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To6th Janos

Mi indokolja ennek az ismertetésnek a megjelentetését az Alkalmazott Ma-
tematikai Lapokban?

Turanyi Tamés vegyész és alkalmazott matematikus hossza évek 6ta foglal-
kozik nagy Osszetett kémiai reakciok modellezésével, egyszertisitésével és nu-
merikus vizsgalataval. Az itt szerepld modellek leggyakrabban nemlinearis (sok-
szor polinomialis) kozonséges, ritkdbban parcidlis differencidlegyenletbdl allo
rendszerek. A nagy jelzé arra utal, hogy az egyenletek szama, vagyis a figyelem-
mel kisért anyagfajtak szama legalabb néhény tucat, de esetenként tobbszaz, s6t
tobbezer is lehet. Hogyan foghatunk hozza egy ilyen, matematikusi szemmel el-
rettentd rendszer vizsgélatahoz?

A szerz6 a legfontosabb alapfogalmak és alapproblémék ismertetése (2. Né-
hany reakciokinetikai alapismeret) utan a kovetkezd megkozelitéseket ajanlja.

3. Reakcidutak A reakcioutak igen szemléletes heurisztikus modszere Ho-
riutitol [10] és Temkint6l (Tyomkin) [17] szarmazik. A konyv néhany abraja
ennek a modszernek a felhasznalasaval megmutatja egyes elemek atvitelét a
kiilonféle anyagfajtak kozott metan-levegs elegyek robbanasa kézben. A mod-
szer részletes és matematikailag kielégit6 targyaldsa nem ismeretes, feltehetéleg
az operacidkutatés, specialisan a halozati folyamatok elmélete nytjtana ehhez
alkalmas eszkdzoket.

4. Erzékenység- és bizonytalansiganalizis A kozonséges differencialegyen-
letek elméletében — az els6rendi linearis parciélis differencidlegyenletekkel valo
kapcsolat megvilagitasa végett — eld szokott keriilni a varidcids egyenlet. Ugyanez
az egyenlet a miiszaki és a reakciokinetikai irodalomban érzékenységi egyen-
letként szerepel, ugyanis a megoldasok paraméterek szerinti derivéltja gy is in-
terpretalhato, mint a megoldasok érzékenysége a paraméterek megvaltoztatasara,
ezért is nevezik Gket ezen a tajon lokdlis érzékenységeknek vagy lokdlis érzé-
kenységi egyiitthatcknak. Mivel meghatarozasuk szamitasigényes feladat, ezért
folyamatosan djabb és Gjabb heurisztikus eljarasokat dolgoznak ki erre a célra.
Megjegyzendd, hogy a reakcidkinetikan kiviili érzékenységvizsgalattal foglalkozd
irodalom jelentds része sokkal egyszertibb objektumokkal, id6tdl fiiggetlen meg-
oldasfiiggvények paramétertdl valo fliggésével foglalkozik.

A bizonytalansaganalizis 1ényege, hogy a modellek paramétereit valoszintiségi
valtozoknak tekintve képesek vagyunk-e valamit mondani a modellek felhaszné-
lasaval szamolt numerikus eredmények eloszlasarol. Ennek a fejezetnek kiilono-
sen szép része a reakciosebességi egyiitthatd hdmérsékletfiiggését leir6 Arrhenius-



Osszefiiggés paraméterei bizonytalansaganak elemzése.

5. Idéskdla-analizis Ttt nem a Stefan Hilger altal kezdeményezett [8], és
tjabban egyre nagyobb érdeklédést kivalto [5, 19] idgskalakon értelmezett di-
namikarol van sz6, hanem a szinguléris perturbacié klasszikus, Tyihonov-féle
elméletének [14, 18, 20| alkalmazasarol. Fizikai folyamatoknal és kémiai reak-
cioknal ugyanis meglehetésen tipikus, hogy a folyamatok tébb idéskalan zajla-
nak, egyesek sokkal gyorsabbak a tobbieknél. Az ilyen fizikai és kémiai folya-
matokat leir6 differencidlegyenletek merevek és numerikus megoldésuk nehéz.
A merev differencialegyenletek kezelhetetlensége specialis numerikus modszerek
létrehozasat kényszeritette ki, amilyen példaul Gear modszere [6]. A tobb,
egyméstol nagyon kiilonbo6z§ idéskala 1éte nemcsak hatranyos: az ilyen folyama-
tok vizsgalata leegyszertisithet6 azaltal, hogy az egyes idgskaldkon végbemend
folyamatokat kiilon kezeljiik.

Az egyszerisités matematikai alapjarol szol egy fontos specidlis esetben (a
Michaelis—-Menten-reakci6 esetében) Heineken, Tsuchiya és Aris tobb mint 40
évvel ezel6tti alapvetd, még mindig nem elég széles korben ismert munkija
[7]. Mivel a téma &ltalanos és matematikailag korrekt targyaldsa még varat
magara, ezért még napjainkban is lehet k6z6lni meglehetsen naiv cikkeket errsl
a teriiletrél. A téma kvazistacionérius kozelités néven a konyv 6.5. szakaszédban
djra elGkertil.

6. Reakciomechanizmusok redukcidja A nagy rendszerek egyszertisitésére
iranyulo torekvések egyik célja a valtozok szaménak csokkentése. A szerzd itt
nemcsak a szik értelemben vett valtozodsszevonas (lumping) technikajat is-
merteti, ami itt anyagfajtak sszevonasa néven szerepel, hanem szamos tovabbi
hasznosnak bizonyult eljarast is, igy a felesleges anyagfajtak és reakciolépések
elhagyésat és a reakciolépések Osszevonésat is.

Szellemes és rendkiviil hatékony a repromodellezés moddszere, ami nem maés,
mint a kinetikai differencialegyenlet megold6 operatoranak interpolélasa poli-
nommal, majd ennek felhasznédlasa a reakciddiffizid-egyenlet megoldasara. Az
eljarast parcialis differencidlegyenletek megoldasara csak az operatorszeletelés
modszerével egylitt lehet alkalmazni. Ez utébbit Magyarorszagon elsGsorban
Farag6 Istvan és munkatarsai vizsgaljak [2, 11] és alkalmazzak. A repromodel-
lezés modszerével kapott szamitasok eredményei teljesen meggy6zdek, a koze-
litések pontossagara és a sziikséges gépidSre vonatkozo altaldnos matematikai
targyalasrol nincs tudomasom.

7. Az érzékenységi fiigguények hasonlésdga Ez a teriilet a legjellemz&bb ab-
bol a szempontbol, hogy matematikus nem merne hozzafogni, Turanyi Tamés és
munkatarsai viszont batran alkalmazzak, mint heurisztikus médszert, és példaul
rendkiviil érdekes biolégiai tanulsagokhoz jutnak el. Bonyolult molekularis bi-
ologiai modellekben egyes paraméterek (rendszerint reakciosebességi egyiittha-
tok) szerinti érzékenységek hasonlosiga azt jelentheti, hogy valamelyik reak-
ciolépés sebességi egylitthatojanak jelent6s megvéltozasat mas reakciolépések
sebességi egyiitthatojanak megfelel§ megvaltoztatasaval kompenzalni lehet. Ez
a biologiai rendszerek robosztussaganak egyik magyarazata lehet.

8. Programok dsszetett reakcidomechanizmusok vizsgdlatdra A kényvben leirt
modszerek tobbségét nem kell beprogramozni, hanem az Internetrdl szamos



program letolthets az eljarasok hasznalatahoz. Attekintést kapunk az altalanos
programokrol, amelyek kinetikai differencidlegyenletek megoldaséara vagy a foly-
tonos idejd, diszkrét allapottertd sztochasztikus modell (Lasd példaul Rényi
cikkét 1953-bdl: [15]) szimulalasara [16], illetve elemzésére szolgalnak. Az al-
talanos matematikai modszerek mellett a szerzé — érdeklédésének megfelelGen —
ismerteti az égési, 1égkdrkémiai és biokémiai kinetikai modelleket kezel6 speciélis
szimulacios és analizalé programokat is.

9. Osszefoglalds Ez a konyv zaro fejezetének cime, de itt a recenzio sszegezése
kovetkezik.

A konyv nem kis részben a szerzd, kollégai és tanitvanyai nemzetkozi folyoira-
tokban megjelent munkain alapul. Ugyanakkor a konyv tobb témakor széleskort
attekintését is tartalmazza és kiilondsen hasznos az elképesztSen gazdag (464
tételt tartalmazo) irodalomjegyzék. Az Internet pozitiv hatasa tobb helyen is
érezhets. A konyv szdmos szamitogépes program honlapjanak cimét is megadja.
A konyvvel kapcsolatos tjabb hireket és kiegészitéseket a

http://garfield.chem.elte.hu/Turanyi/reakciomechanizmusok.html
weboldalon lehet elolvasni, és a konyv néhany kedvcsinalo fejezetét is le lehet
onnan tolteni.

Igen hasznos a teriilettel ismerked6 szamara, hogy a Tdrgymutats a kife-
jezések angol eredetijét is megadja. A konyv tartalomjegyzéke angol nyelven is
szerepel, remélhetéleg felkeltve valamely nemzetkozi kiado érdeklédését is.

Ami a forméat illeti: a tipografia megfelel6, a megértéshez jelentGsen hoz-
zajaruld abrak szépek, a képletek persze olyanok, amilyeneket a WORD meg-
enged...

Egy kritikai megjegyzés: ha egy ilyen koényv irodalomjegyzékébdl Craciun
[1], Feinberg [3, 4], Horn és Mincheva [12] neve hianyzik (csak Volpert képviseli
a formalis reakciokinetika matematikai elméletét), akkor helyesebb lett volna
cimként ezt adni: Reakciomechanizmusok szdmitogépes vizsgdlata, mert a leg-
nagyobb hangsuly a szamitogépes modszerekre esik.

A mi a szerzd széndéka szerint segitséget kivan nydjtani egyetemi hallgatok-
nak, illetve a teriilettel ismerkedni kivan6é kutatoknak. FEzen feladatainak a
konyv kivaloan megfelel. A jelen ismertetést olvasd alkalmazott matematiku-
sok szamara azonban a fentiekbdl az is kideriilhetett, hogy a reakciokinetikai
alkalmazésok teriiletén nem kevesebb és nem konnyebb feladatok varnak a —
statisztikaval, analizissel, numerikus matematikival foglalkoz6 — matematiku-
sokra (is), mint a rozsomakok vandorlasanak teriiletén [13], és talan ezeknek a
feladatoknak a megoldasa még némi (egyéni anyagi és kozérdeki kornyezetvé-
delmi) haszonnal is jarhat.

A jelen ismerteté mar utban volt a nyomda felé, amikor megjelent a hir,
hogy a Kémiai Tudomanyok Osztélyanak ajanlésa alapjan az Akadémiai Kiado
Nivodijat vehette at Mardth Miklostol, az MTA alelnokétdl Turanyi Tamas, az
MTA doktora, a Reakcidmechanizmusok vizsgalata cimii konyvéért.
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