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Vorwort

Im letzten Frdhjahr, als wir zum ersten Mal auf die Themenwahl der Maturaarbeit
angesprochen wurden und dariber informiert worden sind, war mir von Beginn an
klar, in welchem Fach dies geschehen sollte. Chemie ist eines meiner liebsten
Facher und auch eines meiner starksten. Ich brauchte lange, um auf ein geeignetes
Thema zu stossen. Ich wollte etwas Praktisches untersuchen. Ein Thema bei dem
ich einige Zeit im Labor beim Experimentieren verbringen konnte. Ausserdem wollte
ich ein Thema, das aus dem ganz normalen Alltag stammt. So bin ich auf das
Vitamin C gestossen. Es ist ein sehr vielseitiger Stoff, mit dem jedermann fast taglich
in seinem Leben konfrontiert wird. So war also das Grundthema meiner Arbeit
bestimmt. Bei meinen Nachforschungen in Bichern, dem Internet und einigen
Nachfragen bei Chemikern des kantonalen Amts fur Lebensmittelkontrolle und
solchen der ETH Zirich beim Departement Agrar- und Lebensmittelwissenschaften
erfuhr ich, dass die Ascorbinsaure ein sehr empfindliches Molekul ist. Es ist
empfindlich gegeniiber Hitze, Wasser, Licht und Sauerstoff.! Mich interessierte, wie
das Vitamin C am besten erhalten und konserviert werden konnte. Welche
Konservierungsmethode ist die schonendste? Wie bleibt das Gemise mdglichst
gesund? Mit der ,lodometrischen Bestimmung von Ascorbinséure*® war auch bald
eine einfache Methode gefunden, mit der die Menge von Vitamin C in einer Lésung
bestimmt werden konnte. Ich verbrachte zwei Nachmittage mit Herrn Steiger im
Chemielabor der Kantonsschule Schaffhausen und die Kontrollexperimente klappten
prima. Doch schon bald stiessen wir auf Probleme. Denn nicht nur wenn in der
Lésung Vitamin C vorhanden ist, farbt sie sich blau sondern auch wenn kein Vitamin
C vorhanden ist. Somit muss man absolut sicher sein, dass die Losung
Ascorbinséure enthalt. Diese Sicherheit war jedoch beim Versuch zur Bestimmung
des Vitamin C-Gehalts im Apfel nicht gegeben. Die Lésung verfarbte sich, aber man
konnte nicht sagen, ob sie wenig Vitamin C enthélt oder gar keines. Um diesem
Problem auf den Grund zu gehen, hat Herr Steiger einen deutschen Professor
angefragt. Es folgte ein harter Schlag:

Guten Tag Herr Steiger,
Urlaubsbedingt antworte ich etwas verspatet.

Das grosste Problem ist der Aufschluss der Apfel. Denn die Ascorbinsédure befindet sich in den Zellen
und dazu auch noch in Vesikeln. Deshalb muss man den Apfel zun&chst zerkleinern und dann fein
homogenisieren. Dazu gibt es in der Lebensmittelchemie genaue Vorschriften, die in einem
Schullabor schon aus apparativen Grinden kaum zu erfillen sind. Wichtig ist auch ein Schutzgas.

Wenn die Homogenisierung des rohen Apfels nicht gut genug gelungen ist, findet man
erfahrungsgemass das paradoxe Ergebnis, dass durch das Kochen des Apfels die
Ascorbinsdurekonzentration zunimmt - weil jetzt die Zellen aufgebrochen sind und die in ihnen
verschlossenen Ascorbinsauremolekile freigesetzt haben. Das ist besonders der Fall, wenn zum
Kochen ein die Oxidation verhindernder Schnellkochtopf genommen wurde.

' Tabula Nr.2, 2004
Z http://www.grin.com/e-book/102633/iodometrische-bestimmung-von-ascorbinsaeure-vitamin-c

4



Zur Frage der Testsicherheit: Sicher gehen Sie nur, wenn Sie zur Bestimmung einen Enzymtest
verwenden. Denn lodat reagiert natirlich auch mit anderen, leicht oxidierbaren Substanzen (von
denen es aber verglichen mit ASscH2nicht zu viel gibt).

Mit herzlichen Grissen in die Schweiz

R. Blume
Somit war das Thema also schlagartig gestorben.

Herr Steiger hat mir in dieser Zeit sehr geholfen und mich auf die chemische
Reaktionskinetik aufmerksam gemacht. Diese und das chemische Gleichgewicht
waren damals auch gerade unser aktuelles Thema im Chemieunterricht. Zu Beginn
war ich etwas skeptisch und wusste nicht so recht, was ich von dieser theoretischen
Rechnerei am Computer halten sollte, doch mit der Zeit hat es immer besser
geklappt und auch begonnen mir Spass zu machen.



1. Einleitung

Das Ziel der Arbeit ist es, einige grundlegende chemische Reaktionen mit Hilfe von
Excel® zu simulieren. Es beginnt bei der einfachsten aller Reaktionen A—B, einer
Reaktion nullter Ordnung und endet bei einer Reaktion zweiter Ordnung. Die
Reaktionsordnung entspricht der Summe der Potenzzahlen der Konzentrationen in
der Differentialgleichung fiir die Reaktionsgeschwindigkeit.*

Es soll auch bei den meisten Reaktionssimulationen anhand von einem mehr oder
weniger chemischen Beispiel die Verwendung der Simulation aufgezeigt werden. Ziel
ist es, die Simulation méglichst einfach zu halten. Bei allen Reaktionstypen ware es
maoglich, die Simulation Uber die Zeitgesetze und die damit verbundenen
Differentialgleichungen durchzufiihren. Doch da dies gute Mathematikkenntnisse
voraussetzt, versuche ich diese, soweit wie mdglich, zu umgehen, um die
verschiedenen Reaktionstypen auch Personen ohne allzu gute
Mathematikfertigkeiten veranschaulichen zu koénnen. Dazu habe ich ein eigenes
Modell entwickelt. Dieses ist leicht zu handhaben und liefert gute Resultate. Es soll
also geklart werden, ob Excel ein gutes Instrument ist, um chemische Reaktionen zu
analysieren.

® Excel: Programm aus dem Office-Paket von Microsoft

* http://www.chemieunterricht.de/dc2/rk/
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2. Modell

Bei allen folgenden Reaktionen, die mit Excel simuliert werden sollen, benitze ich
ein einfaches Modell. Ausgegangen wird dabei von einem Reaktionsbehdlter, der
eine bestimmte Anzahl an Kugeln enthélt. Diese Kugeln reprasentieren die Atome
respektive Molekile der Reaktanten. Die Zeit wird anhand von Ziehungen simuliert.
Bei jeder Ziehung wird eine Kugel aus dem Behélter gezogen, welche daraufhin, so
wie in der Reaktionsgleichung vorgeschrieben, reagiert.

Um dieses Modell zu veranschaulichen hier ein kleines Beispiel. Die
Reaktionsgleichung sieht folgendermassen aus: Rot- Blau. Zu Beginn ist also das
gesamte Gefass nur mit roten Kugeln gefillt. Wird eine rote Kugel gezogen, reagiert
sie zu einer Blauen und wird danach zuriick in die Schale gelegt. Falls nun eine
blaue Kugel gezogen werden sollte, geschieht mit dieser nichts und sie wird
unverandert auch wieder zurtickgelegt. Um die Resultate besser veranschaulichen
und untersuchen zu kénnen, werden sie in einem Konzentrations-Zeit-Diagramm
dargestellt. Wie schon oben erwahnt wird hier die Zeit durch die Anzahl Ziehungen
ausgedruckt.

Die Hauptidee hinter diesem Modell ist die Wahrscheinlichkeit. So kdénnen die
Differentialgleichungen ,umgangen“ werden und es ist fur jedermann nachvollziehbar
und anwendbar. Interessant ist auch, wie die Kurven beeinflusst und verschoben
werden konnen. Deshalb wird bei all den Reaktionen auch eine
Umsetzungskonstante k betrachtet. Diese ist oftmals nur aus Experimenten
ersichtlich, zeigt aber schon wie die Graphen verandert werden kénnen. Wenn k=1
bedeutet dies, dass bei jeder Ziehung exakt eine Kugel gezogen wird. Falls k=2
erwischt man 2 Kugeln. Somit ist ein k<1 nicht sinnvoll. Es muss jedoch beachtet
werden, dass das k beim Wahrscheinlichkeitsmodell nicht mit dem Ubereinstimmt,
das man Uber die Differentialgleichungen erhalt.



3. Simulation einer Reaktion nullter Ordnung

Folgende Reaktion wird betrachtet und soll mit Excel simuliert werden:

A—B

Die Reaktionsgeschwindigkeit ist unabhéngig von den Konzentrationen der
beteiligten Substanzen und nur von der Geschwindigkeitskonstante abhangig. Dazu
gehoren beispielsweise photochemische Reaktionen oder katalytische Reaktionen.®

Um diese Reaktion zu simulieren, werden drei verschiedene Spalten bengtigt. Die
erste Spalte beinhaltet die Anzahl Ziehungen. Diese werden einfach von 0 immer in
Einerschritten erhdht. In der zweiten Spalte wird die Anzahl von A und in der dritten
die Anzahl von B angegeben. Die Umsetzungskonstante k wird erstmals gleich eins
gesetzt.

Das Ganze sieht dann folgendermassen aus:

|Ziehungen Anzahl A |AnzahIB

Daraufhin werden die Zahlen eingetragen, die schon von Anfang an und ohne
Berechnungen bestimmt werden konnen. Ich gehe von anfanglich 200 Kugeln aus
(so auch bei allen spater folgenden Simulationen). Diese Zahl ist willktrlich gewahlt
und dient hier nur zur Veranschaulichung und kann spéter beliebig verandert werden.

Die Konzentrationsveranderung ist auch nur abhangig von k. Substanz A verhalt sich
also so:

Ca(¥) = Cp(x =1~k
Und die Konzentration von B berechnet sich so:

Cg(X) =Cg(x—D+k

> http://de.wikipedia.org/wiki/Kinetik_(Chemie)#Reaktionen_nullter_Ordnung
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Wendet man dies nun auf die konkreten Zahlen an erhalt man nachstehende Tabelle

(Teilausschnitt):

A B C
Ziehungen |Anzahl A Anzahl B
10 200 0
211 =B1-k=199 =Cl+k=1
3|2 =B2-k=198 =C2+k=2
413 =B3-k=197 =C3+k=3

In einem Diagramm dargestellt sieht das Ganze so aus:

250

200

150 -

—e—Anzahl A
100

—=— Anzahl B

Konzentration

50 -

A->B

D 100 200 300 400

-50

Ziehungen

Diagramm 1 Reaktion nullter Ordnung, k=1

Substanz A nimmt linear ab und B linear zu. Mit einem ,Wenn-Befehl* in Excel
erreicht man, dass die Konzentration von A nicht negativ wird und Substanz B nicht
Uber die 200 hinausschiesst. Die Konstante k entspricht den Steigungen der
Geraden.



4. Simulation einer Reaktion erster Ordnung

Folgende Reaktion soll mit Excel simuliert werden:

A—B

Die Reaktionsgeschwindigkeit ist, im Gegensatz zur Reaktion nullter Ordnung, von
der Konzentration des Eduktes abhangig.

Verwendet wird die bekannte Tabelle aus Kapitel 3.

Also kann die Anzahl A zur Ziehung null (ca(0)) eingetragen werden. Daraus folgt
natdrlich auch cg(0). Bei der ersten Ziehung wird absolut sicher Substanz A gezogen.
Bei der zweiten Ziehung ist es nicht mehr sicher, dass eine rote Kugel gezogen

werden kann.
Um ca(X) (Anzahl A zur Ziehung x) zu berechnen, wird folgende Formel verwendet:

Cax=1)

a9 =y (x-D =k 25

Sie setzt sich aus der Anzahl A zur Ziehung x-1 und der Bildungsrate von B
zusammen. Da die Konzentration der Substanz A zwangslaufig abnehmen muss,
wird die Bildungsrate von B subtrahiert.

Die Anzahl B zum Zeitpunkt x lasst sich dann sehr einfach folgendermassen
berechnen:

Cs(X) =€, (0) —cA(X)

Dabei wird von der anfanglichen Anzahl Kugeln A die Anzahl Kugeln A zum
Zeitpunkt x subtrahiert.

Oder etwas schwieriger, wie bei ca(x), wieder tUber die Wahrscheinlichkeit:
Ce(X) =Cg(x—1) +k

Hierbei wir zu cg(x-1) die Bildungsrate von B addiert, da diese automatisch
zunehmen muss, wenn A umgesetzt wird und abnimmt.
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Aus diesen Berechnungen folgt dann diese Tabelle:

A B C
Ziehungen |Anzahl A Anzahl B
10 200 0
2|1 =B1-k*B1/$B$1=199 =C1+k*C1/$C$1=1
3(2 =B2-k*B2/$B$1=198.005 =C2+k*C2/$C$1=1.995
413 =B3-k*B3/$B$1=197.014975 |=C3+k*C3/$C$1=2.985025

Aus den Spalten wird nun folgendes Diagramm produziert:

250

200

150 4 —e— Anzahl A

Konzentration

50 -

0 T T T
0 200 400 600 800 1000 1200

Ziehungen

Diagramm 2 A—B, k=1
Die Konzentration von Substanz A beginnt sofort zu sinken, da sie zu B umgesetzt

wird. B steigt somit an. Schlussendlich pendelt sich die Reaktion dann ein. Dies,
wenn alles A umgesetzt ist und nur noch B vorhanden ist.
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4.1 Simulation Uber eine Exponentialfunktion

Die Reaktion 1. Ordnung entspricht, wie man aus dem Graphen ablesen kann, einem
exponentiellen Wachstum respektive exponentiellen Zerfall. Bei einer Reaktion erster
Ordnung handelt es sich um katalytische oder radioaktive Zerfalle.®

Dies kann auch aus der Differentialgleichung, die die Umsatzgeschwindigkeit von A
beschreibt, ersichtlich gemacht werden. Diese Differentialgleichung lautet:

dc, (t)
= =-k*c,(t
V= A(t)

Integriert man diese Gleichung erhdlt man das Zeitgesetz der
Konzentrationsverédnderung von A:

Calt) =c,(0)*e™
Dies ist die Gleichung eines exponentiellen Zerfalls.

Cs(x) wird tber die Differenz zu ca(0) berechnet:
Cg (1) =CA(0) —calt)

Da c,(t) =c,(0)*e™:

C(t) =ca(0)—C,(0)* ™ =c, (0)* (1-€™)

Jetzt kann man die Simulation mit diesen Formeln in Excel durchfihren. Einzig k ist
noch unbekannt, kann aber durch Probieren herausgefunden werden.

So sieht das Beschriebene in Excel angewandt aus, wenn zu Beginn k=1
angenommen wird.

A B C

t |Anzahl A Anzahl B
1|0 (200 0
211 |=$B$1*EXP(1)"(-k*A1)=73.5758882 =$B$1*(1-EXP(1)N(-k*A1))=126.424112
312 |=$B$1I*EXP(1)(-k*A2)=27.0670566 =$B$1*(1-EXP(1)N(-k*A2))=172.932943
413 |[=$B$1*EXP(1)\(-k*A3)=9.95741367 =$B$1*(1-EXP(1)"\(-k*A3))=190.042586

® http://de.wikipedia.org/wiki/Kinetik_(Chemie)#Reaktionen_erster_Ordnung
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Hier das zugehdrige Diagramm:

250

200 é

150

—e— Anzahl A
100
—=—Anzahl B

50

Konzentration

0

200 400 600 800 1000 1200

-50

t

Diagramm 3 cat)=ca(0)*e™ und ca(t)=ca(0)*(1-e™), k=1

An den Zahlenwerten und dem Diagramm erkennt man, dass dies noch nicht der
Reaktion 1. Ordnung entspricht, die vorher tber die Wahrscheinlichkeit berechnet
wurde. Dies liegt an k, das vorher einfach als 1 angenommen wurde. Durch
Probieren muss jetzt das richtige k gefunden werden. Damit man dieselben Resultate
wie oben erhalt, muss k=In(200/199)=0.005013 sein.

Dann erhalt man diese Werte:

A B C
t |Anzahl A Anzahl B
1/0 (200 0
2|1 |=$B$1I*EXP(1)N(-k*A1)=199 =$B$1*(1-EXP(1)N(-k*Al))=1
312 |=$B$2*EXP(1)"\(-k*A2)=198.005 =$B3$1*(1-EXP(1)\(-k))=1.995
4|3 |=$B$3*EXP(1)"(-k*A3)=197.014975 |=$B$1*(1-EXP(1)*(-k*A3))=2.985025

Dieses Diagramm wird mit den Werten erstellt:
13



250

200
c
2 150 -
© —e— Anzahl A
c
—=— Anzahl B
N 100 |
©]
¥
50 -
0

0 200 400 600 800 1000 1200

Diagramm 4 ca(t)=ca(0)*e™ und cg(t)=ca(0)*(1-e™), k=0.005013

Die Werte und das Diagramm entsprechen genau denjenigen einer Reaktion erster
Ordnung. Also kann die Reaktion erster Ordnung uber die Wahrscheinlichkeit oder
aber Uber diese Exponentialfunktionen simuliert werden:

Calt) = C,(0)* 0%

CB (t) = CA (O) * (1_ e—0.005.13t)

14



4.2 Lineare Beziehung

Tragt man bei einer Reaktion erster Ordnung den In(ca(t)) gegen die Zeit in ein
Diagramm ein, erhalt man eine Gerade. Dabei spricht man von einer linearen
Beziehung. Diese wird oftmals benutzt, um die Ordnung einer Reaktion
herauszufinden. Erhalt man eine Gerade, wenn man den In() der
Konzentrationsmessungen gegen die Zeit aufzeichnet, handelt es sich um eine
Reaktion erster Ordnung.

Das soll an der Abnahme von Substanz A gezeigt werden. Ca(t) wird tber die
bekannte Formel berechnet:

— _1\ _ *CA(X_]-)
a0 =0, (x -1~k 0D

Ca(0) wird als 200 gesetzt und k betragt 1. Man erhalt diese Zahlen:

A B C
Ziehungen |Anzahl A In(A)
10 200 =In(B1)=5.29831737
211 =B1-k*B1/$B$1=199 =In(B2)=5.29330482
32 =B2-k*B2/$B$1=198.005 =In(B3)=5.28829228
413 =B3-k*B3/$B$1=197.014975 |=In(B4)=5.28327974

In einem Diagramm dargestellt:

;

In(Konzentration)

0 T T T T T
0 200 400 600 800 1000 1200

Ziehungen

Diagramm 5 Lineare Beziehung, k=1

Man erhélt eine lineare Abnahme. K entspricht der Steigung der Geraden.
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4.3 Reaktion von CaCO ; mit Salzsaure ’

Um das Ganze zu veranschaulichen, wird die Simulation einer Reaktion erster
Ordnung nun bei einer konkreten chemischen Reaktion verwendet.

Dazu habe ich die Reaktion von Marmor mit Salzsaure ausgewahlt.
CaCO,(s) + 2H,0" (aq) I - Ca*" +3H,0(l) + CO, (g)

Versuchsmaterialien:

Erlenmeyerkolben, Salzsaure (c(HCl)=2mol/l), Marmor, Waage

Versuchsanordnung:

Erlenmeyerkolben

Marmor

Salzsaure

.~ Waage

v

Abbildung 1 Versuchsaufbau der Reaktion von Marmor mit HCI

Durchfiihrung:

Zu 40 ml 2 molarer Salzsaure (HCI) werden 20 g Marmor (CaCOs) in kleinen
Brockchen gegeben. Sofort startet man die Stoppuhr. Uber die Waage wird die
Masse des entwichenen Kohlendioxids gemessen.

Beobachtung:

Die Salzsaure und der darin enthaltene Marmor beginnen zu schdumen. Nach einer
gewissen Zeit stoppt die Schaumbildung. Kleine Marmorreste bleiben in der Loésung
zurick.

" http://rainer.ch/p2.html
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Messungen:

Messung 1:

t(min) 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
m(CO,)(g) |0 0.79 |1.25 |1.41 |151 |156 |1.6 1.62 [1.64 |1.66 |1.67
Messung 2:

t(min) 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
m(CO,)(g) |0 1.06 [152 |1.73 |1.83 |1.88 |1.93 |1.95 [1.99 [2.02 |2.05
Davon werden die Mittelwerte ermittelt:

t(min) 0 1 2 3 4 5 6 7 8 9 10
m(CO>)(g) |0 0.93 [1.39 |1.57 [1.67 [1.72 |1.765]1.785[1.81 [1.83 [1.85
Auswertung:

Da n(CO,) =m(CO,)/M(CO,) und n(CO,) =n(Ca*"):

n{(CO,) |0 0.021]0.0315|0.0357|0.038 |0.0391/0.0401|0.0406 | 0.0411|0.0416|0.042
n(Ca®")|0 0.0210.0315|0.0357|0.038 |0.0391|0.0401|0.0406 | 0.0411|0.0416|0.042
Da c .. (t) =n_.. ()/V 4:

c(Ca®") |0 0.525]0.7875|0.8925(0.95 |0.9775|1.0025(1.015|1.0275]|1.04 [1.05

Da n(H,0") =2*n(Ca*") und Nyo (O =N, o () =2*n .. (1)
respektive Chror 0 - Cyr o () =2*c_.. (1), gilt Coror (t) =2mol /1 =2*c_..(t):

c(Hs0%) |0

0.95

0.425

0.215

0.1

0.045

0

0

0
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In diesem Diagramm sieht man die Konzentrationswerte der HsO"-lonen:

0.9
0.8
0.7
0.6
0.4 <

0.3
0.2 .
0.1

Konzentration (mol/l)

t (min)

Diagramm 6 Messwerte Konzentration H;O"

Sieht man diese Darstellung, erscheint einem die Abnahme von HsO" wie der
exponentielle Zerfall bei der Reaktion erster Ordnung. Dies soll nun tGberprift werden
und zwar mit dem in Kapitel 4 erklarten Modell. Es soll also diese Formel zur
Berechnung verwendet werden:

Chor (t-1

c...t)=c, .(0)—-k*
H;0 H;0 CH30+ (0)

Dies sind die Resultate in einer Tabelle dargestellt, wenn k willkirlich als 0.2
angenommen wird:

A B

Konzentration H 307

0.95

=B1-k*B1/$B$1=0.76
=B2-k*B2/$B$1=0.608
=B3-k*B3/$B$1=0.4864
=B4-k*B4/$B$1=0.38912
=B5-k*B5/$B$1=0.311296
=B6-k*B6/$B$1=0.2490368
=B7-k*B7/$B$1=0.19922944
=B8-k*B8/$B$1=0.159383552
=B9-k*B9/$B$1=0.127506842

P OO ~NOOTh,WNLPE
RPOOINO|OAWINIF|T

o

Hier in einem Diagramm dargestellt:
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'\
0.9
0.8 N\
0.7 AN
' AW
0.6 c(H30+)
05 AN -
0.4 (] \ m  Messwerte
0.3 ~.
0.2 n e,
0.1 - o

Konzentration (mol/l)

t (min)

Diagramm 7 Vergleich Messungen mit Modell, k=0.2
Zum Vergleich sind auch die Messwerte aus dem Versuch eingetragen.

Das Modell ist der Realitat noch nicht sehr nahe. Doch das liegt an der
Geschwindigkeitskonstante k. Diese wurde beim Modell beliebig auf 0.2 festgesetzt.
Nun muss durch Probieren k bestimmt werden. Damit das Modell méglichst nahe an
die Realitat herankommit.

Das beste Resultat erzielt man etwa bei k=0.54. Das Ganze sieht dann so aus:

8
0.9
0.8 \

0.7 \\

0.6 \ —e—C(H30+)

0.5
0.4 x m  Messwerte
0.3

0.2
0.1
0 T T

t (min)

Konzentration (mol/l)

Diagramm 8 Vergleich Messungen mit Modell, k=0.54

Somit ware die Umsetzungskonstante dieser Reaktion qualitativ bestimmt. Das
Modell kann hier also gut angewendet werden. Man erreicht mit dieser Formel
beinahe die Versuchswerte:

Chor (t-2)
Cyor ©)

Aus dem Graphen kann herausgelesen werden, dass nach ungeféahr zehn Minuten,
die gesamten HzO'-lonen verbraucht sind. Sobald dies geschehen ist, stoppt die
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Reaktion. Dieses Verhalten zeigt sich auch beim Experiment. Die Schaumbildung
stoppt, sobald kein H30+ mehr vorhanden ist.

K lasst sich auch tber die lineare Beziehung bestimmen. Wie aber bereits im Kapitel
Wahrscheinlichkeitsformel eingesetzt werden kann. Bestimmt man das k Uber die
lineare Beziehung, muss danach die Exponentialfunktion verwendet werden, um das

gewlnschte Ergebnis zu erzielen.

Zur Erinnerung: dies ist die Exponentialfunktion fir den Zerfall:
Calt) =c,(0)*e™

Zuerst wird jetzt die lineare Beziehung aufgestellt. Dazu zeichnet man den ,In'
(Logarithmus zur Basis e)der Messungen gegen die Zeit t in einem Diagramm ein:

o In(c(H30+))
——Linear (In(c(H30+)))

In(c(H30+))
» (6)] >

t

Diagramm 9 Lineare Beziehung c(H;0")
Nun wird die Steigung, die k entspricht, berechnet:

k= (-0.0513) —(-2.3026) _
1s—-4s

-0.750433s* = k = 0.750433s™

Setzt man dieses k in die Exponentialgleichung ein und vergleicht es mit den
Messwerten, erhélt man ein solches Diagramm:
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Konzentration (mmol/l)

t

¢ Messung c(H30+)
—a— Modell c(H30+)

Diagramm 10 Vergleich Messungen mit Modell cH30+(t)=cH3o+(0)*e'k‘, k=0.750433

Auch mit dem berechneten k kommt man nahe an die Messergebnisse heran.
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4.4 Zerfall von Bierschaum 8

Hier wird ein witziges und anschauliches Beispiel aus dem Alltag betrachtet.
Untersucht wird der Zerfall von Bierschaum. Schenkt man Bier in ein Glas ein,
schaumt es auf. Der Schaum wird wieder flissig und ist nach einer bestimmten Zeit
komplett verschwunden. Der Theorie zufolge zerfallt der Schaum gemass einem
Zeitgesetz erster Ordnung:

V() =V (0)* e "
Dies nachzuweisen war die Motivation fur die Durchfiihrung des Experiments.

Versuchsmaterialien:

Bier, Messzylinder, Stoppuhr

Versuchsanordnung:

| Messzylinder

|

i TT———— Schaum

Bier

/

L ]

Abbildung 2 Versuchsaufbau

® Heinz Wambach — Materialien: Handbuch Kursunterricht Chemie Band 3 (1993), Kinetik des
Bierschaumzerfalles, S.164-167
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Durchfiihrung:

Das Bier wird in einen Messzylinder eingeschenkt. Dabei soll versucht werden,
maoglichst wenig Bier aber mdglichst viel Schaum im Messzylinder zu erzeugen. Da
es sich beim praktischen Experiment im Labor als sehr schwierig herausstellte, das
exakte abnehmende Schaumvolumen zu bestimmen, habe ich auf das ansteigende
Biervolumen gewechselt. Da der Schaum abnimmt, sich auflést und wieder flissig
wird, steigt der Bierpegel an. Im Gegensatz zum exponentiellen Zerfall des
Bierschaums erwarte ich also die aus 2.2 bekannte Wachstumskurve. Diese bildet
das Gegenstick zum exponentiellen Zerfall. Den ganzen Versuch fuhre ich mit drei
verschiedenen Biersorten und in je zwei verschieden grossen Messzylindern durch
um herauszufinden, ob der Durchmesser des Gefasses oder allenfalls die Sorte den
Anstieg des Bierpegels beeinflusst.

Beobachtung:

Sobald das Bier eingegossen wird, bildet sich eine hohe Schaumkrone Uber wenig
flissigem Bier. Der Schaum beginnt zu sinken und der Bierpegel zu steigen.

Messungen:

Hier sieht man die Messergebnisse graphisch dargestellt. Die exakten Tabellen
befinden sich im Anhang.

Denner Exportbier:

120

-+ 100

¢ mittlerer Messbecher

—m— grosser Messbecher

Volumen (ml)

0 100 200 300 400

Diagramm 11 Messwerte Denner Exportbier

Léwenbrau:
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120 180
160
100
140
E 80 120
P 60 100 | & mittlerer Messbecher
Q
g 80 —a— grosser Messbecher
S 40 60
40
20
20
0 0
0 100 200 300 400
t
Diagramm 12 Messwerte Lowenbréu
Budweiser:
120 250
100 200
= 80
E 150 :
S 60 ¢ mittlerer Messbecher
[3)
g 100 —m— grosser Messbecher
S 40
20 50
0 0
0 100 200 300 400
t

Diagramm 13 Messwerte Budweiser

Auswertung:
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Bei allen verschiedenen Messungen erkennt man ganz klar die erwartete Kurve.
Verwendet man Sekundarachsen zeigt sich, dass sich die Messungen aus dem
mittleren und grossen Messbecher kaum unterscheiden. Daraus folgt also, dass die
Grosse des Messzylinders wenig Einfluss auf die Geschwindigkeit des Anstiegs des
Bierpegels hat.

Nun mochte ich mein Modell noch auf das Experiment anwenden. Dazu verwende
ich die Messungen des Budweiser Biers, da diese besonders schon ausgefallen sind.
Bei allen anderen kann es analog gebraucht werden. Ich verwende es auch nur, um
die Messungen des grossen Messbechers zu simulieren, da zwischen den Gefassen
kaum ein Unterschied besteht.

Dazu wird das Volumen von Substanz A, also des Schaums bendtigt. Ich gehe
davon aus, dass das Schaumvolumen einfach der Differenz zwischen dem Bierpegel
und dem am Anfang eingeschenkten Biervolumen entspricht.

So sieht das Diagramm zu den Messungen von Budweiser, mit der Erganzung des
Schaums so aus:

250

200 -
?_5\ 150 —e— Messung
= Bienolumen
Q
% 100 + —=— Schaumwolumen
o
>

50
0 T T T
0 100 200 300 400
t

Diagramm 14 Messwerte Schaum und Bier

Nun werden die beiden Wahrscheinlichkeitsformeln benutzt, um das Modell zu
erstellen:

Vo (t =)
V )=V t-D-k* Vshaum\' — 4
a3 Veram (0)
Viier (1) =Vgie (t =D + kVSChaum—(t_l)
VSchaum (0)

Wie bei der Marmor Reaktion mit HCI muss auch hier das ideale k gefunden werden.

Bei k=2.7 erhalt man ein ansehnliches Resultat:
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300
250 1 a ¢ Messung
e ' Bienolumen
= 200 1 / = Messung
= 4 Schaumwolumen
& 150 ¢ _
% ’;r’? Modell Biervolumen
S 100 «
>
% Modell
50 | % Schaumwolumen
- /% LN ] m -
0 ‘ ‘
0 100 200 300 400
t

Diagramm 15 Vergleich Messungen mit Modell, k=2.7

Mit diesen Formeln erreicht man beinahe die Versuchswerte:

VSchaum (t B 1)

V, t) =V, 0)—27*
Schaum( ) Schaum( ) VSchaum (O)

(O) + 27* VSchaum (t _1)

B VSchaum (O)

VBier (t) =V

Das Modell kann also auch verwendet werden, um eine Alltagssituation zur
Veranschaulichung der Kinetik einer Reaktion erster Ordnung zu simulieren.

Kommt hier was hin ???, so leeeeeeer

Jetzt sollen noch die unterschiedlichen Biersorten verglichen werden. Die Stabilitat
und die Konsistenz des Bierschaums ist ein wichtiges Qualitatskriterium fur
Biertrinker. Je langer sich der Schaum im Glas halt, desto besser ist das Bier.®

Dazu berechne ich bei jeder Biersorte die Halbwertszeit. Je langer diese ist, desto
stabiler ist der Bierschaum und desto héher ist seine Qualitat.

Die Halbwertszeit bei einer Reaktion erster Ordnung berechnet sich so:

° Chem. Unserer Zeit, 2006, 40, S.338-344
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%k

K entspricht der biersortenspezifischen Zeitkonstante. Diese gilt es noch zu
bestimmen. Wie bereits in 4.2 erklart, entspricht k der Steigung der Geraden, die
man erhalt, wenn man den nattrlichen Logarithmus vom Schaumvolumen gegen die
Zeit aufzeichnet.

Ich erstelle also zu jeder Biersorte ein Diagramm mit der linearen Beziehung und aus
diesem kann k bequem abgelesen werden. Dazu verwende ich immer die Messwerte
aus dem grossen Messzylinder.

Zuerst wird das Denner Exportbier betrachtet. Es kostet in der Halbliterdose
90 Rappen und ist das billigste im Experiment. Daher erwarte ich hier auch die
geringste Halbwertszeit.

Hier das Diagramm mit dem naturlichen Logarithmus des Schaumvolumens gegen
die Zeit:

¢ In(Schaumwlumen)

—Linear
(In(Schaumwolumen))

In(Schaumvolumen)

N\
D 100 200 300 400

t

Diagramm 16 Lineare Beziehung Denner Exportbier

Eingezeichnet ist zuséatzlich eine lineare Trendlinie. Nun werden zwei Punkte
gewabhlt, die auf oder sehr nahe bei der Geraden liegen und zwischen diesen wird die
Steigung berechnet. Diese entspricht -k:

- 1.791750-1.386204 _
140s —180s

-0.010137s™ = k = 0.010137s*

Mit dieser Geschwindigkeitskonstante erhalt man nachstehende Halbwertszeit:

In(2)

=Y _-6838
% 0.010137s* S

Mit dem Léwenbrau und dem Budweiser wird genau dasselbe durchgefihrt.

27



Die Berechnungen zu den zwei verbleibenden Biersorten befinden sich im Anhang
(Kapitel 13.2.1 und 13.2.2)

Die Resultate in einer Tabelle dargestellt:

Biersorte Preis (Halbliterdose) K t,
Denner Exportbier |0.90 Franken 0.010137s™ 68.38s
Loéwenbrau 0.009665s ™ 71.72s
Budweiser 0.008136s™" | 85.2s

Die Biere kdonnen gut verglichen werden. Der Schaum des Budweisers halt sich am
langsten und der des Denner Exportbiers ist am wenigsten stabil.

Die erwarteten Resultate bestatigen sich. Der Schaum des billigsten Biers zerfallt am
schnellsten und der Schaum der teureren Sorten halt sich langer.

Als Richtwerte gebe ich hier die Werte aus einem Buch an: Ein sehr gutes Bier hat
Schaum mit einer Halbwertszeit >110 Sekunden. Bei einem guten Bier liegt der Wert
zwischen 91 und 110 Sekunden. Ausreichend ist die Bierqualitdt noch, wenn die
Halbwertszeit zwischen 71 und 90 Sekunden liegt.10

Demzufolge kann man die untersuchten Biere leicht in ihre Kategorie einteilen.

1% Heinz Wambach — Materialien: Handbuch Kursunterricht Chemie Band 3 (1993), Kinetik des

Bierschaumzerfalles, S.164
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5. Simulation einer Reaktion erster Ordnung mit
Ruckreaktion

Hier soll eine Erweiterung einer Reaktion erster Ordnung simuliert werden. Hinzu
komm die Ruckreaktion:

A—B
Wie bei der vorhergehenden Reaktion sind k; und k; zu Beginn gleich eins.

Damit hier ca(X) berechnet werden kann, muss die alte Formel weiter erganzt
werden. Diese sieht dann folgendermassen aus:

ca(x=D ,\ , Ca(x=D

CA(X):CA(X_l)_kl* CA(O) 2 CA(O)

Von ca(x-1) wird die Bildungsrate von B subtrahiert, zusatzlich wird die nun neu
vorhandene Bildungsrate von A addiert.

Bx kann auch hier tiber die Differenz zu 200 berechnet werden:
Cg(X) =Ca(0) —cA(X)
Oder aber so:

Ca(x=1) ,, , Calx-1)

CB(X):CB(X_l)_kZ* CA(O) 1 CA(O)

Die Bildungsrate von A wird von cg(x-1) subtrahiert und die Bildungsrate von B wird
addiert.
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Daraus folgt diese Tabelle:

A B
Ziehungen |Anzahl A

10 200

2|1 =B1-k;*B1/$B$1+k,*C1/$B$1=199

3|2 =B2-k;*B2/$B$1+k,*C2/$B$1=198.01

413 =B3-k;*B3/$B$1+k,*C3/$B$1=197.0299
C

Anzahl B

0

=C1-k,*C1/$B$1+k,*B1/$B$1=1

=C2-k,*C2/$B$1+k,*B2/$B$1=1.99

=C3-k,*C3/$B$1+k;*B3/$B$1=2.9701

Das daraus entstehende Diagramm liegt so vor:

—e—Anzahl A

—=— Anzahl B

Konzentration

0 T T T T

0 200 400 600 800 1000 1200

Ziehungen

Diagramm 17 A<=B, k;=1 und k,=1
Die Konzentrationen der beiden Substanzen A und B beginnen sich genau in der

Mitte einzupendeln. Das heisst, die Menge der Substanz A nimmt ab, die von B zu,
bis sie schlussendlich gleich gross sind.
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6. Simulation einer Folgereaktion erster Ordnung
Nun soll eine noch etwas komplexere Funktion simuliert werden:

A—B—-C

Die Umsetzungskonstanten werden wie immer zuerst gleich eins gesetzt.

Hier kommt eine vierte Spalte hinzu. Neu muss die Anzahl von Substanz C
betrachtet werden.

| Ziehungen |Anzahl A |[AnzahlB [AnzahlC |

Bei der ersten Ziehung wird wie Ublich eine Kugel A gezogen, die zu B reagiert. Bei
der zweiten Ziehung konnte nun jedoch eine Kugel der Sorte A oder B gezogen
werden. A wirde wieder zu B werden und B reagiert weiter zu C. Also muss auch die
Bildungsrate von Substanz C beachtet werden.

Um nun ca(X) zu berechnen, wird dieselbe Formel wie bei der Reaktion erster
Ordnung verwendet, denn die Bildungsrate von C nimmt keinen Einfluss auf den
Reaktanten A. Also:

- _1\ _ *CA(X_l)
CA() = cu(x-D -k =5 S

Wieder wird einfach von ca(x-1) die Bildungsrate von B subtrahiert.

Cg(x) wird aber durch das Vorhandensein von Substanz C beeinflusst. Und zwar
folgendermassen:

c (X) =c (X—1)+k * CA(X_l) —k.* CB(X_1)+CA(X_1)_CA(X)
T NN ¢4 (0)

Zu cg(x-1) wird die Bildungsrate von B addiert, gleichzeitig aber die Bildungsrate von
C subtrahiert. Dies da B zuerst zunehmen wird, danach aber abnimmt.

C lasst sich einfach so berechnen:
CA(X) =€, (0) —co(X) —C5(X)
Oder so berechnen:

Ce(Xx—D +c (x=1)-c ()
c,(0)

Cc (X) =cc(x=1) +k,

Die Bildungsrate von C wird zu cc(x-1) addiert.
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Setzt man alle diese Formeln ein, erhélt man eine solche Tabelle:

A B
Ziehungen |Anzahl A
10 200
2|1 =B1-k;*B1/$B$1=199
3|2 =B2-k;*B2/$B$1=198.005
413 =B3-k:*B3/$B$1=197.014975
C D
Anzahl B Anzahl C
0 0
=C1+k;*B1/$B$1-k,*(C1+B1-B2)/$B$1=0.995 =D1+k,*(C1+B1-B2)/$B$1=0.005
=C2+k,*B2/$B$1-k,*(C2+B2-B3)/$B$1=1.98005 =D2+k,*(C2+B2-B3)/$B$1=0.01495
=C3+k;*B3/$B$1-k,*(C3+B3-B4)/$B$1=2.95522463 | =D3+k,*(C3+B3-B4)/$B$1=0.02980038

Das Diagramm, das damit gebildet wird, sieht so aus:

250

200
S —+—Anzahl A
=) nzal
5 150
4= —=— Anzahl B
U]
N 100 Anzahl C
2

> \
0 . T T T

0 200 400 600 800 1000 1200

Ziehungen

Diagramm 18 A—B—C, k;=1 und k,=1

Die Konzentration von A beginnt sofort regelmassig zu sinken. Die Kurve von B steigt
zuerst an, fallt dann wieder, bis sie zusammen mit A O erreicht. Die Konzentration
von C steigt, bis sie schliesslich 200 erreicht, da zum Ende der Reaktion nur noch die
Substanz C vorhanden ist.
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6.1 Vergleich mit Mathematica **

Mathematica ist eine von der Firma Wolfram Research hergestellte Software. Es ist
eines der meist benutzten naturwissenschaftlich-mathematischen Programme. Unter
anderem ist es nutzlich fur Berechungen und zur Darstellung von Graphen.

Diese Simulation einer Folgereaktion erster Ordnung habe ich im Internet gefunden

und mdchte sie mit meinem Modell vergleichen. Das Mathematica Modell beruht auf
den Differentialgleichungen der Geschwindigkeitsgesetze.

So sieht die Reaktion in Mathematica aus:

ka K

A" BC

T T T T T
10F i e
| [
A —
. I
II| .-""f;- [Jf]
L >
| e
ek | ~ [#] -
o | -~
III /l'
r \ // (2]
06 / .
I \ Iy
§ i
\ I kE =20
S %
I _'l;" .-'./f'
04 PR A .
L ! -,'\ .-f
L .'I *
nar 4N -
o/ xf(( S
L/ i
.. // - —
00 = T | — |
] 2 4 6

Abbildung 3 Consecutive Exponential Decay (Wolfram Demonstrations Project)

“http://demonstrations.wolfram.com/ConsecutiveExponentialDecay/
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Das Verhéltnis von ka und kg betragt 2 (ka=2*kg). Folgende Differentialgleichungen
wurden verwendet:

dc, (t

Va = gt( ) ==k, ™ Ca(t)

Ve = dcgt(t) = kA * Ca (t) - kB * Cg (t)
dc. (1) .

Vo == ke "Cs(t)

Das sind die Losungen der Differentialgleichungen:

C(t) =c,(0)* e™

—Kpt kgt

e —-e
c.(t) =k, *c, (O)*—— >
B A Ca kB_kA
k,*e™ ' —ke™
kB _kA

Cg(t) =Co(0)* L+ )

Ich versuche nun mit meinem Modell exakt die gleichen Kurven zu erhalten.

Dazu verwende ich die Wahrscheinlichkeitsformeln aus 2.4. Damit man mdglichst
nahe an das Mathematica-Modell herankommt, missen die idealen
Umsetzungskonstanten k; und k, gefunden werden. Durch Probieren gelangt man
zum Schluss, dass das beste Resultat (das, das dem Mathematica Graphen am
nachsten kommt) mit k;=0.5 und somit k,=0.25 zustande kommt.

Mit diesen Umsetzungskonstanten erhalt man nachstehende Werte:

A B C

t Konzentration A Konzentration B
110 |1 0
210.5 |=B1-k;*B1/$B$1=0.5 =C1+k,;*B1/$B$1-k,*(C1+B1-B2)/$B$1=0.375
3|1 |=B2-k{*B2/$B$1=0.25 =C2+k;,*B2/$B3$1-k,*(C2+B2-B3)/$B$1=0.46875
4|1.5 |=B3-k;*B3/$B$1=0.125 |=C3+k;*B3/$B$1-k,*(C3+B3-B4)/$B$1=0.4453125
D
Konzentration C
0

=D1+k,*(C1+B1-B2)/$B$1=0.125

=D2+k,*(C2+B2-B3)/$B$1=0.28125

=D3+k,*(C3+B3-B4)/$B$1=0.4296875
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Damit erhalt man dieses Diagramm:

1
0.8
0.6 Konzentration A
Konzentration B
0.4 - \\ Konzentration C
0.2 - \
0
0 2 4 6 8 10

Diagramm 19 Vergleich Mathematica mit Modell, k;=0.5 und k,=0.25

Zum Vergleich hier nochmals der Graph aus Mathematica:
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Abbildung 4 Consecutive Exponential Decay (Wolfram Demonstrations Project)

Das Modell kommt der Mathematica Version sehr nahe. Mit dem
Wahrscheinlichkeitsmodell kann man den Konzentrationsverlauf einer Folgereaktion

erster Ordnung also ahnlich gut darstellen, wie mit den viel komplizierteren
Differentialgleichungen.
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7. Simulation einer Erweiterung der Folgereaktion e  rster
Ordnung

Auf allen vorhergegangenen Simulationen aufbauend lasst sich nun die folgende ???
ziemlich einfach durchfihren:

A—=B—-C
Die drei Umsetzungskonstanten werden erneut gleich eins gesetzt.
Wie bei der Folgereaktion werden hierfiir vier Spalten in Excel benétigt.

So lasst sich ca(x) berechnen:

— 1 *CA(X_l) *CB(X_l)
CA(X)_CA(X 1) kl CA(O) +k2 CA(O)

Man addiert die Bildungsrate von A zu ca(x-1) und subtrahiert die Bildungsrate von B.
Dies ist exakt dieselbe Rechnung, die auch bei der ,Reaktion erster Ordnung mit
Ruckreaktion” gebraucht wird.

Die Formel, um cg(x) zu berechnen, setzt sich wie folgt zusammen:

CA(X_l) —k. * CB(X_l) —k.* CB(X_l) +CA(X_1) _CA(X)

GRG0 T Lo cA(0)

Zur Konzentration von B zum Zeitpunkt x-1 wird die Bildungsrate von B addiert, die
Bildungsrate von A und C subtrahiert.

Um auf die Konzentration von C zu schliessen, wird dieselbe Formel genutzt wie bei
der ,Simulation einer Folgereaktion®:

CB(X_]-) + CA(X_l) _CA(X)
ca(0)

Co(X) =cc(x—=1) +k,
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Unter Anwendung der oben genannten Formeln entsteht diese Tabelle:

A B
Ziehungen |Anzahl A
10 200
2|1 =B1-k;*B1/$B$1+k,*C1/$B$1=199
3|2 =B2-k:*B2/$B$1+k,*C2/$B$1=198.009975
413 =B3-k;*B3/$B$1+k,*C3/$B$1=197.029801
C
Anzahl B
0

=C1+k:*B1/$B$1-k,*C1/$B$1-ks*(C1+B1-B2)/$B$1=0.995

=C2+k,*B2/$B$1-k,*C2/$B$1-ks*(C2+B2-B3)/$B$1=1.97509988

=C2+k1*B2/$B$1-k2*C2/$B$1-k3*(C2+B2-B3)/$B$1=2.94049788

D

Anzahl C

0

=D1+ks*(C1+B1-B2)/$B$1=0.005

=D2+ks*(C2+B2-B3)/$B$1=0.01492513

=D3+ks*(C3+B3-B4)/$B$1=0.0297015

So sieht das zugehdrige Diagramm aus:

250
200
5 —e—Anzahl A
i) nza
5 150 -
= —=— Anzahl B
(]
N 100 Anzahl C
<
Y %—
0 . T T T T T
0 200 400 600 800 1000 1200
Ziehungen

Diagramm 20 A—=B—C, k;=1, k=1 und ks=1

Wie bei der Folgereaktion beginnt A sofort zu sinken. B steigt an doch erreicht nie
einen solch hohen Level wie bei der normalen Folgereaktion. Ausserdem dauert es
betrachtlich langer bis A und B auf 0 sind und C 200 erreicht.
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8. Simulation der Reaktion 2A -B

Diese Reaktion soll in Excel simuliert werden:

2A—B respektive A+A—B

Diese Reaktion wird mit dem altbewahrten System angepackt. Wieder werden

3 Spalten verwendet: Ziehungen, Anzahl A und Anzahl B. Ich gehe erneut von
anfanglich 200 Kugeln der Substanz A aus. Bei jeder Ziehung werden zwei Kugeln
aus dem Topf entnommen. Erwischt man zwei Kugeln der Substanz A, bildet sich
daraus ein B. Erwischt man zwei B, geschieht nichts. Auch wenn eine Kugel A und
eine Kugel B gezogen werden, findet keine Reaktion statt. K ist zu Beginn erneut
gleich eins. Was hier bedeutet, dass immer exakt zwei Kugeln gezogen werden.

ca(x) lasst sich mit dieser Formel berechnen:

Ca(X) = Ca(x=1) —k*(

CA(X_]-) + CA(X_]-)) — CA(X_l) —Kk* 2% CA(X_]-)
ca(0) c(0) cA(0)
Da eigentlich zwei Edukte vorliegen (A+A) muss die Anfangskonzentration von

Substanz A zweimal berlcksichtigt werden. Also wird von ca(x-1) die
Umsetzungsrate von A zweimal subtrahiert.

Um die Konzentration von B zu berechnen, wird diese Formel gebraucht:

CAa(x—=1)

() =y (x - +k* =27

Zur Konzentration von B zum Zeitpunkt x-1 wird die Bildungsrate von B addiert. Dies
nur einfach, da aus 2 Kugeln der Substanz A nur ein B hervorgeht.

Beim Vorgehen mit diesen Berechnungsformeln erhalt man diese Tabelle:

A B C
Ziehungen | Anzahl A Anzahl B
1|0 200 0
211 =B1-k*(B1/$B$1+B1/$B$1)=198 =C1l+k*B1/$B$1=1
3|2 =B2-k*(B2/$B$1+B2/$B$1)=196.02 |=C2+k*B2/$B$1=1.99
43 =B3-k*(B3/$B$1+B3/$B$1)=194.0598 | =C3+k*B3/$B$1=2.9701
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Daraus folgt das Konzentrations-Zeit-Diagramm:

250

200

150 -

—e— Anzahl A

100 | —=— Anzahl B

Konzentration

50 -

0 200 400 600 800 1000 1200

Ziehungen

Diagramm 21 2A—B, k=1

Die Substanz A nimmt ab und B zu. Substanz B erreicht ein Maximum bei der Halfte
der Anfangsmenge von Substanz A. Hier ist eindeutig ersichtlich, dass die Summe
von Substanz A und B nicht konstant ist. Dies steht im Gegensatz zu den bisher
betrachteten Reaktionen.

Diese Reaktion kann auch tber drei Spalten simuliert werden. Die Substanz A wird
zur Halfte als A; betrachtet und die andere Halfte als A,.

Die Anzahl A; berechnet sich dann so:

Ca (X=1), cy (X-1)

Cp (X) =€, (X=1) —k* . 0 ¢ ()

Die Konzentration von A; sieht genau gleich aus:

A (X=1)  cy (X-1)
Ca, (0) Ca, (0)

Cp, (X) =Cp (X=1) -k~ ¢

Da fur die Bildung von Substanz B die Konzentration von A; und A, eine Rolle spielt,
sieht die Formel fur B so aus:

ke Cy (X=1), cy (Xx-1)

Cg(X) = Cg(x—1) . ©) c,, ©)
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Benltzt man diese Formeln jetzt in Excel, um die Reaktion zu simulieren, erhalt man
diese Tabelle:

A B
Ziehungen |Anzahl A ;
10 100
2|1 =B1-k*(B1/$B$1*C1/$C$1)=99
3|2 =B2-k*(B2/$B$1*C2/$C$1)=98.01495
413 =B3-k*(B3/$B$1*C3/$C$1)=197.044529
C D
Anzahl A , Anzahl B
100 0
=C1-k*(B1/$B$1*C1/$C$1)=99 =D1+k*(B1/$B$1*C1/$C$1)=1
=C2-k*(B2/$B$1*C2/$C$1)=98.01495 =D2+k*(B2/$B$1*C2/$C$1)=1.98505
=C3-k*(B3/$B$1*C3/$C$1)=97.0445287 |=D3+k*(B3/$B$1*C3/$C$1)=2.95547127

Und daraus erstellt man dieses Diagramm:

120

100

80
—e— Anzahl A1

60 - —=— Anzahl A2
Anzahl B

40 |

Konzentration
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0 200 400 600 800 1000 1200

Ziehungen

Diagramm 22 A;+A,—B, k=1

Die Kurven von Substanz A; und A; sind genau deckungsgleich. Das Resultat sieht
sehr @hnlich aus wie bei einer Reaktion erster Ordnung.
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9. Reaktion zweiter Ordnung

Nun soll in Excel eine Reaktion zweiter Ordnung betrachtet werden. Sie sieht so aus:

A+B—C

Es werden vier Spalten generiert. Eine fur die Ziehungen, eine fur die Anzahl A, eine
dritte fur die Anzahl B und schliesslich eine fiur die Anzahl von C. ca(0) wird zu
Beginn auf 200 gesetzt und cg(0) nur auf 100. Und k betragt 1.

Von der vorherigen Reaktion zur Reaktion zweiter Ordnung ist es nur noch ein
kleiner Schritt. Man kann fast die gleichen Formeln verwenden. Grosser Unterschied
ist, dass die Mengen von Substanz A und B sich nicht so verhalten wie die von
Substanz A; und A,. Substanz A und B liegen also nicht unbedingt in derselben
Menge vor.

Der Konzentrationsverlauf von A lasst sich so berechnen:

CA(X _1) * CB(X _1)
cA(0)  c5(0)

€u(¥) =, (x -1 -k

Um die Abnahme von A aufzuzeigen, muss die Konzentration von Substanz A und
Substanz B bertcksichtigt werden. Die Umsetzungsraten von A und B werden von
ca(x-1) subtrahiert.

Substanz B verandert sich genau gleich:

CA(X_l) * CB (X_l)
CA(0) cs(0)

Ca(X) =cg(x-1)—-k*

Die Substanz C wird so gebildet:

Ca(x—1), cg(x-1

IO 6O
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Diese Werte lassen sich damit errechnen:

A B
Ziehung en | Anzahl A
1|0 200
211 =B1-k*(B1/$B$1*C1/$C$1)=199
3|2 =B2-k*(B2/$B$1*C2/$C$1)=198.01495
413 =B3-k*(B3/$B3$1*C3/$C$1)=197.044529
C D
Anzahl B Anzahl C
100 0
=B1-k*(B1/$B$1*C1/$C$1)=99 =B1+k*(B1/$B$1*C1/$C$1)=1
=B2-k*(B2/$B$1*C2/$C$1)=98.01495 =B2+k*(B2/$B$1*C2/$C$1)=1.98505
=B3-k*(B3/$B3$1*C3/$C$1)=97.0445287 |=B3+k*(B3/$B$1*C3/$C$1)=2.95547127

So erhalt man dieses Diagramm:

250

200

150 - —e—Anzahl A
—=—Anzahl B

100 \ ' Anzahl C
50 -
0 - ¥

0 200 400 600 800 1000 1200

Konzentration

Ziehungen

Diagramm 23 A+B—C, k=1

Die Konzentration von A und B beginnt sofort gleichméassig zu sinken. So wird C
gebildet und nimmt auch immer weiter zu. Sobald eines der Edukte (hier Substanz B)
aufgebraucht ist, stoppt die Reaktion und die Konzentrationswerte von A und C
stagnieren.
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9.1 Vergleich mit Mathematica 2

Auch zu einer Reaktion zweiter Ordnung ist ein Mathematica-Sample im Internet zu
finden. Dieses wird nun auch mit meinem Modell verglichen.

In Mathematica sieht die Reaktion folgendermassen aus:

Ka
A+B —C

&
L
rJd

15

L

[&]
2.5 ™, [E]

[c]

15k

1.u;- \

(I o T

0.5 1.0 15 20

Abbildung 5 Second Order Chemical Reaction (Wolfram Demonstrations Project)

Die Umsetzungskonstante betragt 1, Substanz C ist zu Beginn nicht vorhanden und
es gibt doppelt soviel von Substanz B wie von A.

12 http://demonstrations.wolfram.com/ASecondOrderChemicalReaction/
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In Mathematica wurden diese Differentialgleichungen verwendet:

de, (t

v =S8 = v, 6 )
dcg (t

vo =22 = i e, ¢ 0
dc (t

ve =58 =, (0o )

Hier die zugehdrigen Lésungen:

ca(0))

AC)

", & (0)
O

CA(0)* (-1+
ca(t) = cB(O)

Ca(0)*kp* (= 1+

ea(0)ky -2+ 2 Oyt , € (0)

e’ a0 (g4 0, 6O

CA(O) cA(0)
- cg(0),,
14 eCA(O) Ka*(-1+ (O)) Cg (O)
c,(0)

Cg(t) =

ca(0) . wp w0 1458 (0)\,

CB (O)) )* CB (O) + CC (O) . (_1+ eCA(O) ka* (- 1+cB (O)) CB (O)
cA(0) c,(0)

CA(0)*ka(- 1+°B(°’)t . Cs(0)

cA(0)

Ca(0) kp*(-1+

cA(0)* (-1+e

)

cc(t) =
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Mit meiner Simulation versuche ich jetzt mdglichst nahe an den Mathematica-
Graphen heranzukommen.

Mit k=0.4 erhalt man diese Werte:

A B
t Konzentration A
11]0 1.5
2(0.1 =B1-k*B1/$B$1*C1/$C$1=1.1
3/0.2 =B2-k*B2/$B$1*C2/$C$1=0.84577778
410.3 =B3-k*B3/$B$1*C3/$C$1=0.66942163
C D
Konzentration B Konzentration C
3 0
=C1-k*B1/$B$1*C1/$C$1=2.6 =D1+k*B1/$B$1*C1/$C$1=0.4

=C2-k*B2/$B$1*C2/$C$1=2.34577778 =D2+k*B2/$B$1*C2/$C$1=0.65422222

=C3-k*B3/$B$1*C3/$C$1=2.16942163 =D3+k*B3/$B$1*C3/$C$1=0.83057837
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Mit diesen erstellt man ein Diagramm:

3.5

3 \
2.5

2 = Konzentration A
== Konzentration B

Konzentration C

14

- \

0 ———
OV X @ g Yk e

Diagramm 24 Vergleich Mathematica mit Modell, k=0.4

Zum Vergleich hier erneut das Diagramm aus der Software Mathematica:

13

ok

[4]
a5k [E]
20|
1.5 K

10k \

I

t

0.s 10 1.3 an
Abbildung 6 Second Order Chemical Reaction (Wolfram Demonstrations Project)

Der Vergleich meines Modells mit der Mathematica-Simulation zeigt, dass mein

Modell fahig ist, eine Reaktion zweiter Ordnung darzustellen.

Uber die Wahrscheinlichkeit erhalt man also eine Ldsung, die sich mit den sehr

komplexen Differentialgleichungen messen kann.
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10. Enzym-Kinetik *°

Eine enzymatische Reaktion ist ein Spezialfall einer Folgereaktion. Dabei geht das
Enzym unverandert aus der Reaktion hervor.

Eine enzymatische Umsetzung eines Substrates zum Produkt lasst sich so
beschreiben:

E+S—ES—P+E

Dabei reagieren ein Enzym und ein Substrat zu einem Enzym-Substrat-Komplex und
schlussendlich zum Produkt und dem Enzym.

Michaelis Menten hat in diesem Bereich der chemischen Kinetik hervorragende
Arbeit geleistet. Deshalb spricht man oftmals auch von der Michaelis-Menten-Kinetik.
Er hat untersucht, mit welcher Geschwindigkeit eine enzymatische Reaktion ablauft,
wenn cg(0) vorgegeben ist, aber die Substratkonzentration andert.

Dazu hat er ein Geschwindigkeitsgesetz, die Michaelis-Menten-Gleichung aufgestellt:

_ Vi ¥ C5(0)
K +C5(0)

k, +Kk,

Wobei k,, =
1

'3 http://www.oemu.at/vorklinik/MichaelisMentenKinetik.pdf

http://pharmtech.unibas.ch/modules/tinycontent6/content/Funktion/michkin.htm
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Stellt man das in einem Geschwindigkeits-Substratkonzentrations-Diagramm dar,
erhalt man eine solche hyperbolische Kurve:

Vmax

Reaktionsgeschwindigkeit

Km Substratkonzentration (S)

Abbildung 7 Reaktionsgeschwindigkeit einer enzymatischen Reaktion
(http://www.med4you.at/laborbefunde/techniken/enzyme/mich_konst.gif)

Aus diesem Graphen kann man einiges herauslesen. Die maximale
Reaktionsgeschwindigkeit wird bei einer sehr hohen Substratkonzentration. Bei tiefen
Konzentrationen von S verlauft die Reaktion sehr langsam.

Auf den folgenden paar Seiten versuche ich nun den Konzentrationsverlauf einer
solchen enzymatischen Reaktion in Excel zu simulieren. Grundlage dafir ist
eigentlich die Erweiterung der Folgereaktion erster Ordnung. Doch bevor die
gesamte Reaktion betrachtet werden kann, missen noch einige kleine Fragen
geklart werden.
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10.1 Simulation einer Reaktion zweiter Ordnung mit Ruckreaktion

Hier soll diese Reaktion in Excel simuliert werden:

A+B=C

Diese Reaktion macht auch einen Teil der Enzym-Reaktion aus.

Auf die richtigen Formeln kommt man hier, wenn man die Ergebnisse aus Kapitel 9
und 5 richtig mit einander kombiniert.

Zur Berechnung von A erhalt man diese Formel:

CA(X_]')* CB(X_l) +k * CC(X_l)

Ca(¥) =Co(x-D -k, * ci(0)  c(0) 2 c,(0)+c,(0)

Substanz B wird genau gleich umgesetzt:

CB(X):CB(X—l)—kl*CA(X_l)*CB(X_1)+k2* CC(X_l)
ca(0)  c5(0) Ca(0) +¢5(0)
Und die Konzentrationsveranderung von C lasst sich so ausdriicken:

CA(X_l) * CB(X_l) —k * CC(X_l)
c(0) (0 7 cu(0)+c5(0)

Ce(X¥) = Cc(x=1) +k *

Beim Durchrechnen des Beispiels erhélt man diese Wertetabelle:

A B
Ziehungen |Anzahl A
10 200
211 =B1-k;*B1/$B$1*C1/$CH1+k,*D1/($BS1+$C$H1)=199
3|2 =B2-k;*B2/$B$1*C2/$C$1+k,*D2/($B$1+$C$1)=198.018283
413 =B3-k;*B3/$B$1*C3/$C$1+k,*D3/($B$1+$C$1)=197.054418
C
Anzahl B
100

=C1-k{*B1/$B$1*C1/$CS1+k,*D1/($B$1+$C$1)=99

=C2-k;*B2/$B$1*C2/$C$1+k,*D2/($B$1+$C$1)=98.0182833

=C3-k1*B3/$B$1*C3/$C$1+k,*D3/($B$1+$C$1)=97.0544184
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Anzahl C

0

=D1+k,*B1/$B$1*C1/$C$1-k,*D1/($B$1+$C$1)=1

=D2+k:*B2/$B$1*C2/$C$1-k,*D2/($B$1+$C$1)=1.98171667

=D3+k:1*B3/$B$1*C3/$C$1-k,*D3/($B$1+$C$1)=2.94558155

Stellt man diese Werte graphisch dar, erhalt man dieses Diagramm:

250
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Ziehungen

Diagramm 25 A+B=C, k;=1 und k,=1

Die Substanzen werden verbraucht und nehmen ab. C bildet sich und pendelt sich
zwischen A und B ein.
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10.2 Simulation der Reaktion A —B+C

In diesem Kapitel soll folgende Reaktion in Excel simuliert werden:

A—B+C

Auch sie macht einen Teil der Enzym-Reaktion aus und ist somit notig, um die

gesamte enzymatische Reaktion zu simulieren.

Dies ist eine einfache Reaktion erster Ordnung, bei der aus einem Edukt zwei

Produkte entstehen.

Um die Abnahme von A zu beschreiben, wird diese Formel benutzt:

c.(x-1
C (X)) =c (x-1 —-k*A2——~
A(X) =C(x—1) ¢ (0)

Substanz B wird so gebildet:

C (x-1

(%) = Ca(x D +k* 22

Und die Formel fiir C sieht genau gleich aus:

—_ _ * CA(X_l)
Co(X) =c.(x-1) +k —CA(O)

In Excel erhélt man diese Tabelle:

A B C
Ziehungen |Anzahl A Anzahl B
10 200 0
211 =B1-k*B1/$B$1=199 =C1+k*B1/$B$1=1
3|2 =B2-k*B2/$B$1=198.005 =C2+k*B2/$B$1=1.995
413 =B3-k*B3/$B$1=197.014975 |=C3+k*B3/$B$1=2.985025
D
Anzahl C
0

=D1+k*B1/$B$1=1

=D2+k*B2/$B$1=1.995

=D3+k*B3/$B$1=2.985025

51




Daraus folgt dieses Diagramm:
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Ziehungen

Diagramm 26 A—B+C, k=1

Die Kurven von B und C uberlappen sich exakt. Um die Reaktion noch besser
aufzuzeigen hier ein Diagramm, bei der Substanz B schon bei Reaktionsbeginn
vorhanden ist:

160

140
120

100 —e— Anzahl A
80 —=—Anzahl B
60 Anzahl C

Konzentration

40
20

0 200 400 600 800 1000 1200

Ziehungen

Diagramm 27 A—B+C

Hier erkennt man gut wie die Substanzen B und C gleichmé&ssig gebildet werden.
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10.3 Enzymatische Reaktion

Nun sind alle Hurden beseitigt und die ,finale* Reaktion kann in Angriff genommen
werden. Hier nochmals die Reaktionsgleichung:

E+S—ES—P+E

Um das Ganze etwas zu vereinfachen, wird das Enzym getrennt betrachtet. Also:

Ei+S—ES—P+E,

Fur diese Reaktion werden nun alle Erkenntnisse benétigt, die man in den vorherigen
Kapiteln erarbeitet hat. Vor allem sind die Erweiterung der Folgereaktion sowie die
Reaktion zweiter Ordnung mit Ruckreaktion von Bedeutung.

Als erstes wird die Zersetzung von E; angeschaut:

_ LR Ce (XD c(x-D) |, Ce(x-1)
%, 09 = ¢ (x=D =k (0 (0 ko ., (0) +¢5(0)

Das Substrat verhalt sich gleich:

CEl(X_l)*CS(X_1)+ * CES(X_l)

Cs(X) = Cg (X—=1) —k, * (0 (0 7 c(0)+c5(0)

Nach dem schwierigsten Gesetz verhalt sich der ES-Komplex:

_ _ LG (XD c(x=1) |, ce(x-1)
00O T e ¢ w0+

CES(X_]') + CE1(X_1) * CS(X_l) _ CEl(X) * CS(X)
Ce,(@+c(@ ¢, (0 o0 c (0 c5(0

*
3

Die Bildung von Enzym 2 ergibt sich so:

CES(X_l) + CEl(X_l) * CS(X_l) _ CEl(X) * CS(X)

w00 KT (0@ w0 o 0 <O

Das Produkt P entsteht genau gleich:

CES(X_l) + CEl(X_l) * Cs(x_l) _ CEl(X) * Cs(x)

FH DT 0400 T ® @ %O o
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In Excel genutzt erhalt man mit den Formeln diese Tabelle:

A B
Ziehungen | Anzahl E1
10 100
211 =B1-k;*B1/$B$1*C1/$CH1+k,*D1/($BS1+$CFH1)=99
3|2 =B2-k;*B2/$B$1*C2/$C$1+k,*D2/($B$1+$C$1)=98.0182335
413 =B3-k;*B3/$B$1*C3/$CH1+k,*D3/($BS1+$C$1)=97.0542601
C
Anzahl S
200

=C1-k:*B1/$B$1*C1/$C$1+k,*D1/($B$1+$C$1)=199

=C2-k;*B2/$B$1*C2/$C$1+k,*D2/($B$1+$C$1)=198.018234

=C3-k;*B3/$B$1*C3/$C1+k,*D3/($B$1+$C$1)=197.05426

D

Anzahl ES

0

=D1+k,*B1/$B$1*C1/$CS1+k*D1/($BSL+$CS1)-ks*(D1/($BSL+$CH1)
+B1/$B$1*C1/$C$1-B2/$B$1*C2/$C$1)=0.98505

=D2+k,*B2/$B$1*C2/$CS1+k*D2/($BSL+$CS1)-ks*(D2/($BSL+$CH1)
+B2/$B$1*C2/$C$1-B3/$B$1*C3/$C$1)=1.94895287

=D3+k,*B3/$B$1*C3/$CH1+k*D3/($BSL+$CH1)-ks*(D3/($BSL+$CH1)
+B3/$B$1*C3/$C$1-B4/$B$1*CA/$C$1)=2.89220762

E

Anzahl E2

0

=E1+ks*(D1/($B$1+$C$1)+B1/$B$1*C1/$C$1-B2/$B$1*C2/$C$1)=0.01495

=E2+ks*(D2/($B$1+$C$1)+B2/$B$1*C2/$C$1-B3/$B$1*C3/$C$1)=0.03281363

=E3+ks*(D3/($B$1+$C$1)+B3/$B$1*C3/$C$1-B4/$B$1*C4/$C$1)=0.05353224

F

Anzahl P

0

=F1+ks*(D1/($B$1+$C$1)+B1/$B$1*C1/$CS$1-B2/$B$1*C2/$C$1)=0.01495

=F2+ks*(D2/($B$1+$C$1)+B2/$B$1*C2/$C$1-B3/$B$1*C3/$C$1)=0.03281363

=F3+ks*(D3/($B$1+$C$1)+B3/$BS1*C3/$C$1-B4/$BS$1*C4/$C$1)=0.05353224
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So zeichnet sich folgendes Diagramm:

250
200
—e—Anzahl E1
c
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N 100 Anzahl E2
Q \ —x—Anzahl P
50 -
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Ziehungen

Diagramm 28 E;+S—ES-P+E,, k;=1, k,=1 und k3;=1

Das Enzym 1 und das Substrat werden gleichméssig umgesetzt. Der ES-Komplex
erreicht einen kurzzeitigen Hohepunkt, nimmt dann aber wieder ab. Zum Schluss
bildet sich das Enzym 2 und das Produkt. Die Kurven dieser beiden sind genau
gleich und tberlappen sich.
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11. Weiterfihrungen

Die chemische Reaktionskinetik ist ein riesiger Themenbereich. Meine Arbeit wéare
noch beliebig erweiterbar. Es kdénnten noch diverse Reaktionen untersucht und
analysiert werden. In diesem Kapitel werde ich noch einige Dinge aufzeigen, die ich
betrachtet und interessant gefunden habe, welche aber doch keinen Weg in meine
Maturaarbeit gefunden haben.

11.1 Ganze Zahlen

Bei der Arbeit mit dem Modell rechnet man standig mit sehr exakten Zahlen. So sind
Zahlen mit zehn Stellen hinter dem Komma keine Seltenheit. Doch dies ist eigentlich
unrealistisch, denn bei chemischen Reaktionen werden nur ganze Moleklle oder
Atome umgesetzt. Somit ware es auch logischer, wenn es so im Modell geschehen
wurde. In Excel ware dies auch relativ leicht realisierbar. So kénnte bequem die
~-Runden-Funktion* gebraucht werden. Einziges Problem danach ist noch, dass die
Summe aller Konzentrationen der Substanzen die Anfangskonzentration der Edukte
nicht Ubersteigt. Das heisst, wenn die Reaktion mit 200 Kugeln von Substanz A
beginnt, dass nicht plétzlich 201 Kugeln im Reaktionsbehalter auftauchen.
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11.2 Clock-Reaction

Ein sehr interessanter Reaktionstyp, der mir unter die Finger gekommen ist, ist die
sogenannte Clock-Reaction oder Zeitreaktion. Die bekannteste dieser Art ist die
Landolt-Zeitreaktion. Sie wurde 1886 vom Schweizer Chemiker Hans Heinrich
Landolt entdeckt und beschrieben.*® Bei einer Clock-Reaction tritt beispielweise eine
schlagartige Farbanderung ein. Dieser Umschlag ist temperaturabhangig und tritt
nach so genauen Zeiten ein, dass man beinahe eine Uhr danach richten kénnte.

Um auf mein ursprungliches Thema, das Vitamin C, zuriickzukommen, habe ich eine
Alternative zur Landolt-Reaktion betrachtet: die Vitamin C-Clock-Reaction.™

Dabei reagiert Ascorbinsdure mit lod. Sobald kein Vitamin C mehr vorhanden ist,
reagiert das lod mit Starke, die auch zu Beginn in den Versuchsbehalter gegeben
wird, zu einem blauen Farbkomplex. Sobald die gesamte Ascorbinsaure
aufgebraucht ist, wechselt das Gemisch von farblos zu blau. Diese Clock-Reaction
kommt durch konkurrierende Reaktionen zustande.

Die einzelnen Reaktionsschritte sehen so aus'®:

|2+C6H806_)2H++2|-+C6H606 Reaktion 1
2H++2|_+H202—>|2+2H20 Reaktion 2
L+ —l3 Reaktion 3

In diesen drei ersten Reaktionen reagiert das lod mit der Starke zu I3. Sobald alle
Ascorbinséure verbraucht ist, startet die vierte Reaktion.

213 +Starke—=Starke-13—Komplex (dunkelblau)+1" reaxtion 4

Das entstandene lod-lon reagiert mit der Starke und die blaue Farbung erscheint.

4 http://de.wikipedia.org/wiki/Landolt-Reaktion#Historisches
!> http://www.buetzer.info/fileadmin/pb/pdf-Dateien/Vitamin_C-clock-reaction.pdf

'® http://gotexassoccer.com/elements/experiments/clock.htm
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Die Bildung des lod-Starke-Komplexes ist hier in einem Zeit-Diagramm dargestellt:

ISt
0.02 pg

0.015 ]

0.01

mmol

0.005

0 -
0 50 100 150 200 250 300 350 400 450 500
Time (Second)

ISt : Current

Abbildung 8 Zeitlicher Konzentrationsverlauf des blauen lod-Starke-Komplexes
(http://www.buetzer.info/fileadmin/pb/pdf-Dateien/Vi ~ tamin_C-clock-reaction.pdf)

Dieser schlagartige Umbruch ist das Interessante an der Reaktion. Mich interessiert
es, ob diese zeitliche Verzégerung auch in Excel erreichbar ist.

Wie ich von meinem Mathematik Lehrer Herrn Ueli Manz erfahren habe, erreicht man
diese Kurve leicht Gber eine logistische Differentialgleichung. Diese sieht so aus:

X =Kk*x*(a-x)
Die LOsung dieser sieht so aus:

a* x,* e™
(@) +%* ™

X(t) =

Sie enthalt drei Konstanten, wobei die Konstante a die H6he der Kurve bestimmt.
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Hier diese Funktion in Excel dargestellt:

120

100 -

80 -

60

x(t)

40

20

0 T T T T T
0 200 400 600 800 1000 1200

Diagramm 29 Logistische Differentialgleichung, xo=1, a=100 und k=0.00011

Mit dieser erhalt man doch schon einen &hnlichen Anstieg. Auch wenn die
Verzdgerung noch nicht erreicht wird.

Doch ist dies auch ohne Differentialgleichungen moglich? Dies eine der noch offenen
Fragen.

Gelingt es eine solche Reaktion zu simulieren, kénnen auch noch oszillierende
Reaktionen betrachtet werden. Diese unterliegen einer sehr interessanten Kinetik.
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11.3 Enzym-Kinetik

Eine weitere offene Sache ist die ,richtige” Michaelis-Menten-Reaktion. In meiner
Arbeit habe ich eine Vereinfachung betrachtet und simuliert. Doch die Simulation
sollte moéglich sein, wenn nicht ein Enzym 1 und ein Enzym 2 betrachtet wird. Wenn
das Enzym also &hnlich einem Katalysator wirkt und unverandert und unverbraucht
wieder aus der Reaktion hervorgeht. Die korrekte Reaktionsgleichung wére folgende:

E+S—ES—P+E

Im Netz habe ich ein solches Diagramm gefunden. Es zeigt den
Konzentrationsverlauf einer Enzym-Reaktion auf:

B0 =E

—ES

5427 - P

[ =5
4221 o

2518+

20154

24124

12084

0.02+400 7.52400  1.52+01 2224001 202401 272401 45401 53e+01 6001 B7e+0l  TS5e+0

Abbildung 9 Konzentrationsverlauf einer enzymatischen Reaktion
(http://www.ebi.ac.uk/~lenov/stochsim.html)

Dieses Diagramm kann bestimmt in Excel erreicht werden.
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12. Zusammenfassung

Begonnen hat meine Arbeit bei der Reaktion nullter Ordnung. Danach ist es
aufbauend weitergegangen bis zur Reaktion zweiter Ordnung. Durch Vergleiche mit
Modellen die auf Differentialgleichungen beruhen (Mathematica), ist gezeigt worden,
dass mein Modell durchaus etwas taugt. Aufgrund einiger praktischer Experimente
habe ich erkannt, dass das Modell zur Darstellung von Messresultaten und zur
Simulation der Reaktionen gebraucht werden kann. Die spezifischen
Geschwindigkeitskonstanten lassen sich durch Probieren oder Uber die Steigung der
linearen Beziehung bestimmen.

Wie ich bereits im Kapitel Weiterfuhrungen (kursiv machen) deutlich gezeigt habe,
gibt es diverse offene Fragen und Themen die es weiterfiihrend noch zu behandeln
gabe. Die chemische Reaktionskinetik in Excel kann fast beliebig ausgebaut werden.

In meiner Arbeit ist mir klar geworden, was fir ein vielseitig einsetzbares Programm
Excel ist. Und dass es durchaus fur die Chemie genutzt werden kann. Es lassen sich
Ubersichtliche Diagramme erstellen, die leicht zu interpretieren sind. Meine zu Beginn
gestellte Frage - ob Excel ein gutes Instrument ist, um chemische Reaktionen zu
analysieren — bejahe ich nach Beendung meiner Arbeit. Es gibt kaum Probleme, die
in Excel — oder einem anderen Tabellenrechnungsprogramm - nicht zu 16sen waren.
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13. Anhang

13.1 Abbildungen der einzelnen Excel-Mappen

13.1.1 Reaktion nullter Ordnung

| = Wicrosoft [ reaktionen
;S_I] Datei Bearbeiten Ansicht  Einfiigen  Format Extras  Daten  Fenster 7 Frage hier singeban
NEH3 S SL8IB AR =0 e i | &5y b A
MN578 - &
A | B | c | D | E | F | H | | J | K |
1
ZReaktinn AcsB = | ¥
=3 BO= (3]
| 4 | Zighungen  Anzahl A Anzahl B "Wenn-Befehl" |
|5 | 0 200 ] 20 ] k= ] B
5 | 1 198| 1 198| 1
| 7| 2 198! 2 198! 2
| 8 | 3 197 3 197 3 250
LEE] 4 198 4 198 4
10| 5 195 5 195 5 200
11 B 194 B 194 B
12| 7 193] 7 193] 7 819
EE] El 192| El 192| El <
K Ell 191 ] Ell 191 ] Ell g
115 | 10 190 10 190 10 E 0
| 16 | 1 189 il 189 il
| 17| 12 188 12 188 12 0
| 15 | | 13 1687 | 13 1687 | 13 00 1000 1500
19 | | 14 186! 14 186! 14 -50
20| 15 185 15 185 15 Ziehungen
|21 | | 16 184 15 184 15
| 22 | 17 183 17 183 17
Bzl | 18/ 182| 18 182| 18]
| 24 | 19 181 19 181 19
| 25 | 20 180 20 180 20
|76 | | 21| 178] 21| 178] 21|
| 27 | 2 178 2 178 2
|75 | | 23] 177 23] 177 23]
| 29 | 24 178 24 178 24
| 30| | 25| 175| 25| 175| 25|
| 31| | 26| 174 26 174 26
| 32 | 2 173 2 173 2
| 33 | 28 172 28 172 28
|34 29 il 29 il 29
TR » 1\ Reaktion nulltsarq ﬂDrdungx ﬁfi’.?éﬂa £ A-.><.-B.2n B2B-C x?’ijx-s?.c..,( Tin.eaz.e. Bedehung ¢ [ I |
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13.1.2 Reaktion erster Ordnung

usuft Eles] - KLDnED|

J Datei Bearbeiten Ansicht Einfigen  Format  Extras  Daten  Eenster 2

NEHRBRSISRIBIB 29 R =8l Fiva

MN578 = A
A | B | c | D | E | F | G | H | | | J | K

1
| 2 |Reaktion: A->B | | | = i
El Bi=
| 4 | Tiehungen | Anzahl A Anzahl B
5| 0 200 ] k=
3 1 199 1
7 2 1eE0ns 1995
| & | 3 197.014975 2.985025 250
1 9 | 4 196.0299 ) 397009955
EEl 5 195049751 4 9AO24336 _om
17| B| 194.074502) 592513813 £ /
112 | 7| 193.104129 B.59557064 g 150
3] 8 192130609 786139128 g
14 3| 191177916 882208433 o100 5
15 | 10/ 190 222026 9 77797391 =
16 | 11] 189.270016]  10.728004 50
17 | 12) 188.324561| 11.6754386 \;
15 | 13 167382939 126170514 o ‘ ‘
EEI 12 186 446024 135535761 0 200 400 KO0 BOD 1000 1200
20 | 15| 185.513794 | 14.4862062 Ziehungen
21 | 16| 184.586225| 154137752
= 17| 183663294 16 3367063
| 23 | 18| 182.744977 | 172560223
|24 | 19 181.831252| 181687477
| 25 | 20 180.922096 19.0778039
26 | 21| 180.017456 199825144
27 23| 179.117308 20 BE26019
| 28 | 23 178221811 21.7781883
| 25 | 24| 177.330702| 22 6692979
| 30 | 25| 176.444049 2366859514
| 31 | 26 175.561828 24 4381717
| 32 | 27 174684019 253158808
| 33 | 28 173.810599 26.1894009
|34 29 172941546 27 0584539

5. A ATIOTRAR 27 97RIA
W 4 » W]\ Reaktion nullter Ordung  hA->B { A-»<-B £ 8-2B-»C [/ &-><B>C [ Lneare Bezehung I |

13.1.3 Reaktion erster Ordnung mit Ruckreaktion

sHipnen|

Datei  Bearbeiten Ansicht  Einfigen  Format  Exfras  Daten  Fenster 7

NEHdOIGRIS B, 29 R824 e @i
576 ~ 2
A ] B I T I ] I E I F I G I H | | | J | K

Reaktion: A-><-B | | | =
BO=

Fiehungen  Anzahl A Anzahl B
200 0
193 1 k1=

m‘u‘mimin‘m

|r.n
|
W~ DN L O

Konzentration

198.01 1.98 k2=

196.059601|  3.940399

155.089005 | 4.50095501 250

194.148015| 585198506

1592, 274469 772553055
9 191361725 864827625 150 —e—Anzahl A
10) 180.436208)  9.5617925 i : Anzahl B
12 188635487 11.3615128 s
13 187.752102) 12.2478977
14 18B.874581 | 13.1254187 i
B 185145777 | 14 FE42290 0 200 400 BOD BOO 1000 1200
17| 184.294319) 15.7056807 Ziehungen
18 183.451376 16.5486233
20| 181.750694) 182090062
21| 180972787 | 19.0272132
22| 180163059 19.636841
24| 178.567814] 214321858
25/ 177.782136 | 222178641
26 177 004315 22.9956054
28| 175.471929| 245280713
29 174717209 252627906
FROTONRT L PR NPRERIT

197.0299 2597
193.208535 B.79348521 200
11, 189.533825| 10.4661746
14 186005535 13.9941645 ' ' ' i ’
190 182 616862| 17.3831376
23| 179361428 206385716
27| 178234271 23.7657286
4 4 » My Reaktion nu_llterg;jy%g A BB YAE-BL AeBel £ AscBaC f Linese Bershung ¢ [0 . = . |
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13.1.4 Folgereaktion erster Ordnung
& - [E]x]

ey e Ere 1 pien|

Daten

Datei Einfiigen

NEEHROIG BB B AR -2 M@
N&78 57 e
A [ B8 [ e [ © [ E [ F [ & ] H [ |

Bearbeiten  Ansicht Format  Extras Eenster 2

Arial

Reaktion: A->B->C =

Anzahl A

|wlm‘\4|mimin‘m
|

L3
Moo

Fiehungen

199
198.005
197.014975
196.0299
195.049751
194.074502
193.104128
192.1386039
191177918
190.222028
168.270916
168.324561
187.382933
166.446024
165.513794
164.566225
183.663294
162.744977
161.831252
160.922096
180.017486
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72 NZRA3R

an 172
» ny Reaktion nuliter Ordung £ A==

Anzahl B

0.9
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2RB11A
A e B APB-20f Acr<B-2C { Lingare Beziehung ¢ |23

Anzahl ©
i}
0.005
0.01425
0.02580038
0.04950187
0.07400561
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0.43717042
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0.5726717
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0.98569434
1.08067844
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1.38961365
1.50044534
161513357
17336382
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1.9819297
2 111R3AAR

Co=

k1=
k2=
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)
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o

[
o
=1

m
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o
=)

o
o

200

400

600
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1000

1200
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13.1.5 Erweiterung der Folgereaktion erster Ordnung

NEEHRG S R8BS

CrOSOIT;

Datei  Bearbeiten

Ansicht

Jreaktipnen

Einfiigen

Format
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Daten
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Reaktion: A-><-B->B

Ziehungen
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W 4 v by Reaktion nullter Orch

Anzahl A
200
189
198.009975
197.029801
186.059354
185.098514
184147162
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192.272447
181.348853
180.434283
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Anzahl B
0
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3.89138967
482796835
5.76042447
5.65824611
7.55371889
0.43432598
9.30274812
10.1573638
10.998949
11.8276775
126437203
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15.0174212
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228272474
23.4721318
24 1NRZAR7S

Anzahl C
i}
0.005
0.01492513
0.0297015
0.045925622
0.07351737
0.10241397
0.13887601
0.1735344
0.21622036
0.26296844
0:31401047
0.36828157
0.42871713
0.48225342
0.558982753
0.63137741
0.70884184
0.78616041
0.8692735
095612233
1.04664886
1.14079585
1.23850683
1.33872607
1.44439858
1.55247013
1.6633872
1.77859693
1.88654733
2 MZRATNS

ki=
k2=
k3=
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1
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=)

[N)
=)
=]

@
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100

o
a
|

Ziehungen
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1000
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—e—Anzahl A
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ung £ A-»B { A-xeB £ AsBsC W A-><-B->C Lineare Beziehung ¢ [0




13.1.6 Reaktion zweiter Ordnung

feaktionen|

CIDSO1];

Datei Bearbeiten Ansicht  Einfilgen  Format  Extras  Daten  Fenster 2

NEHRSISGR 8 IB- 29 RBRBEE -4 @@ &
NEFS v ~
A | B | [ | D | E | E | G H | | | | K | 15 |
1
| 2 |Reaktion: A+B->C = ]
B EO= i
|4 | Ziehungen  Anzahl A Anzahl B Anzahl C co=
5] ] 200 100 ]
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w4 b bl BBl f AcraBeC f Lineare Bedishung erster Ordrun 4 28-2B % A+B->C{ Lineare il B
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13.2 Messungen Bierexperiment

13.2.1 Denner Exportbier

grosser Messbecher mittlerer Messbecher
(d=5cm) (d=3.8cm)

110 ml Bier eingeschenkt 95 ml Bier eingeschenkt
t(s) Vgier (M) t(s) Vgier (MI)
0 20 0 50

5 40 5 60

10 63 10 65

15 72 15 70

20 80 20 72

25 83 25 75

30 87 30 78

35 89 35 79

40 90 40 81

45 92 45 82

50 94 50 83

55 95 55 84

60 96 60 85

70 98 70

80 100 80 86

90 101 90

100 102 100 88

110 102 110 90

120 103 120

140 104 140

160 105 160

180 106 180 92

240 108 240 94

300 109 300

13.2.2 Lowenbréau
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grosser Messbecher mittlerer Messbecher
(d=5cm) (d=3.8cm)

175 ml Bier eingeschenkt 100 ml Bier eingeschenkt
t(s) Vaier (M) t(s) Vier (M)
0 50 0 20

5 70 5 47

10 80 10 64

15 100 15 70

20 110 20 74

25 115 25 77

30 120 30 80

35 126 35 82

40 130 40 84

45 134 45 84

50 136 50 86

55 138 55

60 142 60 88

70 145 70 89.5

80 149 80 90

90 152 90 91

100 100 92

110 155 110 92

120 158 120 93

140 160 140 94

160 162 160 95

180 165 180 96

240 169 240 98

300 171 300 99
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13.2.3 Budweiser

grosser Messbecher mittlerer Messbecher
(d=5cm) (d=3.8cm)

240 ml Bier eingeschenkt 110 ml Bier eingeschenkt
t(s) Vpier (M) t(s) Vpgier (M)
0 100 0 40

5 120 5 60

10 135 10 72

15 155 15 78

20 165 20 81

25 170 25 84

30 180 30 87

35 183 35 89

40 187 40 90

45 192 45 9

50 195 50 93

55 200 55 95

60 202 60 96

70 205 70 98

80 209 80 99

90 212 90 100
100 214 100 101
110 216 110 102
120 219 120 103
140 222 140 104
160 225 160 105
180 227 180 106
240 231 240 108
300 235 300 109
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13.3. Berechnung der Halbwertszeiten der verschiede nen
Biersorten

13.3.1 Lowenbréu

Fur die Messungen des LOowenbraus erhalt man dieses Diagramm mit der linearen
Beziehung:

¢ In(Schaumwolumen)

— Linear
(In(Schaumwolumen))

In(Schaumvolumen)

0 100 200 300 400

Diagramm 30 Lineare Beziehung Léwenbrau
Somit berechnet man dieses k:

K= 2.564949 -1.791759 _
160s — 240s

—0.009665s ™" = k = 0.009665s ™

Die Halbwertszeit betragt somit:

= In@ 4108
% 0.009665s™
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13.3.2 Budweiser

Hier die lineare Beziehung des Budweisers:

6

5 L
=
() 4
g ¢ In(Schaumwolumen)
=2 >
S ;|
£ — Linear
s * In(Sch I
% 2 \ (In(Schaumwolumen))
=
-1

0 T T T

0 100 200 300 400
t

Diagramm 31 Lineare Beziehung Budweiser

Die Steigung der Geraden sieht so aus:

K= 2.890372 — 2.564949

140s —180s

=-0.008136s™" = k =0.008136s™

Also berechnet man diese Halbwertszeit:

_ In@)
% 0.008136s™
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