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Our Goals

We would like to find a model using Mathematica
that accurately depicts the oscillating reaction.

We need to do two things to accomplish this

1) Understand the chemistry of the reaction

2) Accurately model our oscillating reaction

This week we’ll focus on the first topic.



Belousov‐Zhabotinsky Reaction

The BZ reaction is the most famous oscillating
reaction. Players‐ Br2, BrO3

‐, BrO2 , H+, Br‐, 
HBrO2, Ce4+, Ce3+, HOBr

Starting Materials‐ Potassium Bromide, 
Potassium Bromate, Malonic Acid, and 
Concentrated Sulfuric Acid.  And later added 
Iron (2+).

The first reaction will be yellow and then change 
to clear in about 90 seconds.



Belousov‐Zhabotinsky Reaction

http://www.uni‐regensburg.de/Fakultaeten/nat_Fak_IV/Organische_Chemie/Didaktik/Keusch/D‐
oscill‐e.htm



Belousov‐Zhabotinsky Reaction

Once the solution is clear we add the Fe2+. This 
indicator will show us the reaction oscillating. 
The solution turns bright red which lasts for 
about 2 minutes and then turns a light blue. This 
can repeat for an hour.



Belousov‐Zhabotinsky Reaction

Fe2+ Fe3+



BrO3
‐ + Br‐ +  2 H+ HBrO2 +  HOBr (R3) slow 

HBrO2 + Br‐ +  H+ 2 HOBr (R2) 
HOBr + Br‐ +  H+ Br2 +  H2O     (R1) 
2 HBrO2 BrO3

‐ +  HOBr + H+ (R4) 
BrO3

‐ + HBrO2 +  H+ 2 BrO2 +  H2O                 (R5) slow
BrO2 + Ce3+ + H+ HBrO2 + Ce4+ (R6) 
BrO2 + Ce4+ + H2O          BrO3

‐ + Ce3+ + 2H+ (R7) 

Belousov‐Zhabotinsky Reaction
Noyes‐Field‐Koros 1972b Model

Field, R. J.; Koros, E.; Noyes, R. N. J. Am. Chem. Soc. 1972, 94, 8649‐8664. 



Initial Concentrations (Mol/L)

[Br‐] = 0.012
[BrO3

‐] = 0.0891
[HOBr] = 0
[Br2] = 0
[MA] = 0.1653
[HBr] = 0
[BMA] = 0
[Mred] = 0.0017

[Mox] = 0
[HCO2H] = 0
[CO2] = 0
[H+] = 0.7931/2
Assumes only one 
Hydrogen is 
deprotonation.



Rate Constants



HBrO2 Destruction & Steady State

2 HBrO2 BrO3
‐ +  HOBr + H+ (R4) 

[HBrO2]d’(t)= ‐2k4 [HBrO2]2

Steady State:  rate of formation & rate of destruction are equal
[HBrO2]f’(t) = [HBrO2]d’(t)

+k5 [BrO3
‐] [HBrO2] [H+] = ‐2k4 [HBrO2]2

[HBrO2]ss’(t) = (k5/2k4) [BrO3
‐] [H+] 



Oscillating Species: Oregonator

Z = Ce(IV)

Y = Br‐

X = HBrO2

http://www.scholarpedia.org/article/Oregonator

http://www.scholarpedia.org/article/Image:Oscillation.jpg


A Closer Look At Step 4

2 HBrO2 BrO3
‐ +  HOBr + H+ (R4) 

There are multiple options for each molecule

that will affect the successfulness of the

reaction.



HOBr

HOBr, Cs, 1a HOBr, C∞h, 1b



HBrO2

HBrO2, Cs, cis, TS, 2b HBrO2, C1, 2a HBrO2, Cs, trans,TS,2c



BrO3
‐

HBrO3, Cs, syn, TS, 3a 

HBrO3, Cs, anti, 3b 
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5 options for 2 HBrO2

4a



5 options for 2 HBrO2

4b



5 options for 2 HBrO2

4c



5 options for 2 HBrO2

Trans‐4d Cis‐4d



5 options for 2 HBrO2

Trans‐4d Cis‐4d



Transition State‐ Oxygen Transfer

6a, TS(4b,5) 



Products

5a 5b
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