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A Thermo Scientific iICAP Q ICP-MS analtikal teljesimeényben ¢s az agyszerl
kezelnettségben dramaian kilonbdzik a korabbi késziilekekt@l, Az Uj Q Cell flatapol
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akar 50%-0s csdkkenése mellett. A néhany kattintassal elérhetd automatizalt beallitasok
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KEDVES OLVASOK!

A nagy nydri hdség elmultdval, az iskolakezdésre szines dsszedllitdssal orvendeztet
meg benniinket a Magyar Kémikusok Lapja szeptemberi szdma. A felelds szerkesz-
td jovoltdbdl a kiadvdny vegyipari és kémiai vonatkozdsii témdkat tartalmaz, elka-
landozik a kémia hatdrteriileteire is, ahonnan magazinszeriien érdekességeket mu-
tat be.

Az ipari témdkat Geiger Andrds és szerzGtdrsainak irdsa nyitja, amely a MOL
Csoport és a Pannon Egyetem egyik sikeresnek igérkezd, ipari megvaldsitdst nyert
kutatdsi témdjdt, a hulladék gumiabroncsok gumidrleményébdl és bitumenbdl ki-
induld gumzbztumen elddllitdsdnak és alkalmazdsdnak elsd eredményeit ismerteti. Ehhez is kapcsoldd-
hat Kortvélyessy Gyula biztonsdgi adatlapokkal foglalkozd sorozatdnak hulladékokkal és visszanyert
anyagokkal foglalkozo tijabb fejezete.

A kémia és hatdrteriiletei részben eldszor, a Bruckner-termi eladdsok sorozatban, a Debreceni Egye-
tem két kardnak kutatdi, Herczeg Mihdly és szerzdtdrsai, koztitk Antus Sdndor akadémikus, a hepari-
noid szulfonsav (stabilabb, szulfonsav tipusii véralvaddsgdtld) szintézisének ujabb eredményeirdl irnak.
A Szegedi Egyetem két munkatdrsa, Tobids Roland és Tasi Gyula docens ismerteti — Andrej Kolmogorov
és Neumann Jdnos (az egyik ,marslakd”) munkdssdgdba betekintve — a kémiai reakcidk determiniszti-
kus kinetikai modelljét és annak dltaldnos megolddsdt Taylor-sor segitségével, valamint a kémiai reak-
cidk sztochasztikus kémiai modelljét és annak Monte-Carlo-mddszerrel torténd megolddsdt. Ezutdn Schil-
ler Robert fizikai kémikus, ,,az év ismeretterjesztd tuddsa” dolgozatdval taldlkozunk, aki a rontgensugdr
1895. évi felfedezésének és alkalmazdsdnak tudomdnytorténeti dttekintése mellett irodalmi forrdsokat
idéz és képzdmiivészeti alkotdsokat mutat a rontgenkép misztériumdrdl. Fiiri Mdria ezt kovetd kozle-
ménye a DNS (,,a kettds spirdl”) hatvan évvel ezeldtti felfedezésének lépéseit idézi fel. Silberer Vera in-
terjujdban, amelyet Kovdcs Jozsef csillagdsszal készitett, a Naprendszeren beliili viz felismerésének mdd-
szereirdl, valdsziniisithetd keletkezésérdl és sorsdrdl olvashatunk. Papp Sdndor Jdzsef Vegyészkalenddrium
rovatdban ezittal két Dewar (az 1918-ban sziiletett Michael James Steuart, a szemiempirikus kvantum-
kémiai modellek miiveldje) és az 1842-es szilletésii Sir James (a Dewar-edény feltaldldja) életét és kémiai
munkdssdgdt foglalja Ossze. Lente Gdbor a Vegyészleletekben a szokdsos rovid hirek mellett most egyol-
dalas ismertetést kozol a 2012. szeptemberi IgNobel-dijak tiz kategdridjdnak dtaddsdrdl (e dij a Nobel-
dij egyesilt dllamokbeli parddidja, a hasonld hangzdsii ignoble szd magyarul meglehetdsen negativ mi-
ndsitésre utal). Olvasdink tobbek kozott megtudhatjdk, hogy a vélekedés szerint mitdl zoldiilhet meg az
emberek szdrzete (a megolddsért a felfedezd kémiai IgNobel-dijat kapott).

A kiadvdnybdl nem hidnyzik Banai Endre szokdsos iparihir-dsszefoglaldja, és az egyesiileti hireket is
elolvashatjuk.

Szeretettel ajdnlom tagsdgunk figyelmébe a Magyar Kémikusok Lapja sokoldalii és olvasmdnyos 2013.
szeptemberi szdmut.
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i ne hallotta volna mér Albert Einstein (1879-1955) hires mon-

ddsdt: ,Isten nem kockdzik.” Einstein kijelentése a kvan-

tummechanika valészintiség-elméleti értelmezésére vonatkozott,
amit egész életében nem tudott elfogadni.

Werner Heisenberg (1901-1976) bizonytalanségi reldcidja és az
dllapotfiiggvény valdszintiség-elméleti értelmezése, amiért Max
Born (1882-1970) fizikai Nobel-dijat kapott 1954-ben, a modern
fizika és a modern kémia alapkovévé tette a valdszintség-elmé-
letet a 20. szdzadban.

A valdszintiség-elmélet alapjait Blaise Pas-
cal (1623-1662) és Pierre de Fermat (1601-
1665) fektette le a 17. szdzadban de Méré lo-
vag kockajdtékokkal kapcsolatos problémdi-
nak megolddsa sordn [1]. Rényi Alfréd a
»Levelek a valészintiségrél” cimd — nagyko-
zonségnek szdnt - lebilincsel§ mitivében meg-
prébdlta felidézni a tudomdnytorténeti hét-
teret [2]. A kialakuléban 1évS elmélet a 18.
és a 19. szdzadban nem jdtszott meghatdro-
z6 szerepet a fizikdban.

A valdszinliség-elmélet a véletlen matema-
tikai tudomdnya: véletlen kisérletekkel fog-
lalkozik. Véletlen kisérlet alatt olyan kisérle-
tet értiink, amelynek kimenetelét az dlta-
lunk ismert - vagy figyelembe vett — okok nem hatdrozzdk meg
egyértelmien. A tovdbbiakban kisérlet alatt ilyen kisérletet ér-
tiink, s feltételezziik, hogy egy kisérletet egymdstdl fiiggetleniil,
tetszGlegesen sokszor meg tudunk ismételni. Egy kisérlet kime-
neteleit elemi eseményeknek nevezziik. Az elemi események 6sz-
szessége alkotja az Q eseményteret. Az Gsszes lehetséges ese-
ményt pedig az Q halmaz részhalmazaiként kapjuk meg: F =
{A| A O Q}. Minden A eseményhez hozzdrendeliink egy nemne-
gativ valés szdmot, P(A)-t, amit a kérdéses esemény valdszintisé-
gének neveziink. Az Q mindig bekovetkezik, hiszen az sszes ki-
menetelt tartalmazza, ezért biztos eseménynek nevezziik, s a va-
16szintiségét 1-nek vessziik: P(Q) = 1. Ennek kovetkeztében egy
tetszGleges esemény valdszintisége 0 és 1kozé esik. Ha két, A és
B esemény egyiitt sosem kovetkezik be, azaz kizdrjdk egymadst,
akkor P(A+B) = P(A) + P(B). Az (Q,F,P) objektumot valdszi-
niségi mez6nek nevezziik. Ez a bekezdés Andrej Nyikolajevics
Kolmogorov (1903-1987) szovjet tudds érdeme, aki az 1930-as
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és Andrej Kolmogorov

HENRI POINCARE (1854-1912) K. FRIEDRICH GAUSS (1777-1855)

DAVID HILBERT (1862-1943)

években kidolgozta a valdszintiség-elmélet axiomatikus rendsze-
rét [3].

Vegyiink egy tokéletes — nem cinkelt — kockdt. Egy ilyen koc-
ka tomegeloszldsa egyenletes, s tomegkozéppontja pontosan egy-
beesik geometriai kozéppontjdval. Az elemi események — azaz a
dobott szdmok — szdma véges (6), és minden elemi esemény azo-
nos valdszintiséggel (1/6) kovetkezik be. Az ilyen valészintiségi
mezGt klasszikus valdszintiségi mezdnek nevezziik. A statiszti-
kus mechanika eloszldsmodelljei (Maxwell-Boltzmann, Bose—
Einstein, Fermi-Dirac) is klasszikus valdszintiségi mez8knek fe-
lelnek meg. Egy adott makrodllapot termodinamikai valészin-
sége — a matematikai valészintiséggel szemben — azonban igen
nagy szdm is lehet, mivel a biztos esemény valészintségét itt
nem vessziik 1-nek, azaz nem normdljuk a termodinamikai va-
16szintiséget.

Neumann Janos mint a matematikusok fejedelme

Karl Friedrich Gausst (1777-1855) kortdrsai
a matematikusok fejedelmének (latinul prin-
ceps mathematicorum) nevezték. Ot Henri
Poincaré (1854-1912) és David Hilbert (1862—
1943) kovette a trénon. Haldluk utédn ezt a
megtisztel§ cimet egyértelmtien Neumann
Jdnos (1903-1957) 6rokalte.

Az 1920-as években Neumann Jdnos Zii-
richben vegyészetet, Budapesten matemati-
két és Berlinben fizikét tanult padrhuzamo-
san [4-6]. Vegyészmérnoki oklevelet 1925-
ben kapott. David Hilbert asszisztenseként
kvantummechanikdval kezdett foglalkozni,
s megsziiletett a kvantummechanika abszt-
rakt Hilbert-teres megfogalmazdsa [7]. Kurt
Godel (1906-1978) nemteljességi tétele azon-
ban ,kitizte 6t a paradicsombdl”: felhagyott
az axiomatikus elméletek kredldsdval. A
nemteljességi tétel szabad megfogalmazds-
ban a kovetkez4t dllitja: Minden véges sok
axiémdn alapulé deduktiv elméletben meg-
fogalmazhatdk olyan dllitdsok, amelyek az
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VEGYIPAR ES KEMIATUDOMANY

elméleten beliil se nem igazolhatdk, se nem céfolhatdk. A tétel ter-
mészettudomdnyi konzekvencidirdl jelenleg keveset tudunk. Min-
denestre 1étezése drnyékot vet az axiomatikus elméletek sikerére.

Az 1930-as évek elején Neumann Jdnos utja — az egyre rosz-
szabbodé eurdpai helyzet miatt — Amerikdba vezetett, ahol ha-
marosan szdmos katonai kutatdsba kapcsolddott be: a tiszta ma-
tematika teriiletérdl fokozatosan dttért az alkalmazott matema-
tika teriiletére. Nagy olvasottsdggal rendelkez§, sziporkdzé tdr-
sasdgi ember volt. Amerikdban megtanult kocsit vezetni és pé-
kerezni. Az utébbirdl tanulmdnyt is irt, s pokerjitékot neveztek
el réla. O lett a jatékelmélet megteremtdje [8].

A 11 vildghédboru idején Neumann Jdnos és Stanislaw Ulam
(1909-1984) Los Alamosban tanulmdnyoztdk neutronok elnyeld-
dését kiilonbszd anyagokban.
A feladatot azonban nem tud-
tdk analitikusan megoldani:
véletlen jelenségekre alapo-
zott szamitégépes szimuldcict
alkalmaztak [9]. Neumann
és Ulam a Monte-Carlo nevet
adtdk a projektnek, utalva a
véletlennek a projektben jétszott alapvetd szerepére, valamint a
véletlen és a szerencsejdtékok kapcsolatdra.

A szdmitégépek kitinden alkalmazhatdk véletlen kisérletek
szimuldcidjara és Monte-Carlo-szdmitdsok végzésére [10]: csak jo
véletlenszam-generdtorra van sziikségiink. Egy szamitgépen igen
sok kisérletet tudunk végrehajtani rovid idg alatt. Ennek megfe-
lelgen a valdszintség-elméleti problémék analitikus megolddsd-
val kapott eredményeinket szdmitégépes szimuldciGval numeri-
kusan ellendrizni tudjuk. S6t, akkor is meghatdrozhatjuk a he-
lyes vélaszt szimuldciéval, ha a probléma analitikus megolddsa
nincs a keztinkben.

A véletlenszdmoknak alapvetSen hdrom tipusdt kiilonboztet-
jilk meg: igazi véletlenszdmok, pszeudo-véletlenszdmok és kvazi-
véletlenszdmok. Az igazi véletlenszdmok statisztikus értelemben
véletlenek. A sorozat barmely része fiiggetlen az el§z8 szdmok-
tél. Az ilyen sorozatok természetesen megismételhetetlenek. EIG-
dllitdsukhoz specidlis berendezésre és sok id6re van sziikség. Saj-
nos, szisztematikus hibdkat ezek is tartalmazhatnak. Ha Monte-
Carlo-mddszerekben igazi véletlenszdmokat alkalmazunk, akkor
az eredmények egzaktak lesznek! Ez a jelent§ségiik. Szerencsé-
re, a Monte-Carlo-médszerek dltaldban pszeudo-véletlen szd-
mokkal is jél miikddnek. Ezeket a szdmokat megfelel§ numeri-
kus algoritmussal generdljuk, igy a sorozatuk el6re jésolhatd. Al-
taldban csak a sorozat el§z§ tagjdtdl fiigg az aktudlis szdm.
Ugyanaz a kezd@érték mindig ugyanazt a sorozatot generdlja.
Napjaink FORTRAN forditdi rendelkeznek megfelel§ véletlen-
szdm-generdtor fiiggvénnyel: r and( ). A kérdéses FORTRAN konyv-
tdri fiiggvény a [0,1) intervallumban, egyenletes eloszldsban szol-
gdltat véletlen, duplapontos valds szdmokat.

A kovetkezGkben el@szor réviden bemutatjuk a kémiai reakci-
6k determinisztikus és sztochasztikus kinetikai modelljét, majd
egy példan keresztiil illusztrédljuk a Monte-Carlo-médszer egy-
szeriiségét és teljesitGképességét.

Kémiai reakciok determinisztikus kinetikai modellje

A kémia legfdbb feladata kémiai reakcick tanulmédnyozédsa. A ké-
miai reakci osszetett, ha van legaldbb egy koztitermék, elemi,
ha nincs. Az osszetett reakcidk elemi reakciékbdl dllnak. Az 6sz-
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szetett reakcidt alkoté elemi reakcidk a kémiai rendszer reakcié-
1épései. A reakcidlépések Gsszessége alkotja a rendszer kemiz-
musét, azaz a kémiai mechanizmusdt [11].

A meghatdrozott sdlyviszonyok torvénye a kémiai reakcidk
kvantumossdgét fejezi ki. Eszerint egy kémiai reakciéban részt
vev§ kémiai komponensek anyagmennyiségeinek megvaltozdsai
ugy viszonylanak egymdshoz, mint kis egész szdmok. Ezeket az
egész szamokat nevezziik a kérdéses kémiai komponensek adott
reakcidra vonatkozé sztochiometriai egyiitthatéinak. Az egyér-
telmiiség érdekében a lehetd legkisebb abszoltit értékii egész szd-
mokat valasztjuk.

Tegyiik fel, hogy egy homogén rendszerben, dllandé h§mér-
sékleten és nyomdson K szamu kémiai komponens kozott R szd-
mud elemi kémiai reakci6 jatszddik le! A reakcidrendszer kemiz-
musdt kifejez§ sztochiometriai egyenletrendszer:

K
> (g7-d;)4=0 ((=12..,R),
j=1

ahol g;; megmutatja, hogy az i-ik reakciéban a j-ik komponens-
bél, A;-b6l mennyi keletkezett, dj; pedig azt, hogy mennyi fo-
gyott. A G ={ gij} matrixot forrdsmdtrixnak, a D = {dl-j} madtrixot
nyel6métrixnak nevezziik (dim(G) = dim(D) = RxK). AD és a
G nemnegativ métrixok, azaz egyik elemiik sem kisebb zérusndl.

Bevezetve az S = {vij} = G - D sztéchiometriai mdtrixot
(dim(S) = RxK), a fenti osszefiiggés az aldbbi formdra egysze-
riisodik:

Sa =0,

ahol 0 = {Aj} a kémiai komponensek szimbdélumainak vektora
(dim(ar) = K%1), 0 pedig a nullvektor (dim(0) = RX1). Jelslje N(r)
= {n,(t)} a reakciéban részt vev§ komponensek anyagmennyisé-
geinek vektordt a ¢ idGpillanatban (dim(N) = Kx1), N, =N( =0) a
kémiai komponensek kiinduldsi anyagmennyiségét, =(t) = {&;(t)}
pedig az extenziv reakcidkoordinatakbdl alkotott vektort (dim (=(t))
= RX1)! Az N(¢) vektor kovetkez6képpen dllithaté el6:

N(t) =N, + ST=(t),

ahol ST a sztochiometriai matrix transzpondltja. Ha a rendsze-
riink V térfogata dllandd, akkor érdemes azzal osztani, s beve-
zetni a kovetkez§ plauzibilis jel6léseket:

- N@®
Cl) = Vv - {c(0)}
G = % = {cot

x)= =0 = x0),

ahol X(¢) az intenziv reakciékoordindtdkbdl alkotott vektor. A
komponensek koncentricidinak vektordra a kovetkezd kifejezést
kapjuk:

P C(t) = C, + STX(0).

Differencidlva az id§ szerint ezt az egyenletet, megkapjuk a reak-
ciérendszer differencidlis anyagmérlegegyenlet-rendszerét:

dc(t)

cw = dt

=87p(r)

P() = 1{ri(0)} = %0}
ahol a mennyiségek folé tett pont id§ szerinti differencidldst je-
161, s p(t) a reakcidsebességek vektora (dim(p(¢)) = Rx1). A re-
akcidsebesség e definicidja pontosan megfelel az ITUPAC - dllan-

dé térfogatra vonatkozé — ajdnldsdnak [12,13].
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A tomeghatds torvénye alapjdn az i-ik elemi reakcid sebessé-
gére a kovetkez§ osszefiiggés irhatd fel:

K

=k [

T,

ahol k; a reakciésebességi egyiitthat6 (dllandé), melynek értéke
fugg a kérdéses reakci6tdl, a hdmérséklettdl és (esetleg) a nyo-
mdstdl; dj; pedig az A; komponens fogydsi egyiitthatéja az i-ik re-
akc1oban (a mér meglsmert nyelémadtrix (3,7) eleme) Abban az
esetben, ha az i-ik reakcié nem autokatalitikus, d |V |- Az i-ik
reakcié (; molekularitdsa alatt az i-ik reakciéban reszt vev§ kom-
ponensek fogydsi egyiitthatéinak osszegét értjiik:
K
Hi= Z djj
j=1

Fontos megjegyezni, hogy az elemi reakcidkra vonatkozé se-
bességi egyenletek egyszerii kombinatorikai eszkozok segitségé-
vel levezethetdk [14]. Errdl a tényrdl a reakcidkinetikédval foglal-
koz6 tankonyvek dltaldban megfeledkeznek.

Vezessiik be a K = {k;} sebességi egyiitthatévektort (dim(K) =
RX1) és az M = {{4;} molekularitds-vektort (dim(M) = Rx1)! Ekkor
a t id@pillanatbeli koncentrécidk vektora a C = F(S;D;C;K;K;R;t)
vektorfiiggvénnyel egyértelmiien megadhaté.

A determinisztikus modell dltaldanos
numerikus megolddsa Taylor-sor segitségével

Az el6z6ek szerint a determinisztikus modell egy csatolt, autoném
(id6t6l explicite nem fiiggd), polinomidlis, kdzonséges differencidl-
egyenlet-rendszert eredményez. Ennek a megolddsa dltaldban nu-
merikus integrdldssal torténik, mivel az esetek tobbségében analiti-
kus megoldds nem létezik, vagy nem ismert. A kovetkezGkben egy
olyan dltaldnos numerikus médszert mutatunk be a megolddsdra,
amiben csak derivalni sziikséges. Az elemi matematikai analizis két
alapvetd formuldjdt haszndljuk fel: a Taylor-sort és a szorzatfiigg-
vények derivéldsdra vonatkoz¢ Leibniz-formulét. Ezekkel a fogal-
makkal minden vegyész legaldbb egyszer taldlkozott az élete sordn.

Ha C(t)-t sima vektorfiiggvénynek (végtelenszer differencidl-
haténak) tekintjiik, felirhatjuk Taylor-sor formdjdban:

(- l‘o)

Ct) = ZC’)(fo)

dOC(t)
dr!

CO(tp) =

t=ty

Mivel C(t,) = STP(t,), a fenti egyenlet az alabbi alakot dlti:

(t—to)l+1
I+ °

Clt) = Clty) + 357p(1,)
I1=0

0]

p(ty) = dtl

t=t,

A p(¢) vektor elemei koncentrdcidszorzatok, igy azok analitikus
derivdltjai elgéllithaték a Leibniz-formula alkalmazdsédval. Ehhez
azonban definidljuk a A;,, indexet (i = 1,2,... R, m = 1,2,..,14;) a
kovetkez8 mddon: A;,, legyen az i-ik reakcidsebességben szerep-
16 koncentrdcidszorzat m-ik tényezdjének az indexe. Példdul ha
ri=kiccic, akkor W =6, Aj=1 A, =2, A5=2,A,=3,A;5=3,
és Ajg=3. A A, paraméter segitségével az i-ik elemi reakcid se-
bessége a kovetkezd alakot olti:
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K L
=k cfi=k; ey,
j=1 m=1

Ennek révén az r; = ri(t) fuiggvények tetszGleges rendii deri-
véltjai elGdllithatdk a tobbszords szorzatra vonatkozé Leibniz-sza-

baly segitségével:
) o]
mfhmlﬂ‘m
A {C(ty),n =0,1,...,1} vektorokbdl rekurzive szdmithaté

dt'

4o Hi
W[Jn—:llcmm} t=t, . .

¢ derivdltak generdljék a Ct*V(t,) vektorokat, me-
lyek révén C(t) elGdllithatd, {gy tetsz8leges — dllandé térfogatban
végbemend - reakcidrendszer koncentrécideloszldsdt szdmithat-
juk. Erdemes megemliteni, hogy a kérdéses numerikus médszer
autokatalitikus reakcidk esetén is alkalmazhaté.

=ty

Kémiai reakcidk sztochasztikus kinetikai modellje

Az el6z8ekben bemutatott determinisztikus modell numerikus
megolddsdra alkalmazhatunk egyszerd Monte-Carlo-mdédszert is
[15-18]. S6t, abban az esetben, ha kevés molekula (N < 10%) van
a rendszerben, a determinisztikus modell érvényét veszti: a ko-
z6nséges differencidlegyenlet-rendszert sztochasztikus differen-
cidlegyenlet-rendszerrel kell helyettesitentink [19].

Legyen tovébbra is dllandé a rendszeriink térfogata! Elgszor is
a determinisztikus modellben szerepld mennyiségekkel analdg
sztochasztikus mennyiségeket vezetiink be:

N'(r) = N,N() = {ni(0)},
K = k- k= k),
K

o) = {7 =k TTni*}
ahol N°(#) a molekuldk szémdnak a vektora, N, az Avogadro-szdm,
V a rendszer térfogata, K’ a sztochasztikus sebességi egytitthato-
vektor, és P’(N’) a sztochasztikus sebességvektor. Az S és a D
matrixot, illetve az M vektort nem kell transzformdlni.

A PN, 1|N°, 1) jelentse annak a valészintségét, hogy N°(r) = N’

adott N°(t)) = N’, mellett! A kérdéses valészintiség id§ szerinti
valtozdsdt a kovetkez§ egyenlet irja le [19]:

OPINtINty) &1 o , , > NP\ DIN? £\
—Jt =2 [ROP- VPN - VLN ) - 1) POV N )

ahol VI'az S matrix i-ik sordbdl készitett oszlopvektor. Ezt az
egyenletet — néhdny egyszert esettdl eltekintve — igen nehéz meg-
oldani: dltaldban egy ezzel ekvivalens Monte-Carlo-szimul4ci6t
alkalmaznak [17-19]. Ezek kozil itt a legegyszertibb — Moebs és
munkatdrsai dltal kozolt [17] — Monte-Carlo-szimuldcids algorit-
must mutatjuk be:

Lt=0;N =N,
2. Kiszémitjuk az N = S’p’(N”) vektort.
3. Meghatarozzuk az nmax mlglf(|n}| értéket, és azt az € inde-
xet, amelyre ri; = nmaX
4. Megkeressiik az r,,,, = max|r (N”)| értéket.
5. Generdlunk egy r* pszeudo-veletlenszamot
1 , s 1har(N’)>rrm
6. Mddositjuk a sebességvektort: r}(N”) = { 0, kiilonben

7. Elgéllitjuk a N’ = S’p’(N’) vektort.
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>

8. Meghatdrozzuk az id6beli ellépést: &t = 625 .
€

9.t — t+3:N — N+ ON’.

10. Visszatérés a 2. ponthoz, amig el nem érjiik a maximadlis

iterdcidészdmot.

A mddszerben &t szdmitdsa egy kissé pontatlan, igy — ha pon-
tosabb szdmitdsi eredményekhez szeretnénk jutni — érdemes a
Gillespie-féle algoritmust [19] alkalmazni. A sztochasztikus kine-
tikai modelleknek jelentds szerepiik lehet a bioldgiai kiralitds ere-
detének értelmezésében [20].

Alkalmazds

Mlusztrécicként tekintsiink egy — mdr kordbban részletesen ta-
nulmdnyozott — egyszer( reakciérendszert [15,16,21]:

kl
A - B+C
kZ
B+C - D
k}
A - D

ahol k; = 0,0044 min!, k, = 2,96 min~' mol-'dm’, és k; = 0,0021
min~. A t =0 id8pillanatban legyen [A] = [A], = 4,25%10-* mol/dm’,
tovébbd [B], = [C], = [D], = 0. Léthatd, hogy az adott feltételek
mellett [B] = [C] minden id8pillanatban teljesiil. A feladatot ana-
litikusan is sikeriilt megoldani, bér a B komponens koncentracié-
id§ fiiggvényében nulladrendi és elsGrendd Bessel- és Hankel-
fuggvények is szerepelnek [21]. A Monte-Carlo-szimuldciéhoz
VN,-t 107-nek vettiik, s a komponensek koncentrdciéjdnak az
idgbeli véltozdsdt mind a determinisztikus, mind a sztochaszti-
kus modell segitségével numerikusan meghatdroztuk. Az ered-
mények az 1. dbrdn ldthatdk. A 2. dbran a B komponensre kii-
lon is bemutatjuk a szamitdsi eredményeket az irodalommal va-
16 kénnyebb 6sszehasonlitds végett. A Taylor-sor segitségével ka-
pott numerikus szamitdsi eredmények tokéletesen megegyeznek
az analitikus eredményekkel. A Monte-Carlo-mddszer hibdja pe-
dig kisebb, mint 0,2% a teljes id6tartomdnyban.

KOSZONETNYILVANITAS.
A szerzdk koszonik a munkdjukhoz nydjtott TAMOP pdlydzati témogatdst (TAMOP-
4.2.2.A-11/1/KONV-2012-0047).

valtozasa az id6 fliiggvényében. A diszkrét értékek Monte-Carlo-
szimulacioval, a vonalak Taylor-sor segitségével adodtak
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fliggvényében. A diszkrét értékek Monte-Carlo-szimulaciéval,
a vonalak Taylor-sor segitségével adédtak
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OSSZEFOGLALAS

Tobias Roland, Tasi Gyula: Amikor a kockak istent jatszanak.
110 éve sziiletett Neumann Janos és Andrej Kolmogorov
Neumann Janos és Andrej Kolmogorov tevékeny szerepet jatszott
a valészinlség-elmélet és a sztochasztika mai arculatanak kialaki-
tasaban. A Neumann Janos kozremikodésével létrejott Monte-Car-
lo-modszerek sikeresen alkalmazhatok szinte a kémia minden te-
rletén: a reakciokinetikaban, az enzimkatalizisben, a heterogén
katalizisben, az adszorpci6 folyamatanak kinetikai tanulméanyoza-
saban stb. Jelen cikk a determinisztikus kinetikai modell Taylor-so-
ros altalanos numerikus megoldasat és a sztochasztikus kinetikai
modell egy Monte-Carlo-modszerrel torténé megoldasat mutatja
be. A Taylor-soros modszer autokatalitikus reakciok esetén is al-
kalmazhato.
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