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0 Al: 0000000D000000000D00000000000060 ah00000000
00000000000000000000a; 0000 m*(mmols)~'00d;0 k0000 s~}
0000

ai dq k1 as do ko as ds ks aq dy k4
a| 1/8 16 1 32 16 8 1/16 | 1/4 8 1/4 | 1/4 1/4
b| 1/2 1/2 32 32 4 1/16 | 1/2 8 4 32 8 1/16
C 32 1/16 | 1/8 | 1/16 32 1/8 1/8 32 1/4 | 1/4 | 1/8 1/4
d 8 1/8 1 16 1/32 | 1/2 | 1/16 | 32 32 8 2 1
e| 1/8 1/4 16 32 1/32 1 2 16 32 4 2 16
f 32 32 32 | 1/16 4 1/2 8 1/8 | 32 32 | 1/32 8
g | 1/16 | 32 4 4 2 1/4 1/8 2 1/32 | 1/8 1 1/8
h| 1/8 32 8 8 1/32 | 1/2 1/4 2 2 1/4 4 2

0 A2:00000000QCCOOOOO0DOOO0O0O0O0O00OO00O0OOOOOOOOG6O a-hODOOO
gobooo20000000000000000D0O0OO0ODOOD 3OO0 200000000
oooooooobooboooooboooobooooobo0o0 pyO0O00oOobOOoobbOOoooboboooDbon
275002°00000000000000 mmol/m*>0000

Preserved Chemical Sets Values
a | {{C1,C1,Cy,Cy,EL Eo PPy Sy S4},{Co,C5,C5,Cy,E3s Eqg P {1/16, 32}
Sy, Py S3 }}
b | {{Cy,Cs,E1 Ey},{Cy,C5,C,,C3,Cy,Cy,Eq Pp Py S35y, FE3 {1, 8}

Py Py S; S5 }}

c | {{C1,E },{Cy,C5,C1,Cy,C3,Cy,Cy,Ey Py Py Sy S255, Eo {32, 16}
Es Py P, Sy }}

d {{Cl7047E1E4}7{027P252}7{Cl7027037037047E2E3P1 {1/272716}
P3 S1 Sy, Py S3 }}

e | {{C1,Cy, E1 By },{Cy,C1,Cy,C5,C5,Cyq,E3 P, P3 Py S1 Sy 54 {1/16, 8}
, Eq Py S3 }}

f 1 {{Cs, By}, {C1,Cs,S4,E Py}, {C3,C1,Co,Co,Cs,Ey Py S, | {1/8,1/2, 8}
P Sy, Es Py S; }}

g | {{C2,C3,Cs,Cy,E3 Ex P3 Sy, Py S3},{C1,C1,Co,Cy, Eq Ey {8, 1/2}
Si1 Sa, Py Py }}

h| {{C3,C;,C3,C4,84,P, P, Sy, E3 P35}, {C,,C1,Cy,Cy, E | {16,1/16}
Ey Ey Py Sy }}
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Chemicals Rate Equations

a X[Eg Ey P3 Sy ] do X[CQ ] + ds X[C3 } + 2ks X[Cg ] + dy X[C4 } + k4 X[C4 ] - a2
X[El EQ P1 P4 Sl 54 ]X[E5 E4 P3 SQ ] - Qg X[El EQ P1 P4 Sl S4
]X[Eg E4 P3 SQ ] - as X[Eg E4 P3 SQ }X[PQ Sg }

X[El Ey Py Py Sy 54] 2d; X[Cl ] + 2k X[Cl ] + do X[CQ ] + ko X[CQ } + dy X[C4] -+
k4 X[O4 ] - 2(11 X[El E2 P1 P4 Sl S4 }2— as X[El E2 P1 P4 Sl
S4]X[E3 E4 P3 SQ]—CI,4X[E1 E2 P1 P4 Sl S4}X[E3 E4 P3 52]

x[Py S5 | ko x[Ca ] + d3 x[C3 ] - a3 x[E3 E4 P3 Sy |x[P2 S3]
x[C1 ] -(d1 X[C1]) - k1 X[Cy ] + a1 X[Ey Eo Py Py S1 Sy ]2
x[Cs | -(d2 x[C2]) - k2 x[Ca | + a2 x[Ey Eo Py Py S1 Sy |x[Es E4 Ps
Ss |
x[C5 | -(d3 x[C5]) - k3 x[C3 ] + a3 x[E5 E4 P3 S |x[Py S5 |
x[Cy | -(dy X[Cy]) - ka X[Cy | + a4 X[Ey Eo Py Py S1 Sy |x[E5 E4 Ps
Ss ]
b x[Ey Py Py S3 Sy ] k1 x[C1 ]| 4+ ds x[C3 ] + 2dy X[Cy | + 2ky x[Cy ] - a3 x[E5 Py Ps
Sy Sy |x[Ey Py Py S3 Sy ] - 2a4 x[Ey Py Py S3 5412
x[Ey Es | dy x|C1 | + k1 x[C | + da x[Ca | + k2 x[C3 ] - a1 x[Ey E3 [x[E3

P2P351 SQ]—GQX[ElEQ]X[E:;PQPgSl SQ}

X[Eg PQ P3 Sl SQ} dl X[Cl]+d2 X[C2}+k2 X[CQ]+d3 X[Cg]+2k3 X[Cg]—al
X[El EQ]X[EgPQPg Sl SQ]—CLQX[El EQ}X[EgPQ P3 Sl Sg]—
a3X[E3P2P3 Sl SQ]X[E4P1 P4 53 54]

X[Cl ] -(dl X[Cl ]) - kjl X[Cl } + aq X[El E2 ]X[Eg P2 P3 Sl 52 ]

X[CQ ] —(d2 X[Cg ]) - /{,‘2 X[CQ } + as X[El EQ ]X[Eg P2 P3 Sl SQ ]

x[Cs5 | -(ds x[C3 ]) - k3 x[C3 | 4+ a3 x[E3 Py P3 S1 Sy [x[Ey P1 Py S3
Sy ]

X[C4 ] -(d4 X[C4 ]) - ky X[C4 ] + aq X[E4 Py Py S35, ]2

c | X[Ey Ps Py S1 So S5 | di X[Cy ]+ de x[Ca ] + d3 x[C5 | + k3 x[C3 ] + dy X[Cy ] + 2k4
x[Cy ] - a1 x[Ey |x[Ey Ps Py S1 S3 S5 - a2 x[Es E3 Py Py Sy
IX[Es Py Py S1 So Ss | - ag x[Ez Es P Py Sy |x|[Es P Py Sy Ss
S3 |- a4 x[Fy E5 Py Py Sy |x[E4 P3 Py S1 So S3 ]

X[El } dl X[Cl ] + kl X[Cl ] - a1 X[El ]X[E4 P3 P4 Sl SQ 53 ]

x[Fy E3 Py Py Sy | k1 x[C1 ] + do x[Co | + 2ko x[Cay ] + d3 x[C5 | + k3 x[C3 | + d4
x[Cy ] - a2 x[Ee E3 Py Py Sy |X[E4 P3s Py S1 52 S3 ] - ag x[Fa
By Py Py Sy |x|[Es Py Py Sy Ss S| - as x[Ea B3 Py Py Sy |x[Ey
P3 Py S1 Sy S3 ]

x[Cy ] -(dy x[C1 ]) - k1 x[C1 ] + a1 x[Ey [x[Ey P3 Py Sy Sz S3 ]

x[Cs | -(de x[C2]) - ko x[Co | + ag x[Fy E5 Py Py Sy |x[Ey Ps Py Sy
Sy S3 ]

x[C3 ] ~(d3 x[C3 ]) - k‘32>§[C3 | + a3 x[Ey B3 Py P> Sy [x[Ey P3 Py Sy
Sy S3 ]

x[Cy ] -(dy x[Cy ]) - ks x[Cy ] + a4 x[Ey E3 P1 Py Sy [x[Ey Py Py S,

Sy S3 ]
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Chemicals Rate Equations

d X[El Ey ] dq X[Cl ] + k1 X[Cl ] + dy X[C4 ] + kg X[C4 ] - aq X[El FEy
]X[EQ E3 Pl P3 Sl S4]—(14X[E1 E4]X[E2 E3 P1 P3 S1 54}

x[Ey E3 Py P3 S1 Sy ] dy x[C1 ] + k1 x[C1 ] + da x[Co ] + ke x[C3 | + d3 x[C5 ] +
2ks3 x[C3 ] + dy X[Cy | - a1 X[Ey Ey |X[Ey E5 Py P3 S1 S4] -
a4 X[Eh Ey |x[Ey E3 Py P53 S1 Sy -as x[Ey E3 Py P53 S1 Sy
[X[Py So | - a3 x[Ey E5 Py P3 Sy Sy |x[Py S5 |

x[Py Sy | dy x[Cy ] + ko xX[Ca ] - aa x[Ey E5 Py P3 Sy Sy |x[Py So |

x[Py S5 | ds x[C3 ] + kg xX[Cy ]| - a3 x[Ey E5 Py P3 Sy Sy |x[Py S5 ]
x[C1 ] -(d1 X[C1]) - k1 X[C1 ] + a1 X[F1 E4 |x[E2 E3 Py P3 S1 Sy ]
x[Cs | -(d2 x[Co ]) - ko X[C3 ] + a2 x[Es E3 Py P3 S1 Sy |x[P2 S2 ]
x[C5 | -(ds x[C5]) - k3 x[C3 ] + a3 x[Es E3 P; P3 S1 Sy |x[Py S5 ]
x[Cy | -(dy X[Cy ]) - k4 X[Cy ] + a4 X[E1 E4 |x[E2 E3 Py P53 S1 Sy ]
e x[Ey Es | dy X[C1 ] + k1 X[C1 ] + do X[C2 | + k2 x[C2 ] - a1 X[Ey Eo
|X[E5 Py Ps Py S1 So Sy ] - as x[E1 Ey |x[E3 Py P3s Py S1 .52

Sy ]

x[E3 Py Py Py S1 S2 Sy | di x[C1 | 4+ k1 x[Cy ] + da x[Co ] + d3 x[C5 | + 2k3 x[C5 | +
dy x[Cy | + k4 x[Cy ] - a1 X[E1 Ey |x[E3 Py P3 Py S1 S2 Sy
|- as X[Ey By |x[E3 Py Ps Py S1 S2 Sy -as x[Es P, P3 Py
S1 S2 Sy |X[Ey Py S3] - aq x[E3 Py P3 Py S1 52 Sy |x[Ey Po

Ss ]
x[Ey P S3 ] ko x[Co | +d3s x[C5 ] + dy x[Cy ] + kg X[Cy ] - a3 x[E3 Py Ps
Py S1 Ss Su x[Es Py S5 - as x|Es Pi Py Py Sy Sa Sa [x[Ex
Py S3 ]
x[Cy ] -(dy x[C1]) - k1 X[C1 | + a1 xX[Ey Es |x[E3 Py P3 Py S1 Sy
Sy |
x[Cs | -(d2 x[C2]) - ko x[Cy | + ag X[E1 Es |x[E3 Py P3 Py S1 S2
Sy |
x[C5 | -(ds x[C3]) - k3 x[C5 ] + a3 x[E3 Py P3 Py S1 Sa Sy |x[Ey
Py S3 ]
x[Cy ] -(dy x[Cy ]) - ka x[Cy | + aq x[E3 Py P3 Py Sy So Sy [x[Ey
Py S ]
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Chemicals Rate Equations
f X[E4 } d4 X[C4 ] + k4 X[C4 ] - a4 X[E4 ]X[S4 ]
x[Sy ] dy x[Cy ] - ag x[Ey x[Sy ]

X[EQPQ 53] dQXC }+2k2x[02]+dgx[03]—a3x[E2 PQ Sg]X[Eg P3 Sl}—
ClQXE PQSg] [Pl SQ]

[Cy
[
[
x[E1 Py ] dy xX[C1 ] + k1 X[C1 ] + k4 X[C4 ] - a1 x[F1 Py |x[E3 P35 S1 ]

x[P; Sy ] k1 x[C1 ] + da x[Co ] - ag x[Es Py S5 |x[P; S2 ]

x[E3 P3 S ] dy x[C1 ] 4+ d3 x[C5 ] + 2ks x[C5 | - a1 x[E1 Py [x[E3 P35 S1] - as
x[Ey P2 S3 |x[E3 P3 S1 ]

x[C1 | -(dy x[C1]) - k1 x[C1 ] + a1 x[Ey Py ]x[E5 P3 S ]
x[Cy ] -(da x[C3 ]) - ko x[Cy ] 4+ ag x[Es Py S3 |x[P; S ]
x[Cs | -(d3 x[C3]) - k3 x[C5 | + a3 x[E2 P2 S3 |x[E3 P53 S |
x[Cy | -(dg X[C4 ]) - kg X[Cs ] + a4 x[Ey |x[Sy ]

g X[Eg E, P35S, ] do X[CQ ] + ds X[Cg } + 2k3 X[Cg ] + dy X[C4 ] + k4 X[C4 } - as X[El
E2 Sl S4 ]X[Eg E4 P3 S2 } - a4 X[El EQ Sl S4 ]X[Eg E4 P3 S2 ] -
as X[Eg E4 P3 52 ]X[PQ 53 ]

X[PQ Sg } kg X[CQ ] + d3 X[Cg ] - as X[Eg E4 P3 SQ ]X[PQ 53 ]

X[El E2 Sl 54 ] 2d1 X[Ol ] + kl X[C1 ] + dg X[Cg } + k‘g X[CQ ] + d4 X[C4 ] - 2al
X[El E2 Sl 54 ]2 - as X[El E2 Sl S4 ]X[Eg E4 P3 SQ ] - aq X[E1 E2
Sl 54 ]X[Eg E4 P3 SQ ]

x[Py Py | k1 x[C1 ] + kq x[Cy ]
x[C1 | -(d1 x[C1]) - k1 X[C1 ] + a1 X[Ey Es Sl Sy ]2
x[Cs | -(dg x[Cq ]) - ko X[C3 ] + ag X[Ey Eo Sy Sy |X[E5 E4 P3 So |
x[C3 ] -(d3 x[C3]) - k3 x[C3 | + a3 x|E3 Ej4 P3 Sy |x[P2 S3 ]
x[Cy | -(dy X[Cy ]) - ka X[Cy ] + a4 X[Ey Eo S1 Sy |X[E5 E4 P3 So |
h x[S | dy X[Cy | - a4 X[EW Eq E4 P1 S |X[S4 ]

-
X[P2P4 53] kQX[ 2]+d3X[03]—|—k‘4X[C4]—a3X[E3P3 SQ]X[P2P4 53]
X[Eg P3 SQ] d2 X[02]+d3 X[C3]+2]€3 X[C3}—a,2 X[El Eg E4 P1 Sl ]X[Eg P3
SQ]-G3X[E3P3 SQ]X[P2P4 53]

X[El Ey E4 P Sy ] 2d; X[Cl ] + 2k X[Cl ] + do X[CQ ] + ko X[CQ ] + dy X[C4 } + k4
X[C4 ] - 2@1 X[El E2 E4 P1 Sl ]2 - a2 X[El E2 E4 P1 Sl }X[Etg P3
52 ] - Q4 X[El E2 E4 P1 Sl ]X[S4 ]

x[Cq ] -(d1 x[C1]) - k1 X[C1 ] + a1 x[E1 E5 Ey P1 51 ]2

x[C | -(d2 x[C2 ]) - k2 x[C2 ] + ag x[Ey Ep Ey Py Sy |x[E3 Py So |
x[C; | -(ds x[C3 ]) - k3 x[C5 | + a3 x[E3 P3 S2 [x[Py Py S5 |

x[Cy | ~(dy x[Cy ]) - ka xX[Cy | + a4 x[E1 By By Py Sy ]x[S4 ]




