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A kutatasban egy sor hallgaté is részt vett, név szerint Lovrics Anna, Pal Ildikd, Varga Laszlo,
Szabé Botond, Sedyd Inez, Varga Tamds és Danis Judit. A cikkek egy részében olyan eredményeket
kozoltiink, amelyek eldzetes formaban mar megjelentek e hallgatok 9 TDK dolgozataban [17-25], 6t
szakdolgozatdban [26-30] és egy PhD értekezésében [31].

A kutatdsok sordn belfoldi egyiittmiikodd partnerek voltak még Novdk Béla (BME), Csikdsz-
Nagy Attila (BME), Sipos-Szabd Eszter (BME), T6th Janos (BME), Zador Judit (MTA KK), Lagzi
Istvan (ELTE), Lovas Roébert (MTA SZTAKI), Szépvolgyi Janos (MTA KK), Zempléni Andrés
(ELTE) és Cserhati Matyas (ELTE). Zardjelben az egyiittmiikodéskor érvényes munkahelyet
jelolom, hiszen tobben koziilitkk azdéta mar kiilfoldon dolgoznak. Sikeres egyiittmiikodést folytattunk
a stuttgarti DLR (Deutschen Zentrum fiir Luft- und Raumfahrt) kovetkezd kutatdival is: Sebastian
Peukert, Marina Braun-Unkhoff, Clemens Naumann és Uwe Riedel.

Elkészitettiink [8] egy attekintd jellegli konyvet (Turanyi Tamads: Reakcidmechanizmusok
vizsgédlata, Akadémiai Kiad6, 2010), amely 0Osszefoglalja a részletes reakciomechanizmusok
vizsgélatara alkalmazott mddszereket. A konyv fobb témdi a reakcidkinetikai alapismeretek
Osszefoglaldsa, a reakcidutak vizsgilata, az érzékenység- és bizonytalansdganalizis kiilonféle
modszereinek Osszefoglaldsa, az iddskdla-analizis, a reakciomechanizmusok redukcidja és az
érzékenységi fiiggvények hasonlésdgdnak targyaldsa. A konyv 263 oldal terjedelemben 464
kozlemény anyagit dolgozza fel. Ez a konyv nem csak magyar nyelven djszerti, de ilyen témédju
konyv eddig még mds nyelven sem jelent meg. Jelenleg dolgozunk a konyv kibdvitett angol

véltozatan, amely a Springer kiadondl fog megjelenni 2012-ben.

Tobbféle kémiai folyamatot vizsgaltunk, igy égéseket ([2-4], [7], [9-14], [16]), 1égkdrkémiai ([4-
6], [10]) és pirolizis folyamatokat ([6], [9]), valamint biokémiai rendszereket ([1], [15], [17]). Mivel
a kutatds célja a legtobb esetben (de nem minden esetben) nem az egyes kémiai rendszerek jobb
megismerése volt, hanem eszkozok kifejlesztése reakcidkinetikai modellek hatékonyabb

vizsgélatara, ezért az aldbbiakban a kutatdsi eredményeket a vizsgdlati mddszerek szerint



csoportositva mutatom be. Valamennyi kézlemény teljes szovege letolthetd az alabbi Web oldalrol:

hitp://garfield.chem.elte.hu/Turanyi/ttpub. html

1. Az érzékenységi fiiggvények hasonldsaga €s ennek kdvetkezményei

A reakciokinetikai modellek alapjdban véve nemlinedrisak. A paraméterek megvaltoztatdsa
altalaban kiilonbozoképpen hat az egyes koncentraciok lefutdsara kis €s nagy reakci6éid6knél.
Korédbban azonban tobb olyan kinetikai rendszert taldltunk (1d. pl. I. Gy. Zsély, J. Zador, T. Turdnyi:
Similarity of sensitivity functions of reaction kinetic models, J.Phys.Chem. A, 107, 2216-2238
(2003); J. Zador, 1. Gy. Zsély, T. Turdnyi: Investigation of the correlation of sensitivity vectors of
hydrogen combustion models, Int.J.Chem.Kinet., 36, 238-252(2004); 1. Gy. Zsély, J. Zador, T.
Turdnyi: On the similarity of the sensitivity functions of methane combustion models, Combustion
Theory and Modelling, 9, 721-738(2005)), amelyeknél a paraméterek megvéltoztatdsa azonos moédon
hat a koncentraci6—id6 gorbékre, tehat a kinetikai modell linearis modellekhez hasonl6an viselkedik
paramétervaltoztatasra. Az ilyen modellek érzékenységi fiiggvényei hasonldk és nagyon kiilonb6zo
paraméterkészletek esetén is csaknem azonos szimulaciés eredményeket kaphatunk.

A jelen kutatds sordn szdmos reakcidkinetikai modell érzékenységvizsgdlatat elvégeztiik és
tovabbi példakat kerestiink az érzékenységi fiiggvények hasonlésdgara. Tobb olyan biokémiai -
biolégia modellt taldltunk, amely ilyen tulajdonsagi volt és részletesen megvizsgiltuk ezeket a
rendszereket.

Chen és munkatarsainak a sarjadzé élesztd sejtciklusat leird biokémiai kinetikai modellje (Mol.
Biol. Cell, 11, 369-391(2000)) alapjan szamithat6 a sejtciklust szabalyoz6 fehérjék koncentracidinak
véltozdsa a sejtciklus sordn. Kiszdmitottuk [1] a model minden véltozdjdnak paraméterek szerinti
érzékenységét. Szamos érzékenységi fiiggvénypar esetén ezeknek a fiiggvényeknek a hanyadosa
idében éllandd; az ilyen érzékenységi fliggvényeket globdlisan hasonléknak nevezziik. Ha két,
egységnyire normalt érzékenységi fiiggvény kiilonbségének az integriljat vessziik, akkor egyetlen
szammal tudjuk jellemezni ezen fiiggvények hasonldsagit. Az Osszes érzékenységi fiiggvény
hasonl6sdgat megadd matrixot klaszteranalizisnek vetettiikk ald, és ennek alapjan az érzékenységi
fliggvényeket alakjuk szerint két f6 csoportba tudtuk sorolni. Megmutattuk, hogy az érzékenységi
fliggvények hasonldésdga azt jelenti, hogy az egyik enzim hatékonysdganak valtozdsiat egy masik
enzim hatékonysaganak valtozédsa teljes mértékben kompenzélni képes, ezért biokémiai rendszerek
esetén az érzékenységi fiiggvények globdlis hasonlésdga kapcsolatos az adott él6lény

robosztussdgival.



Csikasz-Nagy Attila és munkatarsai létrehoztak (Biophysical Journal, 90, 4361-4379(2006)) egy
ugynevezett dltalanos sejtciklus modellt, amely egyszerre tobbféle é161ény (sarjadzé élesztd, hasadd
élesztd, emlOs) sejtciklusanak viselkedését képes leirni tigy, hogy csak a hasznalt paraméterek értékei
térnek el az egyes él6lényekre vonatkozé modellekben. Elvégeztik mindharom modell lokélis
érzékenységanalizisét. A nyers érzékenységi fiiggvények abrazoldsa utin szembesiiltiink azzal a
problémaval, hogy az érzékenységi fiiggvények maximalis, illetve minimalis értékei ciklusonként
novekednek. A nyers érzékenységi fliggvényeket Sipos-Szabd Eszter és Toéth Janos (BME
Matematikai Intézet) periodikussd transzformaltdk, ami lehet6vé tette a fiiggvények alakjanak
részletesebb vizsgdlatdit. A Chen-modellnél mar alkalmazott mddszerrel, klaszteranalizissel
megkaptuk, hogy mely él6lények mely paraméterei kozott van globdlis hasonldsdg. Az emlds sejtek
esetén minden paraméter alakja hasonl6 volt, mig a hasadé élesztd és a sarjadzé élesztd esetében két
f6 csoportot és egy egyéb kategoridt kiilonboztettiink meg. Megmutattuk, hogy a globdlisan hasonld
paraméterek egymds hatdsat képesek kompenzdlni. A fenti eredmények részletes leirdsa Pal Ildik6
szakdolgozatdban [27] taldlhat. Az eredményekrdl egy cikk kézirata elkésziilt, jelenleg a szoveg
finomitasa folyik a tarsszerz6k bevondsdval, és hamarosan a bekiildését tervezziik a BMC Systems
Biology djsagba.

A kemotaxis az a folyamat, amelynek sordn a sejtek észlelik a kémiai kornyezetiik megvaltozasat
és szamukra kedvezOobb korillmények felé mozognak. A baktériumok kemotaxisit jeltovabbito
halézatok hatdrozzdk meg, amelyek ugyan viszonylag egyszerliek, de hasonlitanak az emberi
szervezet jeltovabbitd hédldzataira. Az utébbi mikodési zavarainak kulcsszerepe van a daganatok
kialakuldsandl. Az Escherichia coli és a Bacillus subtilis baktériumok kemotaxisdnak matematikai
modelljeit vizsgéltuk érzékenységanalizissel. Megéllapitottuk, hogy az érzékenységi fiiggvények egy
része globdlis hasonldsdgot mutat. Olyan paramétercsoportokat azonositottunk, amelyek tagjai
egymds véltozdsdnak hatdsit teljes mértékben kompenzdlni tudjdk. A mddositott modell a sejt
pontosan ugyanolyan mozgasat szimuldlja, ha a vonz6 molekuldk koncentrici6éja megvaltozik. Ez azt
mutatja, hogy a modellekhez javasolt paraméterkészletek nem unikdlisak, illetve hogy ezek a
modellek robosztusak a paraméterek valtoztatdsara. Err6l a munkardl eddig egy TDK dolgozat [23]
és egy szakdolgozat [29] késziilt, valamint egy eldzetes kozleményiink [15] jelent meg. Egy bovebb

kozlemény kézirata eldkésziiletben van.

2. Uj reakcidkinetikai modellek felallitdsa és alkalmazasa

A Szaturnusz bolygé Titan nevil holdja 1égkorének alsé részében a hdmérséklet nagyjabol 90 K,

emiatt a gazfazisi reakciok sebessége a CH4/N, légkorben igen lassu. A koriilmények azonban



alkalmasak arra, hogy a Titan 1égkorében villimok jojjenek 1étre. A Titan 1€gkorére vonatkozd, ma
mar igen pontos ismeretek alapjan kiszdmitottuk [6] egy 10 km magasan levd légcella
homérsékletének idobeni valtozasat villamlas utan. Részletes reakciomechanizmust allitottunk 6ssze,
amely leirja a CH4/N, gazelegyben, 90 K — 5000 K hémérséklettartomanyban lejatszo6dé reakcidkat.
Ez a mechanizmus 185 anyagfajta 1829 reakcidjat tartalmazza. Vizsgiltuk a koncentracid-
valtozasokat €s a fobb reakcidutakat, igy megéllapitottuk, hogy a villimlast kovetd kémiai reakciok
fobb reakciotermékei a kovetkezok: H,, HCN, C,N,, C,H,, C,Hy, Co,Hg, NH3 é€s H,CN. Becsiiltiik
ezen anyagok éves termelddését a Titdn légkorében a villamldsok kovetkeztében.

Modelleztiik [9] a széntetraklorid bomlésat induktivan csatolt RF plazmareaktorban, inert CCly—
Ar és oxidativ CCl4—Ox—Ar gazelegyekben egy dltalunk létrehozott reakciomechanizmussal, amely
25 anyagfajta 134 reakcidlépését tartalmazta. A szimulaciok 67,0% és 97,9% CCl, konverzidt adtak
a CCly—Ar illetve CClL—Ox—Ar gizelegyekre, ami kozel van a kisérletileg taldlt 60,6% illetve 92,5%
konverzidértékekhez. A szamitiasok és a mérések is azt mutattak, hogy oxidativ kdrnyezetben sokkal
hatékonyabb a CCls-nek, mint veszélyes vegyianyagnak a megsemmisitése.

A levegémindségi szamitdasok egyik célja lehet annak modellezése, hogy vegyi vagy radioaktiv
anyagok baleseti kibocsatdsdnak mekkora a hatdsa a kornyez6 orszagrész levegémindségének térbeli
és idObeni valtozasara. Fontos, hogy a szamitdsok a baleset utin azonnal elkezdddjenek és sokkal
gyorsabban szolgéltassanak eredményt, mint a valds idében zajlé események. Ekkor a szimulacios
eredményeket fel lehet haszndlni a polgiri védelmi munka tervezésére, példdul a lakosség
evakudcidjanak iitemezésére. A szimulacidk gyorsitasanak altalunk alkalmazott médja [5] a reakcid-
diffizié rendszert szimuldlé hagyomdnyos program &tirdsa volt parhuzamositott programra a P-
GRADE fejlesztéi kornyezet felhaszndldsdval. Az igy kapott program futtathatd lett szamitégép-

klasztereken és grideken.

3. Reakcidkinetikai modellek redukciéja

A reakcidmechanizmusok redukcidjanak egyik modja a felesleges anyagfajtdk és felesleges
reakcidok torlése a mechanizmusbdl. A legtobb eddig alkalmazott mddszernél a redukalt
mechanizmus kivalasztisa a kinetikai differencidlegyenlet-rendszer valamilyen linearizaldsan
alapult, emiatt ezek a mddszerek nem voltak igazdn hatékonyak. Az altalunk kidolgozott SEM
(Simulation Error Minimization) mddszer [3] linedris kozelitések alapjan tobb ezer lehetséges
redukdlt mechanizmust ad meg, majd azokat szimuldcidval ellendrzi. Illyen médon egyszerre tudjuk
kihaszndlni a linedris kozelités gyorsasdgit és a nemlinedris szimuldcié pontossagit. Ezt az elvet

anyagfajta redukciéra és reakcidredukciora egyarant felhasznaltuk. Anyagfajta redukcional (SEM-
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CM moédszer) a fontos (pl. mért koncentraciéji) anyagfajtdkbdl indulunk ki, €s az anyagfajtak szamat
folyamatosan noveljiik dgy, hogy minden megkivint pontossdgi hatarhoz a legkisebb konzisztens
mechanizmust éllitsuk eld. Reakcidk eltdvolitasanal (SEM-PCAF mddszer) linedris kozelités alapjan
kijeloliink egyiittesen elhagyhat6 reakcidkat, majd a valasztds helyességét szimulaciokkal igazoljuk.
Ezeket a modszereket tobb kordbbi mechanizmusredukciés mddszerrel Osszehasonlitottuk és
megmutattuk, hogy az 4j mddszer a leghatékonyabb koziiliik.

Szamos mechanizmusredukciés moédszer alapul a reakcidkinetikai modellek iddskala-analizisén.
Az ilyen analizisek els¢ 1épése a kinetikai Jacobi-mdtrix sajatérték—sajatvektor felbontasa.
Kimutattuk [4], hogy ha a Jacobi-matrixnak legaldbb egy olyan sajatértéke van, amelynek geometriai
multiplicitdsa kisebb mint algebrai multiplicitdsa, akkor az igy meghatdrozott id6skéaldk hamisak
lehetnek. A Jacobi-matrix Jordan-felbontdsa alapjan javasoltunk egy eljarast, amely ebben az esetben
is pontosan becsiili a reakcidkinetikai model iddskéldit. Ez az eljards els6sorban részletes

troposzférakémiai illetve egyes €géskémiai kinetikai modellek esetén fontos.

4. Kinetikai modellek paramétereinek bizonytalansdga és ennek kdvetkezménye

Megvizsgaltunk [2] egy részletes reakciomechanizmust, amely az NO keletkezését irja le a metan
oxidacidja sordn. Elvégeztiik a mechanizmus két viltozatinak vizsgélatit lokélis és Monte Carlo
bizonytalansdganalizissel, amelynek sordn tanulmidnyoztuk a reakcidsebességi egyiitthatok és a
képzddési entalpidk bizonytalansdgdnak hatdsiat a szdmitott NO koncentracidra jolkevert reaktor
kisérleti koriilményeknél. A szdmitdsokbol megdallapithaté volt, hogy az NCN-gyok reakcidinak
figyelembe vétele jelentdsen javitotta az egyezést a kisérleti adatokkal. A szamitott NO koncentraci6
bizonytalansdgat csak mintegy 20 reakcidlépés sebességi egylitthatdja, valamint az NNH és HCCO
gyokok képzodési entalpidinak bizonytalansidga okozza. Monte Carlo analizissel vizsgaltuk az NO
négyféle képzodési ttjdnak ardnyat, és ennek az ardnynak a fliggését a reakcidé koriilményeitdl és a
model paramétereitdl. Megallapitottuk, bizonyos koriilmények kozott egyes NO-termelési
reakcidutak az NO fogyasat is okozhatjak.

A reakcidkinetikai adatbazisok tobb ezer elemi reakcidéra tartalmazzak az Arrhenius-paraméterek
ajanlott értékét, a sebességi egyiitthatd f bizonytalansagi paraméterének homérsékletfiiggését és azt a
hémérséklettartoményt, amelyen az el6z6 két informéacié érvényes. A bizonytalansdgi paramétert
mashogyan hatarozzak meg a magas homérsékletli rendszerek (pl. égések) adatait tartalmazé
gazkinetikai adatbdzisok, és az IUPAC és JPL légkorkémiai adatbazisok. Megvizsgaltuk [10] ezeket
a bizonytalansdgiparaméter-definicidkat. Megaéllapitottuk, hogy a legtobb esetben a sebességi

egyliitthatékra vonatkozd bizonytalansdgi informdcié nem konzisztens az ugyanabban az



adatbazisban megadott Arrhenius-kifejezéssel. Ajanlasokat fogalmaztunk meg arra, hogyan kellene
az  Arrhenius-paraméterek  bizonytalansigit megjeleniteni a jovObeni reakcidkinetikai
adatbazisokban. Kidolgoztunk ([7], [10]) egy moddszert arra, hogy a gazkinetikai adatbazisokban
talalhaté bizonytalansagi informéciobdl kiszamitsuk az Arrhenius-paraméterek kovarianciamatrixat.
A mobdszert harom kiilonféle adatbazisbol szarmazd Gsszesen hét reakcidlépés adataival teszteltiik.
Ezek az eredmények felhasznalhatok reakcidkinetikai adatbazisok tartalmanak pontositdsara,
reakcidkinetikai modellek bizonytalansdganalizisénél és reakcidkinetikai paraméterek illesztésénél
kisérleti adatokhoz.

Az eddigi Osszes reakcidkinetikai bizonytalansdgvizsgélat sordn feltételezték, hogy a sebességi
egyiitthatok relativ bizonytalansdga nem valtozik a hdmérséklettel. Megmutattuk ([10], [12]), hogy
ez a feltételezés ekvivalens azzal, hogy az egyes reakcidlépések aktivdldsi energidjat pontosan
ismertnek tételezik fel, ami szisztematikus hibat okoz nem allandé homérsékletii reakciokinetikai
rendszerek bizonytalansidganalizisénél.

A fenti eredmények a matematikai statisztika és a linedris algebra eszkozeinek egyiittes
alkalmazasaval sziilettek és a legtobb vegyész szamdara nehezen attekinthetok. Emiatt a fenti témat
feldolgoztuk [11] olyan médon is, hogy a paraméterek bizonytalansiagit Monte Carlo szamitasokkal
szimuldltuk, és illesztéssel hatiroztuk meg az Arrhenius-paraméterek eloszldsat. A kapott
eredmények pontosan egyeztek az eldz6 cikkekben levezetett eredményekkel. Uj eredményeket
kaptunk, amikor azt vizsgéltuk, hogy a vérhat6 értéktdl tavoli, de még redlis Arrhenius-paraméterek
értékei a homérséklettdl fiiggden valtozd mdédon hogyan jarulnak hozza a sebességi egyiitthatd
értékének szamitasahoz.

Az eldbbi cikkekben azt is megallapitottuk, hogy a reakcidkinetikai adatbazisok tartalma alapjan
gyakran nem lehet jol becsiilni az Arrhenius-paraméterek bizonytalansidgat. Ezt az informdaciot
azonban eld lehet dllitani az eredeti kisérleti kozlemények attekintésével. A hidrogén—oxigén égési
reakcidrendszer elemi reakci6ir6l kozolt kisérleti cikkek alapjan vizsgdltuk a mérési adatok
bizonytalansdgat a hdmérséklet fiiggvényében, és ennek alapjdn becsiiltik az az Arrhenius-
paraméterek bizonytalansdgi tartoméanyat. Egy konferenciacikket kozoltink [13], amelyben a
kovetkezd elemi reakciok sebességi paramétereinek bizonytalansagi tartomdnyéat adtuk meg:
H+0O,+M = HO,+M, HO,+H = H,+0O,, OH+H, = H,O+H, H+0O, = O+0OH, O+H, = H+OH, H,O,+H
= H,+HO,, OH+OH=H,0+0 és H+HO,=OH+OH. Ebben a témaban egy részletesebb kozlemény
el6késziiletben van.

A reakciokinetikai  szimuldciés programok mind alkalmasak arra, hogy adott
reakcidkoriilményeknél kiszdmitsdk a megolddst és azok paraméterek szerinti érzékenységét.
Ugyanakkor tobb szdz mérési adatpont reprodukcidjandl egy ilyen szadmitds rendkiviil sok emberi

id6t és erdfeszitést igényel. Tovabbi probléma, hogy a mérési koriilmények kdédoldsa a szimulacids



programok szdmdara hozzaértést €s ugyancsak sok emberi id6ot igényel. Az utébbira megoldds a
PrIMe adatbazis-formatum (http://www.primekinetics.org/) haszndlata, amely XML kddolassal
tartalmazza a mérési koriilményeket és eredményeket. Elkészitettiink egy programot, amely
beolvassa a PrIMe adatfile tartalmat, elvégzi a szimuléciot €s az érzékenységanalizist, valamint
abrakon Osszehasonlitja a mért és a szamitott eredményeket. Errdl a munkardl egy TDK dolgozat
[22] és egy konferenciacikk [14] késziilt.

Minden reakcidkinetikai adatbdzis elemi reakcionként kiilon-kiilon adja meg a sebességi
egyiitthatd bizonytalansagat. Kidolgoztunk egy mddszert, aminek segitségével mérési adatok
feldolgozdsa alapjén tobb elemi reakcié Arrhenius-paramétereinek egyiittes bizonytalansdgat tudjuk
szamitani. A mddszert els6ként Peukert €s munkatarsai mérési adataira alkalmaztuk, akik egy cikket
kozoltek (Int.J.Chem.Kinet., 43, 107-119(2010)) arrdl, hogy ciklohexan (c-C¢Hjy) és 1-hexén (1-
CsHi2) hébomlasat vizsgaltdk 16késhullameso-kisérletekben. A kétféle kiinduldsi anyagra 16 illetve
23 mérést végeztek, és mérésenként 1000, 6sszesen 39000 adatpontot kaptak. A mérések sordn H-
atom koncentracidprofilokat mértek visszavert 16késhulldam mogott ARAS moddszerrel az 1250-1550
K hoémérséklet és az 1,48-2,13 bar nyomdstartomanyban. A megkapott mérési adatokat PrIMe
formatumban kdédoltuk, majd a fentebb leirt programmal azonositottuk [16] a mérési adatokra
illesztheto sebességi paramétereket. A kovetkezd hat elemi reakcié Arrhenius-paramétereit lehetett
meghatdrozni a mérési adatokbol: R1: c-C¢H, = 1-CgHjp, R2: 1-C¢H,, = C3Hs + C3Hy, R4: CsHs =
aCsH,4 + H; R5: C3H; = C,H, + CHj3; R6: CsH; = CsHg + H; R8: CsHs + H = C3Hg. Ezek a reakcidk a
benzin égésének fontos elemi reakcidi. Az illesztésnél felhasznéltuk Fernandes és munkatarsai (J.
Phys. Chem. A, 109, 1063-1070(2005)) mérési adatait is az R4 reakcidra. Az illesztés tovabbi
eredménye az Osszes illesztett paraméter kovarianciamatrixa. A sebességi egyiitthatokra vonatkoz6
szorasokat atszamitottuk a kinetikai adatbazisokban szokdsosan haszndlt f bizonytalansagi paraméter

értékekre, azokat a hdmérséklet fliggvényében megadva.

Osszefoglaldsképpen  elmondhat, hogy a tdmogatott kutatémunka sordn részletes
reakcidmechanizmusokkal leirt égési, légkorkémiai, biokémiai és pirolitikus rendszerekbeni
folyamatokat  vizsgdltunk. Szdmitottuk a modellek megolddsdnak érzékenységét a
paramétervaltoztatds hatdsdra. TObb esetben azt taldltuk, hogy ezek az érzékenységi fiiggvények
hasonl6ak egymashoz, aminek szamos kovetkezménye van a modellek unicitdsa, robosztussaga és
paramétereinek meghatérozhatésaga szempontjabdl. Uj, az eddigieknél sokkal hatékonyabb
eszkozoket fejlesztettiink ki reakciomechanizmusok redukcidjara, tehat az eredetinél sokkal kisebb,
csaknem azonos szimuldciés eredményeket adé modell megtaldlasara. Vizsgaltuk a paraméterek
bizonytalansdganak hatdsat a szimuldciés eredmények bizonytalansidgara. Elsoként foglalkoztunk

annak vizsgdlatdval, hogy milyen kapcsolat van az Arrhenius-paraméterek bizonytalansidga és az



azokbdl szamitott reakcidsebességi egyiitthaté homérsékletfiiggd bizonytalansaga kozott. Tobb elemi
gdzreakcid esetén becsiiltiik az Arrhenius-paraméterek egylittes bizonytalansagat.

Minden vizsgalatunkban kozponti szerepet jatszott az, hogy a reakcidkinetikai modellek erésen
nemlinedrisak, de egyes modellek bizonyos koriilmények kozott linedrisként viselkednek, maés
modelleknél pedig az eredeti model lokédlis linearizdldsa ttjan lehet tudomanyos és gyakorlati

szempontb6l hasznos eredményekre jutni.



Irodalomjegyzék

[1] A.Lovrics, L. Gy. Zsély, A. Csikdsz-Nagy, J. Zador, T. Turdnyi, B. Novék:
Analysis of a budding yeast cell cycle model using the shapes of local sensitivity functions
Int.J.Chem.Kinet., 40, 710-720 (2008)

[2] L Gy. Zsély, J. Zador, T. Turdnyi:
Uncertainty analysis of NO production during methane combustion
Int.J.Chem.Kinet., 40, 754-768 (2008)

[3] T.Nagy, T. Turanyi:
Reduction of very large reaction mechanisms using methods based on simulation error
minimization
Combustion and Flame, 156, 417-428 (2009)

[4] T.Nagy, T. Turanyi:
Relaxation of concentration perturbation in chemical kinetic systems
Reaction Kinetics and Catalysis Letters, 96, 269-278 (2009)

[5] I Lagzi, T. Turdnyi, R. Lovas:
Development of a grid enabled chemistry application
Int. J. Computational Science and Engineering, 4, 195-203 (2009)

[6] T. Kovdcs, T. Turdnyi:
Chemical reactions in the Titan's troposphere during lightning
Icarus, 207, 938-947 (2010)

[7] T.Nagy, T. Turdnyi:
Uncertainty analysis of varying temperature chemical kinetic systems
Procedia Social and Behavioral Sciences, 2, 7757-7758 (2010)

[8] TuranyiT.:
Reakciémechanizmusok vizsgalata
Akadémiai Kiad6, Budapest, 2010

[9] T. Koviécs, T. Turdnyi, J. Szépvolgyi:
CCly decomposition in RF thermal plasma in inert and oxidative environments
Plasma Chemistry and Plasma Processing, 30, 281-286 (2010)

[10] T.Nagy, T. Turanyi:
Uncertainty of Arrhenius parameters
Int. J. Chem. Kinet., 43, 359-378 (2011)

[11] L. Varga, B. Szab6, 1.Gy. Zsély, A. Zempléni, T. Turanyi:
Numerical investigation of the uncertainty of Arrhenius parameters
J. Math. Chem., 49, 1798-1809 (2011)

[12] T. Nagy, T. Turanyi:
Determination of the uncertainty domain of the Arrhenius parameters needed for the
investigation of combustion kinetic models
Reliab. Engng. Syst. Safety, in press, 2012, doi:10.1016/j.ress.2011.06.009



[13]

[14]

[15]

[16]

I. Sedyd, T. Nagy, 1. Gy. Zsély, T. Turényi:

Uncertainty of the Arrhenius parameters of important elementary reactions of the
hydrogen—oxygen system

Proceedings of the European Combustion Meeting, 2011

T. Varga, I. Gy. Zsély, T. Turanyi:
Collaborative development of reaction mechanisms using PrIMe data files
Proceedings of the European Combustion Meeting, 2011

J. Danis, T. Turanyi:
Sensitivity analysis of bacterial chemotaxis models
Procedia Computer Science, 7, 233-234 (2011)

I. Gy. Zsély, T. Varga, T. Nagy, M. Cserhati, T. Turanyi,

S. Peukert, M. Braun-Unkhoff, C. Naumann, U. Riedel:

Determination of rate parameters of cyclohexane and 1-hexene decomposition reactions
Energy, in press, 2012

A kutatashoz kapcsoléodé TDK dolgozatok, szakdolgozatok és PhD dolgozat:

[17]

[18]

[19]

[20]

[21]

Pal 11diko:

Egy daltaldnos sejtciklus-modell vizsgalata érzékenységanalizissel
témavezetd: Zsély Istvan Gyula és Turdnyi Tamds

Haézi TDK konferencia, 2008. november

OTDK-ra atdolgozott valtozat, 2009. 4prilis

Varga L4szl6:

Arrhenius-paraméterek bizonytalansiga

témavezetd: Turdnyi Tamds, Zsély Istvan Gyula és Zempléni Andras
Haézi TDK konferencia, 2008. november

OTDK-ra atdolgozott valtozat, 2009. 4prilis, I1I. helyezett

Danis Judit:

E. coli kemotaxis modelljének érzékenységanalizise
témavezetd: Turdnyi Tamds

Hazi TDK konferencia, 2009. december

Sedy6 Inez:

Néhany gazkinetikai reakcié paraméterei bizonytalansaganak homérsékletfiiggése
témavezetd: Turdnyi Tamds, Zsély Istvan Gyula

Hazi TDK konferencia, 2009. december

Szab6 Botond:

Arrhenius paraméterek becslése kozvetett és kozvetlen mérések alapjan
témavezetd: Turdnyi Tamds, Zsély Istvan Gyula

Hazi TDK konferencia, 2009. december

10



[22]

[23]

[24]

[25]

[26]

[27]

(28]

[29]

[30]

[31]

Varga Tamds:

Részletes reakciémechanizmusok automatizalt szimulaciéja és érzékenységanalizise
a Prime adatbdzis alapjan

témavezetd: Turdnyi Tamds, Zsély Istvan Gyula

Hazi TDK konferencia, 2009. december

Danis Judit:

Bakterialis kemotaxismodellek érzékenységanalizise
témavezetd: Turanyi Tamas

Hazi TDK konferencia, 2010. december

OTDK-ra atdolgozott valtozat, 2011. aprilis, I1I. helyezett

Sedy6 Inez:

A hidrogén égésénél fontos reakcioparaméterek bizonytalansagdnak hémérsékletfiiggése
témavezetd: Turdnyi Tamds, Zsély Istvan Gyula

Hazi TDK konferencia, 2010. december

OTDK-ra atdolgozott valtozat, 2011. aprilis, I1I. helyezett

Varga Tamds:

Reakciodkinetikai szimuldcidk a PrIMe adatbdzis alapjan
témavezetd: Turdnyi Tamds, Zsély Istvan Gyula

Haézi TDK konferencia, 2010. december

OTDK-ra atdolgozott valtozat, 2011. 4prilis

Varga Laszl6:

Arrhenius-paraméterek bizonytalansiga

ELTE alkalmazott matematikus szakdolgozat, 2009
témavezetd: Turdnyi Tamds

Pal 1ldiko:

Egy dltalanos sejtciklus-modell vizsgdlata a paraméterek rendszeres megvaltoztatdsaval
ELTE biolégus szakdolgozat, 2010

témavezetdk: Zsély Istvan Gyula és Turdnyi Tamads

Sedy6 Inez:

Néhany gazkinetikai reakcié paraméterei bizonytalansdganak hdmérsékletfiiggése
ELTE Kémia BSc szakdolgozat, 2010

témavezetOk: Turdnyi Tamads és Zsély Istvan Gyula

Danis Judit:

Baktériumok kemotaxisdnak molekularis modelljei
ELTE Biolo6gia BSc szakdolgozat, 2011
témavezetd: Turanyi Tamas

Varga Tamas:

Részletes kémiai mechanizmusok optimalizaci6ja
ELTE Kémia BSc szakdolgozat, 2011
témavezetOk: Turdnyi Tamds és Zsély Istvan Gyula

Nagy Tibor

Reakcidkinetikai modellek bizonytalansdganalizise és redukcidja
PhD értekezés, ELTE Kémiai Doktori Iskola, 2009

11



