Szakdolgozat kivonat
Adott tulajdonsigu indukalo reakciok keresése szimbolikus €s

numerikus médszerekkel kinetikai differencidlegyenletekhez

Zsamboki Bettina

Szakdolgozatomban a polinomidlis differencidlegyenletek kémiai alkalmaza-
sai koziil mutatok be néhdnyat (reakcidkinetika, rekeszrendszerek). Ehhez defini-
alom a reakci6 és a rekeszrendszer fogalmat, valamint a legfontosabb jellemzdi-
ket.

Létezik olyan algoritmus (példdul a kanonikus realizaci6 modszere), amellyel
adott (bizonyos feltételeket kielégitd) differencidlegyenlet-rendszerhez egy indu-
kal6 reakcié konnyen megadhatd. Azonban a reakciok kozott vannak specidlis
tulajdonsaguak (megfordithatéak és gyengén megfordithatéak), amelyek reakcio-
kinetikai és matematikai szempontbdl rendkiviil érdekes tulajdonsdgokkal birnak,
ugyanakkor egyéb feltételek sziikségesek az ilyen tipusu indukdl6 reakcio 1étezé-
sére.

Szamos kérdés meriilt fel az eddigi ismeretek alapjan, ezek koziil leginkébb az
inverz feladatoknak van kiemelkedd jelensége, amikor egy adott differencidlegyenlet-
rendszerhez keresiink bizonyos tulajdonsdgi indukél6 reakciét vagy rekeszrend-
szert, ugyanis M anyagfajta esetére maig sok nyitott kérdés all fenn.

A megolddsok sordn a szakirodalmon til a Mathematica program Reaction-
Kinetics bovitményét hasznéltam reakcidk vizsgalatdhoz illetve fliggvények ira-
séhoz. M = 1 anyagfajta esetére sikeriilt egy sziikséges €s elégséges feltételt
taldlni megfordithaté realizacid 1étezésére, ami elGsegitheti az altalanos megol-

dashoz vezetd utat.



