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1 Reaccion en cadena

1.1 Ecuaciones de cinética quimica

El objetivo de este TP es observar la evolucion de las concentraciones de reactivos y los
productos de una reaccién en cadena.
Si consideremos las reacciones (de orden 1) A — B — C de las constantes k; y k.
Entonces, podemos escribir las diferentes ecuaciones cinéticas:

[A] = —h[A
[B] = ki [A] - kz[B] (1)
[C] = ko[ B]

Cuya solucién analitica esta dada por:

[A] (t) = Age™™!

[B] () = %e—klt + (k2Bo — k1(Boy + Ap))e*2t (2)
[C](t) = Ao — [A] () — [B] (t)

1.2 Simulacion de la reaccién bajo Scilab

Pregunta 1 Al escribir las funciones en un archivo apropiado y los comandos en otro
archivo, se hace la simulacion de la evolucion de las concentraciones de las tres especies
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quimicas a partir de las expresiones tedricas de estas concentraciones (sistema 2). Podemos
tomar Ag =1, Bo=Cy =0, ky =10 y ks = 1. (Un buen tiempo de simulacion es entonces

tf=6).
Pregunta 2 Implementar el sistema dindmico (sistema 1).

//funcion que define el sistema de EDO
function xdot=chaine(t,x)

xdot (1)=-k1x*x(1);

xdot (2)=k1x*x(1)-k2*x(2);

xdot (3)=k2*x(2) ;
endfunction

//funcion de la solucion exacta del sistema de EDO
function a=aexact(t)
a=al*exp (~klxt) ;
endfunction
function b=bexact (t)
b=1/(k2-k1) * (k1*xa0*exp (-k1*t)+(k2*b0-k1* (a0+b0) ) *exp (-k2*t) ) ;
endfunction
function c=cexact(t)
c=al0-aexact (t)-bexact (t);
endfunction

//Parametros
al0=1;
b0=0;
ki1=1;
k2=10;
pas=0.1;
tf=6;
X0=[a0;b0;0];
t=0:pas:tf;

//Solucion exacta

A=aexact(t);

B=bexact (t);

C=cexact(t);

xset ("window",0)

xbasc()

leg="'AQBQC';

plot2d([t',t',t'],[A',B',C'],[7,9,3],'121" ,1leg);
xtitle('Concentracién tedérica de las especies ABy C','t')



//Solucion numerica del sistema EDO

X=0de (X0,0,t,chaine);

xset ("window",1)

xbasc()

leg="'AGBQC';

plot2d([t',t',t'], [X(1,:)',X(2,:)",X(3,:)'],[7,9,3],'121"',1leg);
xtitle('Concentracién calculada por ODE de las especies ABy C','t')

//comparacion de soluciones

xset ("window",2)

xbasc()

leg="'AGBGC';

plot2d([t',t',t"'], [X(1,:)'-A",X(2,:)'-B"',X(3,:)'-C'],[7,9,3],'121",1leg);
xtitle('Diferencias entre las concentraciones calculadas por ODE y las concentraciones

Pregunta 3 Las grdficas de la evolucion de las concentraciones de acuerdo con los dos
sistemas anteriores se muestran a continuacion. También se hace el graifico de las diferencias
entre los resultados de los dos sistemas.

Pregunta 4 Reanude la simulacion variando las concentraciones iniciales asi como las con-
stantes de reaccion.

Pregunta 5 Encuentre de nuevo las graficas de la simulacion con la variacion de los parametros
y comparelas con las grdficas anteriores. Qué se puede concluir?

2 Analisis de estabilidad del sistema



Concentracion tedrica de las especies ABy C
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Figure 1: Concentracién tedrica de las especies
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Concentracion calculada por ODE de las especies ABy C
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Figure 2: Concentracién calculada con ODE de las especies




Diferenccias entre las concentraciones calculadas por ODE y las concentraciones tedricas
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Figure 3: Diferencias



