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Vélemény Szalkai Istvan

Reakciomechanizmusok algoritmikus és matematikar vizsgdlata
cimi doktori értekezésérdl

A dolgozat témaja egyértelmiien idGszeri és érdekes: brutté reakcidok automatikus dekompozi-
civjara egyre inkabb sziikség van, hiszen a kisérletileg és numerikusan vizsgalhato rendszerek egyre
bonyolultabbak, igy a felbontas hagyomanyos, manualis modszerei egyre kevésbé hasznalhatok. Egy-
szertibb, de nem kevésbé fontos (bizonyos szempontbol az el6z8 elkészitésének tekinthets) feladat
annak meghatarozasa, hogy adott anyagfajtak k6zott milyen reakciok mehetnek végbe. A lehetséges
alkalmazési teriiletek szdma nagy, ide tartozik példaul az égés, az anyagcsere és a légkori jelenségek
modellezése, szerves és szervetlen anyagok szintézise, stb.

. A Jeldlt a vonatkozo szakirodalmat attekintette és alaposan, elemzé modon, kritikailag dolgozta

fel; 84 tételbsl allo irodalomjegyzékében ismerteti a téméval kapcsolatos fontosabb el§zményeket is,
bér éppen az Gjszeri megkozelités miatt ezek jelentésége nem nagy.

. A megfogalmazott kutatasi célok fontossaga a matematikai kémia irodalmaban nyilvanval6, az

eredmények az ismertekhez képest elremutatoak.

Az alkalmazott modszerek nemhogy megfeleléek és korszertiek, de a dolgozat tulajdonképpen egy
1j modszer kidolgozasanak tekinthets. A kémiai alkalmazastol teljesen eltekintve a linearis algebra
néhany kérdésének behat6 vizsgéilataként is felfoghat6 az irés.

. A Jeldlt kutatasi eredményeit megfelel6en dolgozta fel. Maga ez a feldolgozas 1j matematikai mo-

dellek megfogalmazasat, és a modellek alkalmazhatosagahoz sziikséges algoritmusok és programok
megalkotasat jelentette.

. Az eredményekbdl kévetkeztetések levonédsa nagyrészt a megfelels alkalmazasi teriilet szakem-

berének feladata. Masrészt itt emlithetd meg az, hogy a Jelolt felismerte, hogy megkozelitése a
valasztott alkalmazasi teriileten tul — némileg meglepd modon — a matematikan beliil (és a lineéris
algebran tul) is hasznalhato.

A diszkusszio (s6t az egyes fejezetek) legfontosabb részének azt tekintem, hogy a Jelolt megfo-
galmazott szamtalan érdekes nyilt probléméat, amelyek vagy az alkalmazasok vagy az elmélet vagy
mindketts szamara fontosak lehetnek.

. A szerz6 publikacios tevékenysége (amit 17 elemd, folydiratcikkbdl és el6adaszovegbdl 4llo lista

mutat be) mennyiségileg a doktori értekezéseknél elvartnak sokszorosa; a dolgozatok tobbsége refe-
ralt, szinvonalas nemzetkozi folybiratban jelent meg, esetenként rangos tarsszerzével.

. Uj eredmények

e Polinomialis futasidejd algoritmust adott véges vektorhalmaz 6sszes szimplexének felsorolésara.
(Kiilon kiemelem a 101. oldalon szerepld allitast, amely szerint az egyik feladatot 13 ora helyett
3 ora 21 perc alatt oldotta meg a Jelolt.)

o Részletesen megvizsgalta a homogén és az inhomogén linearis egyenletrendszerek minimalis
megoldasainak szerkezetét.

o Also és fels6 becslést adott dimenzios és adott elemszamu szimplexek szaméra.



Kiilon megvizsgalta azt a (kémiailag ugyan megszoritast jelents) esetet, ahol nincsenek parhu-
zamos vektorok.

Az eredmények atfogalmazasa matroidokra és hipergrafokra korlatokat ad ezek koreinek illetve
bézisainak szamaéra.

A linearis funkcionélok kémiai jelentésének megadasa érdekes hozzajarulas.

Kiilonosen orvendetes, hogy a szerzé modszerét tobb konkrét mechanizmusra alkalmazta, bar
még egy kicsit tobb kémiai elemzést is szivesen olvastam volna, és a mechanizmusok nyilvan
méara méar kémiailag nem id&szertiek. FEz a tény nem csokkenti a médszerek alkalmazhatosagat,
inkdbb felhivja a figyelmet arra, hogy érdemes lenne a moddszereket aktualis égési, biokémiai
vagy méas hasonléan bonyolult mechanizmusokra (vegyészekkel szoros egytittmiikodésben) al-
kalmazni.

Bar a tézisekben nem szerepel, 6nallo6 eredménynek tekintem a fejezetek végén, illetve a 6.
fejezetben 6nalldan megfogalmazott nyilt problémakat, amelyek kijelolik a tovabbi kutatasok
iranyat.

Osszefoglalva: a 6 tézisben kimondott allitasokat 4j eredményeknek fogadom el.

10. Biral6o szakmai megjegyzések

Ugy ttinik (pl. 1. oldal, 8. oldal), hogy az izotépok kozti kiilonbség forrasanak a Jelolt
az elektronok szaméaban fennélld kiilonbséget tekinti. Ez a szamitasokra semmilyen hatéassal
nincs, de kémiailag stlyos hiba.

Sehol nem sikeriilt olyan definiciot talalnom a szimpler fogalméra, ahol ez ne végtelen ponthal-
mazt jeldlne; a legegyszertibb esetben egy szakasz, haromszog, tetraéder stb. pontjait szokas
szimplexnek nevezni. EbbdSl mindossze annyi kovetkezik, hogy a szerzé altal bevezetett linearis
algebrai szimplex jelentése a megszokottol eltérd.

8. oldal: (1.3) egyértelmiien megad egy reakciot... — Azon feltétel mellett, hogy mindkét
oldalon eléfordulé kézvetlen katalizatorokat nem vesziink figyelembe, tehat azonosaknak
tekintjilk a X +Y — 2X és a Y — X reakciblépéseket.

8. oldal, labjegyzet és 10. oldal: a tobbszorts dozis kifejezést nem értem. Talan: egynél
nagyobb sztdchiometriai egytlitthatora utal?

Az 6sszefliggs elé célszerd lett volna mindeniitt kiirni, hogy linearisan, néhol (pl. 17. és 18.
oldal) ennek hidnya kicsit megakasztja az olvasést.

A 4. fejezet elején a Jelolt bizonyitas nélkiil felsorol négy tételt és hdrom kovetkezményt, ame-
lyek koziil a nehezebbeket a kés6bbi megismétlés alkalméval sem bizonyitja, ez disszertacidkban
kissé szokatlan.

A 61. oldalon szerepel: ,,...1+ (nTl) + (HTI__Z e)' Ez a mennyiség pedig szigorian kisebb (nrﬁl)—

nél, ha n + 2 < m." Ezt nagyon nem értem.

68. ,kézenfekvs a parhuzamos vektorok kizarasa" Nem kézenfekvs (vo. CyH,, 3 CyH,, CoHy),
de még ezek kizarasaval is kémiailag értelmes feladatot kapunk. (Matematikai szempontbol
pedig nyilvan vizsgalhato ez a kérdés is.)

99. oldal: ¢ a katalizétor feliiletét jeloli" — egy kotShelyet a feliileten.

99. oldal (és a t6bbi hasonlé tablazat): a méasodik oszlopban 1évé felsé becslés miért kiilonbozik
az els@ oszlopbelitsl, ha kozben M és n értéke nem valtozik?

11. Konkrét kérdéseim a jelolthoz:

Hogyan lehetne az 6sszegképleten tilmenden a kémiai szerkezetet is figyelembe venni?

Ismertesse réviden a kiértékelési operatorra vonatkoz6 eredményeinek viszonyat Wasylkiewicz
és Ung eredményeihez.



12. A dolgozat felépitése egészében véve logikusnak mondhato. Az els6 fejezetben a szerzé részletesen
ismerteti az eredményeket a megértésiikhoz sziikséges formélis definicidkkal egyiitt. Az irodalmi
el6zmények koziil a legfontosabbakat a 2.4 szakasz tartalmzza, ahol a Jeldlt attekinti a hasonld
algoritmusokrol szol6 kozleményeket. A tézisekbdl az elmélyiilt olvasdé megtudhatja az eredmények
lényegét.

13. Az értekezés megértését jelentGsen segitik a vilagos, egyértelmi abrak, tablazatok és pszeudoko-
dok.

14. Az irodalmi hivatkozasok a megfelel6 helyeken és a megfelel6 moédon szerepelnek.

15. Kovetkezzék néhany szo a dolgozat nyelvezetérdl, stilusarol, jeloléseirsl. A (gépelési, szerkesz-
tési, tipografiai szempontbol igen nehéz) értekezés kiilsg alakja megfelels. Néhany kisebb nyelvi
és formai észrevétel kovetkezik. (A jelolt mentségére legyen mondva, hogy nem konnyi az itt
folmeriilt problémékat olvashato, attekintheté modon formalizalni.)

e m -elemi helyesen: m elemd.

VandermoNde — az n t6bbszor is hianyzik.
e supp, simp stb. nem kurziv.

Az idézGjel alul kezdsdik, és folil végzodik.

A masodperc SI jele s.

e 41. oldal: Blickle Tibor tarsszerzGjeként Szederkényi Gabor jelenik meg Szépvolgyi Janos
helyett.

e 108. oldal: a vegyiiletek neve miért angolul szerepel?

16. A Jeldlt dolgozataban Gj modelleket fogalmazott meg, azokat vizsgélta matematikai szempontbol, al-
kalmazasukra algoritmusokat konstrualt, majd ezeket programokban realizilta, végiil a programokat
tobb kémiai feladat megoldasara alkalmazta, ezzel a teljességgel mintat adott arra, hogyan kell alka-
lmazott matematikusi tevékenységet végezni. (Megjegyzends azonban, hogy eredményei a linearis
algebra és a matroidelmélet szempontjabol sem érdektelenek.) Matematikusi hozzaallasat mutatja,
hogy a fejezetek végén, st kiilon fejezetben is szdmos megoldatlan probléméat is megfogalmazott.
Mindezek alapjan, természetesen figyelembe véve az elért és tobbnyire nemzetkozi folydiratban pub-
likalt, kézzelfoghato eredményeket a dolgozat a PhD fokozat elnyeréséhez elegendd, ezért

javaslom kittizését nyilvanos védésre.
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