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Kémiai korfolyamatok
> nyilt rendszer (van belépés és kilépés);

> vannak belsd komponensek (molekulak,
amelyek nem Iépnek be és nem lépnek ki);

> a bels6 komponensek egymasba alakulnak at.

Probléema a be- és kilepes megoldasa, kulonosen
akkor, ha nem akarhol tortenhet.

Megoldas:
> vegyuk korul a szimulacios teret fallal;

> a falban specialis elemmel jelezzuk a belépés,
llletve a kilepés helyet!
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Kémiai korfolyamat
A korfolyamat lépései:
A+X—B, B—>C+Y, C—A
beléep: X
kiléep: Y
A belépes es a kilepés reakcioszeriten:
x+ures—x+X, y+Y—-y+ures

Azaz tegyunk a falba x-eket, ahol belépés lehet,
lletve y-okat, ahol kileépes lehet!

Ez egy nyilt rendszer!
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Kémiai korfolyamat
Re a'kKea o (1o Al 1
ElN T T )l Gl T o) =20 e
T(1i,])="X" és T(k,1l)="A" akkor A+X-B reakcid
s ealEn T Ml i) ) — akkor B-C+Y reakcid
................................................. kiilénben ha T(i,J)="C” akkor C->A reakcid
rJ)

4 44

4 44

=decl el LIk, I sy
. == (1, Y as T (lpl =& akker “xhile s—x 5 relald€io
HEE j_ LoV e War T ST il o il (LI AT, i (O

oL - (A =" Y AN E s IRy 1) = - alkkior Sy Pineist L € alkee Lo
Eljaras vége.
A reakcioszerlen megvalodsitott mozgasoknal
figyelni kell a fal helyben maradasaral

kilonben ha T (1
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Onreprodukalé kémiai korfolyamat
A korfolyamat lépései:
A+X—B, B—>C+Y, C>A+A
belép: X
— kKilép: Y
; — JM°  Abelépés és a kilépés Ujra reakcidszerien:
x+ures—x+X, y+Y—y+ures
m Ez a rendszer nyilt és névekva!

P
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Onreprodukalé kemiai korfolyamat
RealldciiCp(itei] - rlc P

Hichs T (TV8T ) Sl ¥aime s TR, Sl B Ry 7

(S e, S Ta( K VN) =" 2 U Je i 2T XD B ne i@l o

killrcriloe nihial T Y S="Ela o Ik MR SC YA . ealic@ O

Rulorioen’ ha * 1" %) = 2 alidkOmC= A Ape a'kied ©

kil enb emiha s iy = x 1 r SR Tk T8 =" e iy

(T S s T TR DN T A Kk s hliae S XL e Re 1 O

KhombeEn®a Tl 4 F = A7 5. ST ls,  LIE=2 Y S8 alcs

i (s ) = YW el s kMG e B =Gl aldisolis el iiisesh recldeiie
Eljaras vége.

A szimulacios tér be fog telni!
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Kis foltok
Vegyunk két onreprodukalo korfolyamatot:
1. A+ X—>A,, A,—As+Y, A;—A+A,
belép: X
Kilép: Y
2. B,+Y—B,, B,—»B;+X, B;—B,+B,
belép: Y
Kilép: X
Azaz az egyik korfolyamat a masik termekeét, a

masik korfolyamat pedig az egyik termékeét
fogyasztja!
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Kis foltok

A ket onreprodukalo korfolyamat
osszegkeplete:

A+X—>A+A+Y, B+Y—-B+B+X
Altalanositas:
> A és B sejtek, A fekete, B pedig fehér szind.

> X és Y molekulak, amelyek a sejtek kozott
mozognak.

> ST() — a sejtek tere, MT() — a molekulak tere

> Az A és a B sejtek elpusztulhatnak, a pusztu-
lasuk valdszinldségét jelolje P, illetve Q!
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Kis foltok
Sz 1 mMud alerels Ak pes
(STt RS e AT 1))
(MBS e e e SvZiclelS (S
Csere (MT (i, ]) ,MT (k,1)); x:=Véletlenszam
Elagazas
SR o= 7\ e SIS R e S clucatis Tailiie =) ) ="
S (R = EF s &S O le e zan ST =L
Elagazas vége
Elagazas
MT (1i,])="X" é&s ST (i,])="A" esetén
Kel esikeZe syl GEN TR 4)
IMALK(Si R mL NSNS TREL Jlp) BT eEen
Kie Leimlciae Shli ], SaiB" o e )

Elagazas vége
Eljaras vége.
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Keletkezés (i, 3, SE,MO) :
MR "= V[(©)

Ha van szomszéd uUres (i, )

eilcleli® o g IR REE Il e el S AC =4 Yel 1 o)
SO SIS,

Eljaras vége.

A kapott eredmeény, bar dinamikusan valtozik, a
kovetkezébféle lesz:
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Nagy foltok
Altalanositas:
> a molekulakkal nem foglalkozunk;

> hatasukat a sejtek szomszedszama alapjan
vesszuk figyelembe;

> minden sejt olyanna alakul, amilyen szomszéd-
jabaol tobb van;

> a sejttablazat mindig tele van A- eés B-tipusu
sejtekkel.
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Nagy foltok
Sz 1 mMud alerels Ak pes
(i,3) :=Véletlen hely (N, M)
SA:=Szomszédszamolas (i, ], "A")
SB:=Szomszédszamolas (i, j,”B"”)
Elagazas
ST(i,j)="B” és SA>SB esetén ST (i,]j) :="A"
ST (i =K SNSRI NS e tenl SUTEINN ) - ="
Elagazas vége
Eljaras vége.

Ha a szimulacids terunk kicsi, akkor az eredmeny
egy egyszinl tér lesz, vagy esetleg egy-két folt
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Nagy foltok

Ha a téer mérete nagy,
akkor tobb nagymeret
folt fog keletkezni, ve-
letlenszer( eloszlasban:

Ha a tér egy csikhoz hasonlit (azaz pl. oszlop-
szama lényegesen nagyobb, mint a sorai szama),
akkor csikos mintazat alakul ki:
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Nagy foltok

Ha a szomszedszamot nagyobb tavolsagra
szamoljuk, a foltok hatarvonala simabb lesz!

Ha a szomszedszamok kozott 1-nél nagyobb
kulonbseéget va-runk el, akkor gorbébb lehet a
hatar.
Szimulacids lépés:
e S b gl B KSR AN) - )
SA:=Szomszédszamolas (i, 3,”A"”,T)
SB:=Szomszédszamolas (i, j,”B"”,T)
Elagazas
ST (Ton ) e DY S A> SR BRN'e s eime n WS 8 775 e LNk
SRE1 SR e WS S TRECS BN o Siein STIMS T (1%, /% o= B
Elagazas vége
Eljaras vége.
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Mintazatkéepzodeés

Nagy foltok pottyokkel
Altalanositas:
> a molekulakkal nem foglalkozunk;

> hatasukat a sejtek szomszedszama alapjan
vesszuk figyelembe;

> minden sejt olyanna alakul, amilyen szomszéd-
jabaol tobb van;

> a sejttablazat mindig tele van A- eés B-tipusu
sejtekkel;

> nem engedjuk meg olyan sejtek kialakulasat,
amelyeket csak veluk azonos tipusu sejt vesz
korul.

Zsako Laszl6: Kémiai szimulacio 11. 15/18


http://digo.inf.elte.hu/~iszcs

Kémiai modellek

Y sor108 %>

i

.

&
%"’?’\'ﬂ NL"]@“-

Nagy foltok pottyokkel
Sz 1 mMud alerels Ak pes
(i,3) :=Véletlen hely (N, M)
SA:=Szomszédszamolas (i, ], "A")
SBg =S70Ns Zeds zamela s’ (v K Eut)
Elagazas
ST(i,j)="B” és SA>SB esetén ST (i,]j) :="A"
ST (i =K SNSRI NS e tenl SUTEINN ) - ="
Elagazas vége
Ha ST (i,]j)="A” és SB=0 akkor ST(i,J):="B”
Ha ey (15 5 =LB Al SIS0 Sidearia SITL(Er, SElain. "
Eljaras vége.

2016.04.06. 7:24 Z.saké Laszlo: Kémiai szimulacid 11. 16/18


http://digo.inf.elte.hu/~iszcs

2016.04.06. 7:24

v
"Ef}

Kémiai modellek

Nagy foltok pottyokkel

{@SBmm

"‘-,,

%-ms DE fr'o{

87

U&;

.J‘ J
Y sonn0n QQ'

IND « vzcd“’“

Ha nagyobb pottyoket akarunk megengedni, akkor

az A=0, B=0 feltételeket kell kicserélniink:
Szimulacids lépés:
(i,j) :=Véletlen hely(N,M)
SA:=Szomszédszamolas (i, 3, ”A")
8B : —Sziomszeds z amolla s Ay, "B
Elagazas
S (A TR e e S SSRE S e e S TRl b iR
S, 5 =" AL il S ARSI v - ISR e R 4
Elagazas vége
Hign S TG -A5N) =" Sl SE S SRR Janicl O Sl (51, i) = =R &
Blae 1S TR 77 )a="02C 0 & SRS VN = [k O T ] 1) 1= = Wi/
Eljaras vége.
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