9. OSSZEFOGLALAS

Majdnem minden kémiai folyamat sok reakcidlépésen keresztiil valésul
meg. Ez azt jelenti, hogy a kiinduldsi anyagok reakcidja sordn el8szor
koztitermékek keletkeznek, majd a keletkezett koztitermékek 1épnek
tovdbbi reakci6kba. Gyakran tobb szdz vagy tobb ezer reakcidlépés
lejatszo6ddsa utdn keletkeznek csak az Osszetett kémiai reakcid
végtermékei. Ha ismerjiik minden reakcidlépés kémiai egyenletét és a
reakcidlépések sebességét, tehdt a részletes reakcidomechanizmust, akkor
teljesen kézben tudjuk tartani a folyamatot [404]. Az iparban ez azt jelenti,
hogy dgy tudjuk megvdlasztani a reakcié koriilményeit vagy a kiinduldsi
anyagokat, hogy a kémiai folyamat nagy hatékonysdggal és ugyanakkor
kis kornyezeti terheléssel jatszodjék le. A részletes
reakcidmechanizmusokat felhaszndlhatjuk 4j berendezések tervezésénél,
meglevd berendezések feldjitdsdndl, vagy berendezések hatékony
szamitogépes irdnyitisara.

Részletes  reakcidmechanizmusokat  alkalmaznak  1égkodrkémiai
folyamatok modellezésére. A meteoroldgiai elérejelzések tobb napra eldre,
j6 térbeli felbontdsban képesek megadni a hdmérsékletet, a sz€l irdnyét és
er6sségét, valamint a napsugdrzds erdsségét. Ezen informicidk alapjin a
vérhat6 levegOmindség eldrejelezhetd, tehat a kémiai 4talakuldsok
sebességének ismeretében Magyarorszdg minden pontjdra, tobb napra
elére, tetszOleges idOpontra szdmithatd a szennyez6 anyagok
koncentriciéja a levegOben. Ezt az informdciét fel lehet haszndlni
szmogriadé elrendelésére még a kornyezeti katasztréfahelyzet
bekovetkezése eldtt. A modellek segitségével szamitani lehet a kibocsatast
korlatozé intézkedések, mint példdul a paros/pdratlan rendszdmi autdk
kozlekedése megtiltdsdnak hatdsat. Hosszu tdvd vdrosfejlesztési vagy
ipartelepitési dontéseket is lehet alapozni a levegdmindségi modellek
szamitasi eredményére.
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Részletes reakciomechanizmusok alkalmazdsa kiilonosen gyakori égési
folyamatok lefrdsdra. A kémiai energidt erdmiivekben tudjuk villamos
energidva 4talakitani, mig motorokban a kémiai energia mechanikai
energidva alakul at. Az égési folyamatok pontos leirdsdval javithatjuk a
kazdnok és a motorok hatdsfokat, és ugyanakkor kornyezetvédelmi
szempontbdl optimalizalhatjuk azokat, tehat adott megkivant teljesitmény
elérése mellett csokkenthetjiik a szennyezbanyag-kibocsatasukat.

A vegyiparban a technolégia fejlesztésére lehet felhaszndlni a gyartasi
folyamat részletes reakcidmechanizmuson alapulé modellezését. Ilyen
médon novelni lehet a hasznos végtermékek kitermelését, és ugyanakkor a
kornyezetvédelmi szempontokra tekintettel lehet optimalizdlni a gyartést.

A részletes reakcidémechanizmusok alkalmazasanak legijabb teriilete a
biokémiai folyamatok reakcidkinetikai modellezése. Szdmos olyan
biokémiai rendszer van, mint példdul az anyagcsere-hdlézatok, a
molekuldris jelterjedés vagy a sejtciklus modellezése, amelyeknél mar
nemcsak az ismert, hogy milyen molekuldk vesznek részt a folyamatban,
és hogy ezek koziil melyek reagdlnak egymadssal, de ismert a lejatszodo
reakciok kémiai egyenlete és a reakcidk sebességi egyiitthat6ja is. Ezen
ismeretek birtokaban szamitani lehet a koncentraciok idébeni lefutasat, és
a rendszereknek egy kordbbindl sokkal pontosabb leirdsit kaphatjuk meg.
Ez teljesen uj alapokra helyezheti hatékonyabb gy6gyszerek kifejlesztését.

A kémia minden teriiletén a reakcidkinetika fejlédésének egyik jele,
hogy egyre tobb folyamatot {rnak le részletes reakciémechanizmusokkal,
és ezek a reakcidmechanizmusok egyre nagyobbak lesznek, tehat egyre
tobb anyagfajtat és reakci6lépést tartalmaznak. Még fontosabb, hogy a
reakciémechanizmusok egyre pontosabbak, tehit egyre tobb kisérleti
adatot adnak vissza kielégitd pontossdggal. Emiatt azt varjuk, hogy az
ezeken a mechanizmusokon alapulé modellek prediktiv ereje is javul, tehat
kisérletileg nem tanulmanyozott vagy esetleg nem is tanulmdnyozhaté
kortilményeknél is lehet pontos szimuldcidkat végezni veliik.

A fejlédésnek udjabb jele, hogy a reakcidmechanizmusok egyre tobb
adatdhoz van madr hibabecslés, tehdt a reakcidkinetikai paraméterek
pontossagat is megprdobaljdk jellemezni. Az djabb hibabecslések mar nem
egy-egy kisérlet hibajat tiikrozik, hanem a tobb, elvileg kiilonbozd
moédszerrel végzett, fiiggetlen kisérleten alapulnak, igy az egyes
mddszerek szisztematikus hibdjat is figyelembe tudjak venni.
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A részletes reakcidémechanizmusokon alapulé szimuldcidk alkalmasak
arra is, hogy 4j kémiai ismereteket szerezziink. A szamitdsok alapjan meg
lehet becsiilni olyan anyagfajtdk koncentraciéjat, amelyek az adott
rendszerben technikai okokbdl nem mérhetdk. A mechanizmusok kinetikai
analizise alapjan megtudhat6, hogy adott koriilmények kozott melyek a
legfontosabb reakcidutak, hogy milyen kolcsonhatds van az egyes
részfolyamatok kozott, és hogy mely paraméterek értékének kis
megvaltoztatdsatol valtoznak meg jelentdsen a szamitott eredmények.

A legtobb, a gyakorlatban fontos kémiai kinetikai folyamat inhomogén
térben jatszodik le, tehat a koncentracidk és a homérséklet helyrdl helyre
véltoznak. A fotokémiai levegészennyezés és a langok a mindennapi
életben fontos képviseldi a térben inhomogén reakcidkinetikai
rendszereknek. Egyes esetekben a koncentricidk és a hémérséklet csak
egy, illetve két térkoordindta irdnydban valtoznak, a megfeleld modelleket
térben egydimenzidsnak, illetve kétdimenzidsnak tekintik. Ilyen modellek
még szimuldlhatok részletes reakcidmechanizmusokkal, azonban térben
haromdimenziés vagy gyors eredményt kivané (példaul valés ideji)
szimuldcioknak mindenképpen gyorsan szamithaté redukdlt kinetikai
modelleken kell alapulniuk.

A konyv elején Osszefoglaltuk a késobb felhaszndlt reakcidkinetikai
alapismereteket. Ez a fejezet egy bevezetd reakcidkinetikai kurzus
szdmdra is hasznos lehet. A reakcidutakat gyakran emlegetik a
reakcidkinetikdban; a 3. fejezetben bemutatjuk ezeknek egy konzisztens
értelmezését, ami az elemfluxusok vizsgalatan alapul.

A részletes reakcidomechanizmusok alkalmazdsainak eldretorésével az
utébbi években sok és egyre kifinomultabb modszert dolgoztak ki a
reakciémechanizmusok vizsgdlatara. Az egyik moddszercsalad azt
vizsgdlja, hogy a paraméterek bizonytalansiga kovetkeztében mekkora
lesz a részletes reakcidémechanizmuson alapulé szimuldciés modell
eredményének bizonytalansdga. Ezek a médszerek megadjak az eredmény
szérdsat, s6t esetleg a modell eredményének kozos valdszintiségi
strtiségfiiggvényét. A mddszerek egy része arra is képes, hogy az
eredmények bizonytalansdganak okat is megadja, tehat visszavezesse azt
az egyes paraméterek bizonytalansdgira. Az érzékenység- és
bizonytalansdganalizis ezen mddszerei (4. fejezet) nagyon fontosak és
hasznosak a reakciomechanizmusok és az azokon alapulé modellek
fejlesztésére.
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A reakciémechanizmusokat tartalmazé dinamikai modellek egyik
fontos jellemzdje azok iddskdldi (5. fejezet). Megmutattuk, hogy az
id6éskalak szama azonos a modell valtozoinak szamaval, de altaldban nem
lehet kolcsonosen egyértelmii megfeleltetést 1étesiteni ezek kozott. Az
iddskaldkkal kapcsolatos, hogyan viselkednek a reakcidkinetikai modellek
azutdn, hogy az anyagfajtdk koncentraciéjit hirtelen megvaltoztatjuk
(koncentraciéperturbacié). Az idoéskdldk kapcsolatosak a dinamikai
modellek merevségével, ami a modellek egy gyakorlati szempontbdl
fontos tulajdonsaga.

A vegyészek arra torekednek, hogy a reakcidmechanizmusok egyre
nagyobbak legyenek és igy minden rendelkezésre all6 kémiai (fizikai,
bioldgiai) informéciét tartalmazzanak. Amikor azonban ezeket a
reakciémechanizmusokat  szimuldciés programokban alkalmazzik,
elonyés a minél kisebb mechanizmus. A reakciémechanizmusok
redukciéjdnal az a cél (6. fejezet), hogy megtaldljuk azt a legkisebb
mechanizmust (vagy matematikai modellt), amellyel a szdmunkra fontos
anyagfajtdk koncentrdcidjara adott hibahatdron beliil azonos eredményt
kapunk a vizsgalt koriilményeknél. A reakcidmechanizmusok redukcidja
alapulhat a felesleges anyagfajtdk és reakci6lépések elhagydsan,
anyagfajtdk és reakcidlépések Osszevondsin, vagy azon az elven, hogy a
modellnek nem kell minden id6skalat lefrnia, a legrovidebb és
leghosszabb iddskdldkat meghatdroz6 folyamatok altaldban elhagyhatdk
egy dinamikai modellbdl. A reakcidkinetika kezdeteitdl (1. a klasszikus
kinetikai  egyszertsitd  elveket) napjainkig (I. CSP, ILDM,
repromodellezés) egy sor mddszert dolgoztak ki erre az elvre alapozva.

Lokalis érzékenységi fiiggvényeknek egy meglepd tulajdonsdga, hogy
egyes esetekben az alakjuk egymashoz hasonlé és mas torvényszertiségek
is jellemzdk ezekre a fiiggvényekre. A 7. fejezetben targyaltuk ezeknek a
torvényszeriiségeknek az okdt és azok kovetkezményeit a modellek
egyértelmiiségére és paramétereik meghatdrozhatésigdra. Egési  és
biolégiai modellek egyardant rendelkezhetnek ezzel a fontos
tulajdonsaggal.

A konyvben leirt elvek és algoritmusok sok esetben nagyon
bonyolultak. Szerencsére majdnem minden médszerhez letolthetd egy-egy
megfeleld program az Internetrél. A 8. fejezetben bemutatunk néhany
ilyen programot ot témakor szerint csoportositva: izoterm homogén
rendszerek szimuldcidja, gazkinetikai szimuldcidk, reakciémechanizmusok
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analizise, bizonytalansdganalizis és bioldgiai reakcidkinetikai rendszerek
vizsgdlata.

Minden erdfeszités ellenére bizonydra maradtak még hibdk e konyv
szovegében. Kérem az Olvasét, hogy a felfedezett hibak listdjat kiildje el
e-mailben (furanyi@chem.elte.hu). A konyvvel kapcsolatos djabb hireket
és kiegészitéseket a kovetkezd6 Web oldalon lehet elolvasni:
http://garfield.chem.elte.hu/Turanyi/reakciomechanizmusok. html.
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