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TURANYI TAMAS: REAKCIOMECHANIZMUSOK VIZSGALATA

AKADEMIAI KIADO, BUDAPEST, 2010.

TOTH JANOS

Mi indokolja ennek az ismertetésnek a megjelentetését az Alkalmazott Mate-
matikai Lapokban?

Turdnyi Tamads vegyész és alkalmazott matematikus hosszi évek ota foglal-
kozik nagy Osszetett kémiai reakcidk modellezésével, egyszerisitésével és numeri-
kus vizsgalatdval. Az itt szerepld modellek leggyakrabban nemlinearis (sokszor
polinomislis) kozonséges, ritkAbban parcidlis differencidlegyenletbél 4ll6 rendsze-
rek. A nagy jelzé arra utal, hogy az egyenletek szama, vagyis a figyelemmel kisért
anyagfajtik szdma legalabb néhany tucat, de esetenként tobbszaz, s6t tobbezer is
lehet. Hogyan foghatunk hozza egy ilyen, matematikusi szemmel elrettentd rend-
szer vizsgalatdhoz?

A szerz6 a legfontosabb alapfogalmak és alapprobléméak ismertetése (2. Néhdny
reakcidkinetikai alapismeret) utan a kovetkezd megkozelitéseket ajanlja.

3. Reakcidutak A reakcidutak igen szemléletes heurisztikus médszere Horiu-
titol [10] és Temkintsl (Tyomkin) [17] szdrmazik. A konyv néhany abrija ennek
a mobdszernek a felhasznilasaval megmutatja egyes elemek atvitelét a kiildnféle
anyagfajtak kézott metan-levegd elegyek robbanésa kizben. A madszer részletes és
matematikailag kielégitG targyalasa nem ismeretes, feltehetdleg az operacidkutatas,
specialisan a halozati folyamatok elmélete nytijtana ehhez alkalmas eszkozdket.

4. Erzékenység- és bizonytalansdiganalizis A kozonséges differencislegyenletek
elméletében — az elsérendd linearis parcialis differencialegyenletekkel valo kapesolat
megvilagitasa végett — eld szokott keriilni a varidcids egyenlet. Ugyanez az egyen-
let a miiszaki és a reakcidkinetikai irodalomban érzékenységi egyenletlként szerepel,
ugyanis a megoldasok paraméterek szerinti derivaltja gy is interpretalhatd, mint
a megoldasok érzékenysége a paraméterek megviltoztatasara, ezért is nevezik Sket
ezen a tajon lokdlis érzékenységeknek vagy lokdlis érzékenységi egyitthatdknak.
Mivel meghatarozasuk szamitasigényes feladat, ezért folyamatosan Gjabb és Gjabb
heurisztikus eljarasokat dolgoznak ki erre a célra. Megjegyzendd, hogy a reakcio-
kinetikdn kiviili érzékenységvizsgalattal foglalkozé irodalom jelentds része sokkal
egyszertibb objektumokkal, id6tdl fliggetlen megoldasfiiggvények paramétertsl valo
fiiggésével foglalkozik.

A bizonytalansaganalizis lényege, hogy a modellek paramétereit valoszintiségi
valtozoknak tekintve képesek vagyunk-e valamit mondani a modellek felhaszna-
lasaval szamolt numerikus eredmények eloszlasarél. Ennek a fejezetnek kiilénosen
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szép része a reakcidsebességi egyiitthatd hdmeérsékletfiiggését leird Arrhenius-tssze-
fliggés paraméterel bizonytalansaganak elemzése.

5. Iddskdla-analizis Itt nem a Stefan Hilger altal kezdeményezett [8] és tjab-
ban egyre nagyobb érdeklédést kivalto [5, 19] iddskalakon értelmezett dinamikardl
van sz6, hanem a szinguldris perturbacié klasszikus, Tyihonov-féle elméletének
[14, 18, 20] alkalmazasarol. Fizikai folyamatoknal és kémiai reakcidknal ugyanis
meglehetdsen tipikus, hogy a folyamatok tobb id&skalan zajlanak, egyesek sokkal
gyorsabbak a tdbbieknél. Az ilyen fizikai és kémiai folyamatokat leiré differencial-
egyenletek merevek és numerikus megoldasuk nehéz. A merev differencidlegyenle-
tek kezelhetetlensége specilis numerikus modszerek létrehozasit kényszeritette ki,
amilyen példaul Gear modszere [6]. A tobb, egymastol nagyon kiilénbézd iddskala
léte nemcesak hatranyos: az ilyen folyamatok vizsgalata leegyszertsithetd azaltal,
hogy az egyes idéskaldkon végbemend folyamatokat kiilon kezeljiik.

Az egyszer(isités matematikai alapjarél szol egy fontos specialis esetben (a
Michaelis—Menten-reakcié esetében) Heineken, Tsuchiya és Aris tobb mint 40 évvel
ezelStti alapvetd, még mindig nem elég széles kérben ismert munkija [7]. Mivel a
téma altalanos és matematikailag korrekt targyaldsa varat magara, ezért még nap-
jainkban is lehet kozdlni meglehetdsen naiv cikkeket errdl a teriiletrél. A terdilet
kvazistacionarius kozelités néven a konyv 6.5. szakaszaban tjra elGkeriil.

6. Reakciomechanizmusok redukcidje A nagy rendszerek egyszertsitésére ira-
nyuld torekvések egyik célja a valtozok szamanak csikkentése. A szerzd itt nemesak
a sziik értelemben vett viltozodsszevonas (lumping) technikdjat ismerteti, ami itt
anyagfajtdk sszevonisa néven szerepel, hanem szamos tovabbi hasznosnak bizo-
nyult eljarast is, igy a felesleges anyagfajtak és reakciolépések elhagydsat és a reak-
cidlépések Osszevondsat is.

Szellemes és rendkiviil hatékony a repromodellezés médszere, ami nem mas,
mint a kinetikai differencidlegyenlet megoldd operatoranak interpoldldsa polinom-
mal, majd ennek felhasznélasa a reakciodiffazié-egyenlet megoldasara. Az eljarast
parcialis differencidlegyenletek megoldasara csak az operatorszeletelés modszeré-
vel egyiitt lehet alkalmazni. Ez utébbit Magyarorszagon elsGsorban Faragé Istvén
és munkatarsai vizsgéljdk [2, 11] és alkalmazzik. A repromodellezés modszerével
kapott szamit4sok eredményei teljesen meggydzdek, a kozelitések pontossdgara és a
szitkséges gépidére vonatkozo dltalanos matematikai targyalasrol nincs tudomasom.

7. Az érzékenységi fiigguények hasonldsiga Ez a teriilet a legjellemzébb abbol
a szempontbol, hogy matematikus nem merne hozzafogni, Turdnyi Tamds és mun-
katarsai viszont batran alkalmazzak, mint heurisztikus madszert, és példaul rend-
kiviil érdekes biolégiai tanulsdgokhoz jutnak el. Bonyolult molekularis biologiai
modellekben egyes paraméterek (rendszerint reakciésebességi egyiitthatok) szerinti
érzékenységek hasonlosiga azt jelentheti, hogy valamelyik reakciolépés sebességi
egyiitthatojanak jelentds megvéltozasiat mas reakcidlépések sebességi egytitthato-
janak megfelels megvaltoztatasaval kompenzalni lehet. Ez a biologiai rendszerek
robosztussiaganak egyik magyarazata lehet.

8. Programok dsszetett reakciomechanizmusok vizsgdlatdra A konyvben leirt
modszerek tobbségét nem kell beprogramozni, hanem az Internetr6l szimos
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program letolthets az eljardsok hasznélatdhoz. Attekintést kapunk az altalanos
programokrél, amelyek kinetikai differencidlegyenletek megoldasara vagy a foly-
tonos ideji, diszkrét allapotterii sztochasztikus modell (lasd példaul Rényi cikkét
1953-b6l: [15]) szimulalasara [16], illetve elemzésére szolgalnak. Az altalanos mate-
matikai médszerek mellett a szerzd — érdeklGdésének megfelelden - ismerteti az
égeési, légkorkémiai és biokémiai kinetikai modelleket kezeld specidlis szimulacios és
analizalé programokat is.

9. Osszefoglalds Bz a konyv zaro fejezetének cime, de itt a recenzi6 dsszegezése
kovetkezil.

A konyv nem kis részben a szerzd, kollégai és tanitvanyai nemzetkozi folyoira-
tokban megjelent munkain alapul. Ugyanakkor a kényv tobb témakor széleskord
attekintését is tartalmazza és kiilondsen hasznos az elképesztGen gazdag (464 tételt
tartalmazo) irodalomjegyzék. Az Internet pozitiv hatasa tobb helyen is érezhetd.
A kbnyv szamos 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 kedvesinalo fejezetét is le lehet onnan
tolteni.

Igen hasznos a teriilettel ismerkedd szamara, hogy a Tdrgymutatd a kifejezések
angol eredetijét is megadja. A konyv tartalomjegyzéke angol nyelven is szerepel,
remélhetéleg felkeltve valamely nemzetkdzi kiadé érdeklddeését is.

Ami a format illeti: a tipografia megfeleld, a megértéshez jelentdsen hozzajarulo
abrak szépel, a képletek persze olyanok, amilyencket a Word megenged...

Egy kritikai megjegyzés: ha egy ilyen konyv irodalomjegyzékébél Craciun [1],
Feinberg (3, 4], Horn és Mincheva [12]| neve hidnyzik (csak Volpert képviseli a formé-
lis reakciokinetika matematikai elméletét), akkor helyesebb lett volna cimként ezt
adni: Reakcidmechanizmusok szimitdgépes vizsgdlata, mert a legnagyobb hangsily
a szamitogépes modszerekre esik.

A mi a szerz6 szandéka szerint segitséget kivan nyujtani egyetemi hallgatok-
nak, illetve a teriilettel ismerkedni kivano kutatoknak. Ezen feladatainak a konyv
kivaléan megfelel. A jelen ismertetést olvasé alkalmazott matematikusok szédmara
azonban a fentiekbdl az is kideriilhetett, hogy a reakciokinetikai alkalmazasok terii-
letén nem kevesebb és nem kénnyebb feladatok varnak a — statisztikaval, analizissel,
numerikus matematikaval foglalkozé — matematikusokra (is), mint a rozsomakok
vandorlasanak teriiletén [13], és talan ezeknek a feladatoknak a megoldésa meég
némi (egyéni anyagi és kozérdekid kérnyezetvédelmi) haszonnal is jarhat.
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