste i dyskretne

O to funkcja y(x) = x*-3:

v
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Funkcja ta jest funkcja ciagla i jej dziedzing sa wszystkie liczby rzeczywiste. Czyli mozemy
policzy¢ wartos¢ funkcji dla kazdej liczby rzeczywistej. Oznacza to bardzo wiele liczb. Mnigj
wigcejnieskonczonos¢liczb catkowitych, pomigdzy ktdrymi znajduje si¢ nieskonczonos¢ liczb
rzeczywistych. Jak latwo si¢ domysli¢, praca natakiej ilosci liczb zajela by bardzo duzo czasu.
Ba, nawet gdybysmy chcieli przechowaé¢ w pamigci komputera doktadng warto$¢ pojedynczej
liczby niewymiernej, np.: 2 , potrzebowaliby$my na to nieskonczong liczbe pamigci, nie
mowiac juz o tym, ze najpierw potrzebowaliby$my tyle samo czasu by jag policzy¢.



Poniewaz ludzie dysponuja jedynie ograniczong liczba czasul, a komputery majg ograniczong
pojemnos¢, konieczne bylo zastosowanie pewnych uproszczen. Pierwszym z nich jest
zapisywanie liczb jedynie w uproszczonej formie. | tak nasz pierwiastek moze zosta¢
przechowany w pamigci komputera jako: 1.41421356237310-10°. Drugim z nich, jest
rezygnacja z proby obliczenia wszystkich wartosci funkcji. Obliczamy i zapisujemy jedynie
wartosci w pewnych charakterystycznych punktach:
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Tak zapisane funkcje nazywamy dyskretnymi!

Te charakterystyczne punkty, dla ktorych liczymy 1 przechowujemy wartosci naszej funkcji sg
nazywane wezlami sieci przestrzennej. W przypadku struktur dwu i tréjwymiarowych
rzeczywiscie wyglada to jak sie¢, jednak w interesujacym nas przypadku jednowymiarowym
jest to 0§ wspotrzednych, jak na rysunku ponizej. Kazdy z tych weztow musimy doktadnie
scharakteryzowaé. Oprdcz informacji o polozeniu punktu na osi, zazwyczaj oznaczanej
symbolem x, kazdemu z nich przypisuje si¢ takze numer pozwalajacy na tatwe odnoszenie si¢
do konkretnego wezta. W zapisie matematycznym numer ten zazwyczaj znajduje si¢ w dolnym
indeksie. I tak: Polozenie pierwszego wezla zapisuje si¢ jako: X, . A warto$¢ naszej funkcji w

dowolnym i-tym wezle zapiszemy jako:

Yi = y(%) = Xi2 -3.

Kolejnym bardzo przydatnym parametrem jest odlegto$¢ miedzy wezlami, zazwyczaj
nazywana krokiem przestrzennym i zapisywana jako: h lub Ax (delta jak zmiana parametru x).

! Nie dotyczy panw dziekanacie.



Pochodne —iloczyny réznicowe

Jak doskonale pamigtacie, pochodne informuja nas jak szybko zmienia si¢ wartos$¢
funkcji wraz z zmiang wartosci jego argumentéw. Jedna z popularnych definicji méwi, ze jest
to warto$¢ tangensa konta nachylenia, prostej stycznej do funkcji w danym punkcie. Istnieje
wiele sposobOw wyprowadzenia wzoru na pochodna. Jeden z nich rozpoczynasi¢ od szeregu
Taylora:

f 3 h ., h? _, h" o
(x+h) = f(x)+ﬁ f (x)+§ f (x)+...+m f(x)+R,(x,a) .
Jezeli dokonamy aproksymacji pierwszego rzedu, czyli uproscimy réwnanie jedynie do cztonu
zawierajacego pierwszg pochodng, otrzymamy rownanie, ktore w prosty sposéb mozna bedzie
przeksztatci¢ do wyrazeniana pierwsza pochodna:

fu+h):fay+%fx@,

f(x+h)—f(x)
- :

£/(x) =

Takie wyrazenie nosi nazwe iloczynu réznicowego W przod, a otrzymang wartoscig jest
pochodna prawostronna. Dlaczego w prz6d? Poniewaz matematycy szybko wpadli na
pomysl, ze do liczenia pochodnej mozna wykorzysta¢ takze ujemnych wartos$ci kroku
przestrzennego, h i po przeksztalceniach otrzymac rownanie na pochodna lewostronna, dang
ilorazem réznicowym w tyl:

f(x)— f(x—h)

f(x) = .

Dlaczego? Poniewaz mozna. Poniewaz czasami takie wyrazenie spisuje si¢ lepiej niz iloraz
roznicowy w przod.

Jakby tego byto mato, mozemy poprawi¢ doktadnos¢ naszych obliczen wykorzystujac takze
drugg pochodng z szeregu Taylora. Po nieco bardziej skomplikowanych obliczeniach
otrzymujemy 2 bardzo wazna wyrazenia. Na pochodna centralng oraz wyrazenie na druga
pochodng funkcji:

f(x+h)— f(x—h)
2h ’
f(x—=h)=2f(x)+ f(x+h)

h? '

£/(x) =

£7(x) =

Wszystkie powyzsze wyrazenia, wykorzystuje si¢ nie tylko do obliczania pochodnych dla
funkcji dyskretnych, ale rOwniez do obliczenia przyblizonej warto$ci pochodnej dla zwyktych
funkcji arytmetycznych (np. jezeli nie mamy czasu ich liczy¢ w tradycyjny sposob).



