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

Turányi Tamás vegyész és alkalmazott matematikus hosszú évek óta foglal-
kozik nagy összetett kémiai reakciók modellezésével, egyszerűsítésével és nu-
merikus vizsgálatával. Az itt szereplő modellek leggyakrabban nemlineáris (sok-
szor polinomiális) közönséges, ritkábban parciális differenciálegyenletből álló
rendszerek. A nagy jelző arra utal, hogy az egyenletek száma, vagyis a figyelem-
mel kísért anyagfajták száma legalább néhány tucat, de esetenként többszáz, sőt
többezer is lehet. Hogyan foghatunk hozzá egy ilyen, matematikusi szemmel el-
rettentő rendszer vizsgálatához?

A szerző a legfontosabb alapfogalmak és alapproblémák ismertetése (2. Né-
hány reakciókinetikai alapismeret) után a következő megközelítéseket ajánlja.

3. Reakcióutak A reakcióutak igen szemléletes heurisztikus módszere Ho-
riutitól [10] és Temkintől (Tyomkin) [17] származik. A könyv néhány ábrája
ennek a módszernek a felhasználásával megmutatja egyes elemek átvitelét a
különféle anyagfajták között metán-levegő elegyek robbanása közben. A mód-
szer részletes és matematikailag kielégítő tárgyalása nem ismeretes, feltehetőleg
az operációkutatás, speciálisan a hálózati folyamatok elmélete nyújtana ehhez
alkalmas eszközöket.

4. Érzékenység- és bizonytalanságanalízis A közönséges differenciálegyen-
letek elméletében – az elsőrendű lineáris parciális differenciálegyenletekkel való
kapcsolat megvilágítása végett – elő szokott kerülni a variációs egyenlet. Ugyanez
az egyenlet a műszaki és a reakciókinetikai irodalomban érzékenységi egyen-
letként szerepel, ugyanis a megoldások paraméterek szerinti deriváltja úgy is in-
terpretálható, mint a megoldások érzékenysége a paraméterek megváltoztatására,
ezért is nevezik őket ezen a tájon lokális érzékenységeknek vagy lokális érzé-
kenységi együtthatóknak. Mivel meghatározásuk számításigényes feladat, ezért
folyamatosan újabb és újabb heurisztikus eljárásokat dolgoznak ki erre a célra.
Megjegyzendő, hogy a reakciókinetikán kívüli érzékenységvizsgálattal foglalkozó
irodalom jelentős része sokkal egyszerűbb objektumokkal, időtől független meg-
oldásfüggvények paramétertől való függésével foglalkozik.

A bizonytalanságanalízis lényege, hogy a modellek paramétereit valószínűségi
változóknak tekintve képesek vagyunk-e valamit mondani a modellek felhaszná-
lásával számolt numerikus eredmények eloszlásáról. Ennek a fejezetnek különö-
sen szép része a reakciósebességi együttható hőmérsékletfüggését leíró Arrhenius-
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összefüggés paraméterei bizonytalanságának elemzése.
5. Időskála-analízis Itt nem a Stefan Hilger által kezdeményezett [8], és

újabban egyre nagyobb érdeklődést kiváltó [5, 19] időskálákon értelmezett di-
namikáról van szó, hanem a szinguláris perturbáció klasszikus, Tyihonov-féle
elméletének [14, 18, 20] alkalmazásáról. Fizikai folyamatoknál és kémiai reak-
cióknál ugyanis meglehetősen tipikus, hogy a folyamatok több időskálán zajla-
nak, egyesek sokkal gyorsabbak a többieknél. Az ilyen fizikai és kémiai folya-
matokat leíró differenciálegyenletek merevek és numerikus megoldásuk nehéz.
A merev differenciálegyenletek kezelhetetlensége speciális numerikus módszerek
létrehozását kényszerítette ki, amilyen például Gear módszere [6]. A több,
egymástól nagyon különböző időskala léte nemcsak hátrányos: az ilyen folyama-
tok vizsgálata leegyszerűsíthető azáltal, hogy az egyes időskálákon végbemenő
folyamatokat külön kezeljük.

Az egyszerűsítés matematikai alapjáról szól egy fontos speciális esetben (a
Michaelis–Menten-reakció esetében) Heineken, Tsuchiya és Aris több mint 40
évvel ezelőtti alapvető, még mindig nem elég széles körben ismert munkája
[7]. Mivel a téma általános és matematikailag korrekt tárgyalása még várat
magára, ezért még napjainkban is lehet közölni meglehetősen naiv cikkeket erről
a területről. A téma kvázistacionárius közelítés néven a könyv 6.5. szakaszában
újra előkerül.

6. Reakciómechanizmusok redukciója A nagy rendszerek egyszerűsítésére
irányuló törekvések egyik célja a változók számának csökkentése. A szerző itt
nemcsak a szűk értelemben vett változóösszevonás (lumping) technikáját is-
merteti, ami itt anyagfajták összevonása néven szerepel, hanem számos további
hasznosnak bizonyult eljárást is, így a felesleges anyagfajták és reakciólépések
elhagyását és a reakciólépések összevonását is.

Szellemes és rendkívül hatékony a repromodellezés módszere, ami nem más,
mint a kinetikai differenciálegyenlet megoldó operátorának interpolálása poli-
nommal, majd ennek felhasználása a reakciódiffúzió-egyenlet megoldására. Az
eljárást parciális differenciálegyenletek megoldására csak az operátorszeletelés
módszerével együtt lehet alkalmazni. Ez utóbbit Magyarországon elsősorban
Faragó István és munkatársai vizsgálják [2, 11] és alkalmazzák. A repromodel-
lezés módszerével kapott számítások eredményei teljesen meggyőzőek, a köze-
lítések pontosságára és a szükséges gépidőre vonatkozó általános matematikai
tárgyalásról nincs tudomásom.

7. Az érzékenységi függvények hasonlósága Ez a terület a legjellemzőbb ab-
ból a szempontból, hogy matematikus nem merne hozzáfogni, Turányi Tamás és
munkatársai viszont bátran alkalmazzák, mint heurisztikus módszert, és például
rendkívül érdekes biológiai tanulságokhoz jutnak el. Bonyolult molekuláris bi-
ológiai modellekben egyes paraméterek (rendszerint reakciósebességi együttha-
tók) szerinti érzékenységek hasonlósága azt jelentheti, hogy valamelyik reak-
ciólépés sebességi együtthatójának jelentős megváltozását más reakciólépések
sebességi együtthatójának megfelelő megváltoztatásával kompenzálni lehet. Ez
a biológiai rendszerek robosztusságának egyik magyarázata lehet.

8. Programok összetett reakciómechanizmusok vizsgálatára A könyvben leírt
módszerek többségét nem kell beprogramozni, hanem az Internetről számos
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program letölthető az eljárások használatához. Áttekintést kapunk az általános
programokról, amelyek kinetikai differenciálegyenletek megoldására vagy a foly-
tonos idejű, diszkrét állapotterű sztochasztikus modell (Lásd például Rényi
cikkét 1953-ből: [15]) szimulálására [16], illetve elemzésére szolgálnak. Az ál-
talános matematikai módszerek mellett a szerző – érdeklődésének megfelelően –
ismerteti az égési, légkörkémiai és biokémiai kinetikai modelleket kezelő speciális
szimulációs és analizáló programokat is.

9. Összefoglalás Ez a könyv záró fejezetének címe, de itt a recenzió összegezése
következik.

A könyv nem kis részben a szerző, kollégái és tanítványai nemzetközi folyóira-
tokban megjelent munkáin alapul. Ugyanakkor a könyv több témakör széleskörű
áttekintését is tartalmazza és különösen hasznos az elképesztően gazdag (464
tételt tartalmazó) irodalomjegyzék. Az Internet pozitív hatása több helyen is
érezhető. A könyv számos számítógépes program honlapjának címét is megadja.
A könyvvel kapcsolatos újabb híreket és kiegészítéseket a

http://garfield.chem.elte.hu/Turanyi/reakciomechanizmusok.html

weboldalon lehet elolvasni, és a könyv néhány kedvcsináló fejezetét is le lehet
onnan tölteni.

Igen hasznos a területtel ismerkedő számára, hogy a Tárgymutató a kife-
jezések angol eredetijét is megadja. A könyv tartalomjegyzéke angol nyelven is
szerepel, remélhetőleg felkeltve valamely nemzetközi kiadó érdeklődését is.

Ami a formát illeti: a tipográfia megfelelő, a megértéshez jelentősen hoz-
zájáruló ábrák szépek, a képletek persze olyanok, amilyeneket a WORD meg-
enged...

Egy kritikai megjegyzés: ha egy ilyen könyv irodalomjegyzékéből Craciun
[1], Feinberg [3, 4], Horn és Mincheva [12] neve hiányzik (csak Volpert képviseli
a formális reakciókinetika matematikai elméletét), akkor helyesebb lett volna
címként ezt adni: Reakciómechanizmusok számítógépes vizsgálata, mert a leg-
nagyobb hangsúly a számítógépes módszerekre esik.

A mű a szerző szándéka szerint segítséget kíván nyújtani egyetemi hallgatók-
nak, illetve a területtel ismerkedni kívánó kutatóknak. Ezen feladatainak a
könyv kiválóan megfelel. A jelen ismertetést olvasó alkalmazott matematiku-
sok számára azonban a fentiekből az is kiderülhetett, hogy a reakciókinetikai
alkalmazások területén nem kevesebb és nem könnyebb feladatok várnak a –
statisztikával, analízissel, numerikus matematikával foglalkozó – matematiku-
sokra (is), mint a rozsomákok vándorlásának területén [13], és talán ezeknek a
feladatoknak a megoldása még némi (egyéni anyagi és közérdekű környezetvé-
delmi) haszonnal is járhat.

A jelen ismertető már útban volt a nyomda felé, amikor megjelent a hír,
hogy a Kémiai Tudományok Osztályának ajánlása alapján az Akadémiai Kiadó
Nívódíját vehette át Maróth Miklóstól, az MTA alelnökétől Turányi Tamás, az
MTA doktora, a Reakciómechanizmusok vizsgálata című könyvéért.
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