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Korzystajac z autorskiego programu mozna zasymulowac¢ wiele reakcji chemicznych i
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Coraz czesciej podczas analizy reakcji
chemicznych wykorzystywane sa symulacje
komputerowe. Znacznie usprawnia to proces
zbierania 1 analizy danych oraz skraca czas
przeprowadzenia obliczen. Umozliwia to
rowniez dokladna obserwacje
stezeniach substancji, nawet w reakcjach
niemozliwych do zobaczenia bez
specjalistycznych narzedzi.

projekcie
zaprogramowane w jezyku Python,
uzyciu bibliotek Matplotlib 1 Pylab. Z rownan

zostaty
przy

Symulacje w tym

reakcji chemicznych mozna wyprowadzic
rownania kinetyczne tych reakcji, a nastepnie
pochodne dla konkretnych substancji. P6zniej
za pomoca programu, Kkorzystajacego z
otwarte] metody Eulera, mozna obliczyc¢
stezenia reagentow dla kazdego momentu
symulacjii przedstawic je na wykresie.
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dokonac ich analizy. Postanowilysmy porownac reakcje katalityczna i enzymatyczna. Reakcje
te daja niezykle podobne rezultaty, jednak roznia sie przebiegiem, oraz maja zupelnie inne
znaczenie dla organizmow zywych.

Reakcja z katalizatorem
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7 \ Pl jest go w reaktorze, tym bardzie]
\ yd wydajna jest reakcja. Natomiast w
N4 _— przypadku enzymow nawet male
Ve ich stezenie ma znaczacy wplyw na
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M/>(\\x szybkosc.
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Katalizatory organiczne okazuja
sie jednak o wiele wydajniejsze i

sqg W stanie przyspieszyC cate N7 -
reakcje o nawet kilkanascie N
rzedéw szybkosci. // S
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czas t(min)

Jeden z najciekawszych wykresow, jaki
udato nam sie uzyskac to zobrazowanie
tezy F.C. Francka na  temat
mechanizmow tworzenia sie tak zwanej
czystosci chiralnej. Jest to jedna z
/ propozycji  tlumaczacych obecnosc
jedynie L-aminokwasow i
D-weglowodanow u organizmow
zywych. Tym samym jest to jedna z
teorii opisujacych powstawanie zycia
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Mechanizm zatamujacy
symetrie
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Symulacje komputerowe w chemii mozna
prowadzi¢ nie tylko w zakresie biologii, ale
takze symulowac¢ bardzo skomplikowane
uktady fizyko-chemiczne, jak na przykiad
reakcje prowadzace do reakcji oscylacyjnych
(np. mechanizm Lotki, ponizej). Ponadto
mozna zasymulowac¢ procesy, ktore sa zbyt
niebezpieczne do bezposrednie] obserwacji
przez czlowieka oraz te zachodzace zbyt
szybko lub zbyt wolno, zeby je zaobserwowac.
Ich przykladem moga by¢ rozne szeregi
promieniotworcze albo nagte wybuchy.
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- Peter William

"Podstawy chemii fizycznej"
Atkins

"Introduction  to
organization of chemical systems" -
Marek Orlik, wydzial Chemii Uniwersytetu
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