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Monte Carlo Yonterm kullanilarak birinci ve ikinci mertebe reaksiyonlan simiile etmek icin
bir algonitma gelistinlmis, bilgisayar zamamimi veya iterasyon defenimi gercek zamana
dontistirmek icin bir yontem 6nenlmustir. Gelistinlen yontemin hassasiyeti; iz sabitleninin
oranlan, &mek biiviklign, konsantrasyon faktorlen ve reaksivon savisi degistinlerek
mcelenmistir. Molekil sayisinin 10*- 10 oldugu sistemlerde simiilasyonda kullanilan matris
boyutlaninin etkileri incelenmistir. Referans reaksivonun hiz sabitine gére reaksivonlarn
beklenen hiz sabitlerinden hangi oranda uzaklastklann hesaplanmistir. Ayrica referans
molekiil sayisi yaklasik 250 - 70000 arahginda degistinlerek beklenen hiz sabitlerinden
sapmalar hesaplanmistir. Sekil 1 de luz sabatler: 5, 10, 15, 20 mol L's'olan A+ B—>C +
DC+B—-E+F, E+A—-B+D F+D — A+ C kompleks hayali reaksiyonlarimn
yuridiigii ortamda tiirlerin zamanla degisimlenn gorilmektedir. Bu similasyonun basinda
yvalmzca A ve B tirlennin konsantrasyonu 05 M oldugu durum icin simiilasyon
baslatilmistir. Ayrica programun gelistirilmesinde web'e uygun bir programlama dila
kullanildigindan, gelistinlen program web izennden kimyasal kinetitk e@timleninde
kullanilabalir 6zelliktedir.

Anahtar Kelimeler:Monte Carlo Simiilasyonu, kimyasal kinetik, tek fazda coklu tepkimeler
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Sekil 1 : Ikinci mertebe birbirne bagh dért farkl reaksivonun viiriidiigi kompleks

bir sistemde reaktif iidinlernin zamanla degisim.
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