Valaszok
Toth Janos birdlatdra (2014. julius 1.)
a

Reakciomechanizmusok algoritmikus és matematikai vizsgdlata
c. doktori értekezésemrdl

0) Koszondm a Biralo alapos és pozitiv biralatat.

1) -9) Koszonom a dicsérd megjegyzéseket.

10)

i) Modszeriink (R" vektorai) sem az atomok, sem az atomcsoportok részletesebb szerkezetét (elektron-
palyak, szerkezeti képlet) nem tudja figyelembe venni, csak az (el6jeles) mennyiségi adatokat.

(Lasd még a 10.iii) és a 11.a) kérdésekre adott valaszokat is.)

i) A dolgozat elején, a "Matematikai definiciok" fejezet elején (16-17.0ld.) hangstlyozzuk: az alta-
lunk hasznalt (Pethd Arpadtol és szerzOtarsaitol drvetr) szimplex fogalmunk eltér a megszokottdl; a
bevezetd 1. fejezetben mindig kitessziik a "linearis", "affin" ill. "geometriai" jelzéket. A Biradlonak
igaza van: a tovabbi fejezetekben t6bbszor hasznaljuk jelz6 nékiil a szimplex fogalmat. Minden ilyen
esetben kizarolag linearis szimplexekrdl van szo, ezt a 17.oldalon kiilon hangstlyozzuk is. (Lasd még
az v) kérdésre adott valaszt is.)

iii) A jelzett helyen (8.0ld.) valoban a Biralo altal idézett gondolatmenet szerepel. A Biral6 altal jel-
zett problémat a 11. oldalon az 1.2.Megjegyzésben és 1.3.Példaban targyaljuk €s oldjuk meg.
Igen, a 8.oldalon valdban illett volna mar hivatkoznunk a 11. oldalra.

IV) A "tobbszords dozis™ kifejezést a hétkdznapi €letbdl vettem at, orvosi szakkifejezés. Valoban
egynél nagyobb sztochiometriai egyiitthatot jelent, mint pl. 6H,0 .

V) Aii) kérdésben emlitett okok miatt hagytuk el ez esetekben is a "linearis" jelzot.

vi) A 4.5. Tétel bizonyitasa a 60-61. oldalakon, a 4.7. Tétel bizonyitasa a 62-67. oldalakon talalhato.
Mint a 70. és 72. oldalakon irjuk: a 4.20. és 4.23. Tételek bizonyitasai 8 illetve 10 oldal, ennyivel mar
nem akartuk novelni a dolgozat méretét, csak utaltunk a (honlapomon is hozzaférhetd) [1998] és [2011]
kozleményekre:
http://math.uni-pannon.hu/~szalkai/Szalkai-1998ab-CountR3.pdf
http://math.uni-pannon.hu/~szalkai/Szalkai-20110-CountR4.pdf .

vii) A 61.oldalon (4.5.Tétel bizonyitas vége) valoban egy sajnalatos eldjel - elgépelés tortént.
Egy elemi Gsszefiiggés, az n. Vandermonde konvolicio alapjan konnyen megkapjuk (és az eredeti
[1995] cikkben is ellendrizhetd) :
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ami alapjan a bizonyitas a dolgozatban leirt modon teljesen helyes.

viii) A 68.oldal elétt, a 4.1. és 4.2. alfejezetekben leirtuk az altalunk ismert eredményeket parhuza-
mos vektorok jelenléte esetén, €s megallapitottuk, hogy minialis szamu szimplexet pontosan akkor
tartalmaz egy adott vektorhalmaz, ha a lehet6 legtobb vektora parhuzamos (egymassal). Ezen el6zmé-
nyek hatasara hasznaltuk a 4.3 alfejezet elején a "kézenfekvé a parhuzamos vektorok kizardsa™ fordula-
tot. A Biraloval egyetértek: ez valoban inkabb csak matematikai értelemben "kézenfekvo" feltevés.


http://math.uni-pannon.hu/~szalkai/Szalkai-1998ab-CountR3.pdf
http://math.uni-pannon.hu/~szalkai/Szalkai-2011o-CountR4.pdf

iIX) A dolgozatban szerepld kifejezést szakirodalombdl vettem at. Ez vegyészeti kérdés, nem tudok
allast foglalni.

X) Az [ M J jelolés a jelzett helyeken valoban kicsit félreérthetd, helysziike miatt nem részleteztem.
n+1

A masodik oszlopban az dsszes szimplexet keressiik, ami valoban ( M j :
n+1

A harmadik oszlopban csak az Sg vektort tartalmazokat, amelyek szama igy csak (M _1] .
n

11) a) Egy atomcsoport szerkezetét csak 3 -dimenzios térbeli graffal lehet leirni. Egy reakcié folyaman
ezen grafok szakadnak tobb részre és a részek masként kapcsolodnak ismét 6ssze, bizonyos kémiai fel-
tételek mellett. Véleményem szerint ezt a folyamatot a térbeli grafok szét- és Gsszekapcsolasanak- és
az emlitett kémiai feltételek pontos megismerése utan lehetne axiomatikusan leirni. Ha ez utan a dolgo-
zatban emlitett mennyiségi eredményekhez (szimplexek szama) hasonlé kérdésekre keresiink valaszt,
akkor a grafelmélet alaposabb alkalmazasara van sziikségiink.

Az emlitett modszer €s vizsgélatok tanulmanyozdsdhoz még nem volt elegendd idém. (Lasd még a
10.1) kérdésre adott valaszomat is.)

b) Dolgozatomban a kiértékelési operatorok altalanos linearis algebrai tulajdonsagait vizsgaltam.
Wasylkiewicz és Ung equilibriumok és eutektikus feliiletek tanulmanyozasahoz hasznaljak a keverékek
nemlinedrisan transzformalt molaris Gibbs-szabad energiajat. A transzformacio:
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Megallapitjak, hogy "a kritikus helyeken a transzformalt molaris Gibbs-szabad energidk 9sszege nem
zérus". Az alkalmazott formuldkbol, mint példaul: G=)n;y; kideriil, hogy valdjaban Ok is kiértékelé-
si operatorokat hasznalnak.

Eutektikus feliiletekkel mi az [1999] dolgozatunkban foglalkozunk:
http://math.uni-pannon.hu/~szalkai/Szalkai-1999b-Handling.pdf

¢s terveziink még tovabbi kutatdsokat is (mas modszerekkel).

12)-14) Koszonom a dicséré megjegyzéseket.

15) i)-v) koszondm az észrevételeket.

vi) (41. oldalon Szederkényi Gabor nevét irtam Szépvolgyi Janos helyett)
Ez valdban egy silyos eliras, nagyon sajnalom. Szerencsére a hivatkozasoknal (118.oldal) jol irtam, de
természetesen ez nem mentesit a hiba vétsége alol.

vii) (108. oldal) Ez szintén figyelmetlenségem: angol nyelvii irodalombdl vettem at, és elfelejtettem
lefordittatni (vegyész kollégaimmal).

16) Koszonom a dicsérd megjegyzéseket.

Veszprém, 2014. julius 03.
Szalkai Istvan
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