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Bevezetés

A modern tudoményokban, igy a biokémidban, a gyégyaszatban vagy a kéolajiparban
egyre nagyobb jelentdséggel birnak a viszonylag bonyolult, sok lépésben végbemend
és sok koztiterméken keresztiil lejatsz6dé kémiai reakcidk. Ezek vizsgalatara hasznos
modszer lehet, ha a folyamatokat a matematikai grafelmélet segitségével modellez-
ziik. Ezen médszer amellett, hogy lehet6séget ad a bonyolult folyamatok szemléletes
abrazolasara, tovabbi, a reakcidk kinetikai viszonyaira vonatkozé informaciék megal-
lapitasara is alkalmas.

Dolgozatom mésodik fejezetében néhany kémiai grafelméleti alapfogalomrol esik
sz6, mig a harmadikban egy lehetséges atalakitast adok a fluxusgrafok és a Feinberg—
Horn-Jackson grafok kozott. A negyedik fejezetben az el6bbi atalakitast felhasznalva
ismertetiink néhdny tételt a grafok kapcsolatardl, majd az ¢todikben tovabbi lehetsé-
ges alkalmazasokrdl esik szd.

Alapfogalmak

Tegyiik fel, hogy a vizsgalt térrészben véges szamu, MeN kémiai anyagfajta van
jelen, amiket X(1),X(2),...X(M) médon jelsliink — ezek halmaza legyen M. Tegyuk fel
tovabba, hogy ezen anyagfajtak kozott véges sok reakcidélépés megy végbe:

Z a(m,r)X(m) - Z Blm,r)X(m) (reR:={1,2,..,R}) (1)

meM meM

ahol R a reakciok halmazat jeloli. A fenti formalis kémiai egyenlet adott re®
esetén egy adott reakcidlépést ad meg, s ezek egyiitt alkotjék a reakciét. Adott m
és 1 esetén a folyamatot atalakuldsnak fogjuk nevezni. Az elébbi formalis egyenlet
nemnegativ egész egyiitthatéi alkotjék az alabbi matrixokat:

o= (a(m'r))mEM;refR ésﬂ = (ﬁ(m’r))mEM;TER

! A dolgozat egy része szerepelt a hetedik European Combustion Meeting keretében bemutatott
»Reactionkinetics — Theorems, Developments and Application” cimi poszteren, amely részben az OTKA
(R 840 60) és a CMST Cost Action CM1404(SMARTCATS) tamogataséaval késziilt.
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Ezen matrixok adjdk meg a reakcidban szereplé anyagok sztochiometriai
egyiitthatéit. Az (1) egyenlet bal oldalin 4ll6 formalis linedris kombindciét
reaktinskomplexnek nevezziik, mig a jobb oldalit termékkomplexnek - ezeket
egyitt komplexeknek nevezzik. Az r-edik reakci6lépés reaktanskomplexének
vektora a(.,r):= (a(1,7),a(2,7),...a(M,1)),
mig a termékkomplex vektor B(,r):= (B(1,7),B(2,7),...p(M,T)),
és ugyanezen lépéshez tartozo reakciélépés vektor pedig v(,r) =B(, ) —a(,n).

AY matrix rangjat S-el fogjuk jelslni.

Az idék sordn a kémiai reakcidkinetika leirdsara sokféle graf sziiletett, a legismer-
tebb talan a Feinberg-Horn-Jackson-graf. Legyenek a graf csiicsai a C komplexek
¢:={a(,Mlr € R}U{B(,MIr € R} :, és huizzunk egy irdnyitott éltaz y € Ceésy' € ¢ és
komplexek kozott, haaz y — ¥ reakcidlépés lejatszodik. A graf gyengén Gsszefuggd
komponenseit 6sszefiiggéségi osztilyoknak fogjuk nevezni, és szimukat L-el je-
loljik. Szép példa a Belouszov-Zsabotyinszkij reakcié grafja — ennek kirajzolasahoz a
Gyorgyi és Field altal leirt reakciémodellt, valamint a ReactionKinetics Mathematica
csomagot ([10]) hasznaljuk. (Lasd 1. dbra)

Egy tovabbi, a reakcidkinetikat jol szemléltetd graf az elészor Revel és tarsai ([12])
altal leirt fluxusgraf, amelyen a reakcié sordn végbemend kiilsnbézé folyamatok
sebességét is szemléltethetjitk az élek vastagsdgaval. Minden, a reakciéban szerepld
atomhoz hozzirendelhetiink egy grafot oly médon, hogy az adott graf cstcsai az adott
atomot tartalmazé anyagfajtak, adott X(m.) és X(m,) csticsok kézott pedig akkor hid-
zunk élt s vastagsdggal, ha a reakcidlépések kozott zerepelt olyan reakci6, amelyben
volt X(m,) - X(m,) 4talakulds. Az s értékét Toth ([14]) szerint az alabbi médon tudjuk
kiszamitani (A az adott fluxusgraf 4ltal leirt atom):

s (A t)' — Ny (my) (A)a(ml' ?") * Ny (my) (A)ﬁ (mZ’ T)
X)X ) e Nty VAT, 1)) o e 2 Mt oy B (0, 7))

* ()

ahol n, - (A) jelsli az adott anyagfajtaban taldlhaté A atomok szdmat, aésp a fent
definidlt egyutthatdkat, és q (t) pedig az adott atalakulashoz tartozé reakciésebes-
ség (mértékegysége mol x s7"). Ezen sebesség kiszamithato, ha egy dinamikai modellt
rendeliink az (1) egyenlet altal leirt reakcidhoz, példaul a szokasos, autoném diffe-
rencidlegyenlet-rendszert. A ReactionKinetics programcsomag segitségével kénnyen
kirajzolhat6k ezen grafok, példaul a hidrogén égési reakcidjat leiré fluxusgrafok a ki-
16nbéz6 idépillanatokban a 2-5. dbrakon lathatok.

ATALAKITAS
A grafok tulajdonsdgainak vizsgalatat megkonnyiti, ha adunk egy 4talakitast a fluxus
és a fluxusgrafok és a Feinberg-Horn-Jackson-graf kozott.
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Az 6sszeggraf megkonstrualasa

A Feinberg-Horn-Jackson-graf nem tesz kiilonbséget a kiilénbézé folyamatok ko-
zott az atalakul6 atomok minésége szerint — igy elsé 1épésként sziikséges a killonb6z6
fluxusgrafokbdl egyetlen grafot konstrudlni. Ezt ugy tehetjiik meg, ha a reakciéhoz
tartoz6 fluxusgrafok unidjat tekintjik (az uniét a tovidbbiakban dsszeggrafnak ne-
vezzik). Ilyenkor az 6sszeggraf csucsai a fluxusgrafok csucsainak egyesitése, két csu-
csa pedig pontosan akkor van §sszekoétve, ha ezen él valamelyik fluxusgrafban mar
szerepelt.

A fluxusgrafokbol az Gsszeggrafot viszonylag egyszerien megkaphatjuk, ha egy
iires, a reakcié anyagait, mint csucsokat tartalmazé grafba behuzzuk az 6sszes, a
fluxusgrafokban szerepl§ élt.

3.1. Példa. Tekintsiik a mészké és a sdsav reakcidjat:

CaCO, + HCI - CaCl, + H,0 + CO,

Ekkor az adott atomokhoz tartozé fluxusgrafok a 6. dbran lathatok, az ezekbdl ka-
pott dsszeggraf pedig a 7.-en.

Az 4talakitds sordn az oOsszeggrafban kialakulhatnak egyiranyd dupla élek (hi-
szen elképzelhetd, hogy két cstics tobb fluxusgrifban is 6ssze van kétve): ez esetben
egy él kivételével az éleket toroljiik. A fenti példdban példaul a CaCO, és CO, csu-
csok kozott elsé lépésben egy dupla él szerepelne, mivel a C és O atomokhoz tartozé
fluxusgrafokban is szerepelt ezen él. Abban az esetben fogunk eltekinteni ezen élek
torlésétdl, ha adott dupla él kiilonboz6 reakcidlépéseket ir le — ekkor ezen éleket meg-
tartjuk (lasd a kovetkezo példat).

3.2. Példa. Tekintsiink egy légmentesen lezart tartalyt, amelyben tiszta hidrogén-
klorid gazt tarolunk. Ebbe a tartilyba egy natriumdarabkat dobunk, majd egy id6 el-
teltével vizet fecskendeziink bele.

A lejatsz6do reakciok:

2Na+ HCl - 2NaCl + H,

2Na+2H,O - 2NaOH + H,

NaOH + HCl - NaCl + H,O

Az ezekhez tartozé fluxusgrafok a 8. dbran lathatdk, mig az 6sszeggraf a 9.-en.

Lithato, hogy ekkor a klératomhoz tartozé fluxusgrafban csupén egy él fog szere-
pelni a HCI és NaCl csucsok kozott, és mivel masik fluxusgrafban ez az él nem szere-
pel, ezért az 6sszeggrafban is csupén egy él fog itt szerepelni. Ebbél kévetkezik, hogy
csupan egyetlen reakcidhoz lehet majd kétni, holott ketté reakciéban is végbemegy.
Ezen probléma kikiiszébolhet6 a fluxusgrafok médositasaval: ekkor a fluxusgrafokban
annyi élt huzunk az adott cstucsok kozé, ahdny reakciélépésben az adott atalakulas
végbemegy. Ezutdn ezen mdédositott 6sszeggrafot fogjuk vizsgalni.

A Feinberg-Horn-Jackson-graf megkonstrualasa
A tovébbiakban megkisérliink egy olyan atalakit4st adni, amelynek segitségével csu-

pan az §sszeggraf ismeretébdl megkaphatjuk a Feinberg-Horn-Jackson-grafot.
A Feinberg-Horn-Jackson-grafban alapveten két tipust cstcs szerepel: egy cstics
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jelolheti egy reakciéban a kiindulasi anyagokat, vagy a termékeket (a két halmaz nem
feltétlentl diszjunkt). Ezek alapjan érdemes az ésszeggrafot els6ként egy paros graf-
ként leirni, ahol az egyik osztalyba a reakcidk kiindulasi anyagai fognak szerepelni,
mig a masikban a termékek. Ha a reakcidk kapcsolatban vannak egymadssal, akkor
léteznek olyan anyagok, amelyek az egyik reakciéban mint kiinduldsi anyag, mig a
masikban mint termék szerepelnek. Mivel ezen anyagok mindkettd grafosztalyban
szerepelnének, ezért ezeket kettébontjuk az aldbbi médon (ahol U jelsli az 6sszeggraf
csucsait, és V az dsszeggraf éleit, U’ pedig az Gj csucsok halmazat):

Ha ueU cstcsra teljesiil, hogy 3 a; b; e Utgy. hogy Vi,j (a; w) eV, (w, by) e V.
akkoru & U'és Auy,upy € U' gy, hogy Vi, (a,uy) €V és (up, by) €V

Ezutdn egy paros grafot alkotunk ugy, hogy az egyik osztalyba a csupén kifelé muta-
t6 élekkel rendelkezé cstucsok, mig a masikba a csupdn befelé vezets élekkel rendelke-
z6k fognak keriilni. Ekkor a reakciék tobbsége diszjunkt lesz, és paros grafokat fognak
alkotni: az egyik osztalyban a kiindulasi anyagok, mig a masikban a termékek fognak
szerepelni. Igy a paros grafok adott osztélyait 6sszehtzva egyetlen csticcsd, megkap-
juk a Feinberg-Horn-Jackson graf csucsait.

Elséfordulhat azonban olyan eset, amikor az adott anyag t6bb reakciéban is kiindu-
lasi anyag, vagy tébb reakciéban keletkezik — ekkor mindegyik ilyen tipust reakciéban
szerepelni fog, s igy mindegyik graffal 6ssze lesz kotve.

3.3. Példa. Tekintsiik ezen két reakciét:

HCl + NaHCO, - NaCl + H,0 + CO,

C+0,-CO,

Ekkor a felirt paros graf a 10. dbran lathato.

Lithato, hogy a pirossal jelslt csucsok problémadsak, hiszen a reakci6lépések isme-
rete nélkiil ezen 6sszeggraf két reakcidhoz is tartozhat: ha a CO,-hoz tartozé cstcsot
vagjuk ketté, akkor a valés reakcidhoz jutunk - ha viszont a szédabikarbénahoz tar-
tozét, akkor az alabbit:

HCI + NaHCO, - NaCl + H,0

C+ 0O, +NaHCO, -CO,

A reakcidlépések ismerete nélkiil nem tudjuk megmondani, hogy melyik lesz a valés
reakcio (ez legink4bb olyan szerves reakci6knal lehet probléma, ahol a vegyiiletek ¢sz-
szetételébdl nem tudunk kovetkeztetni a reakcilépésekre).

Habér az el6z6 kérdés sok esetben megoldhatd, tovabbi probléma lehet, hogy a teljes
paros grafok kozott is el6fordulhat olyan, amely tébb reakcidlépésre vonatkozik. Ez
akkor fordul el8, ha tébb olyan reakci6lépés is van, amelynek azonosak a termékei,
vagy a kiindulasi anyagai. Erre egy klasszikus kézépiskolai példa az etil-alkohol és a
tomény kénsav reakciéja. Mig 120-130 fokon a reakcié soran dietil-éter keletkezik:

2C,H,OH - C,H,OC,H, + H,0

Ezzel szemben 160-170 fokon (szilicium-dioxid katalizator mellett) etén lesz a ter-
mék:

C,HOH - CH,+HO0

Amennyiben a két reakcidlépés egyszerre megy végbe (példaul a reakciétér kilénbo-
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26 tertiletein killonb6z6 a hémérséklet), akkor egy K, , grafot kapunk, ami habér teljes
graf, de nem egy reakcithoz tartozik.

A nemegység sztochiometriai egyutthatéju reakciék esetében tovibbi problémak
léphetnek fel az adott komplexek azonositdsdnal — ugyanis a fenti eljards sordn az
azonos anyagokat, de eltér$ sztochiometriai egyiitthatékat jelolé csucsokat is sz-
szehtiznank. Tehat példaul azonos cstics lenne az el6z6 példaban szereplé C,H,OH és
2C,H,OH is, holott ezek a Feinberg-Horn-Jackson-grafban kiilon cstcsok (tehat az
el6z6 példa ebbdl a szempontbdl is problémas).

Ezen probléma kikiiszébolésére minden, fluxusgrafokban szereplé élhez hozzaren-
delunk két szamot: az egyik a kiindulasi cstics egyiitthatéja az adott reakciéban, mig
a masik az él masik végén 1évé anyag egyiitthatéjat jeloli. Ezen moédszer segitségével
a Feinberg-Horn-Jackson-graf csticsainak megkonstrualdsakor (a paros grafok csu-
csainak Gsszehuzasa sordn) mar egyértelmiek lesznek az egyes reakciék bal, illetve
jobb oldalai. Ennek oka, hogy az ¢sszehtizaskor nemcsak az ¢sszehuzott csucsokat
jelols anyagokat jegyezzik fel, hanem a csticsba befuté éleken 1év6, a hozzadjuk tartozé
sztéchiometriai egyiitthatékat jel5l6 szamokat is.

A fenti, 6sszesen 2+| V| adat (ahol | V| az 6sszeggraf éleinek szama) tarolasaval jaré
madszer helyett kidolgozhatunk egy sok tekintetben jobb mddszert is — errdl szél a
koévetkezé allitas.

3.4. Allitas. Az atalakitas soran elegendé élenként egy szamot tarolni, amely a
sztdchiometriai egyutthatékra vonatkozik, és még egyet, amely azt mondja meg, hogy
az adott atalakulds mely reakciéban ment végbe.

Bizonyitds. Legyen ez a sztéchiometriai egyiitthat6kra vonatkozé szam az adott re-
akciéban 4dtalakulé atomok szama. Példaul tekintsiik az alabbi reakciét:

2H,+ 0O, -2H,0

Ezen reakcié oxigénatomhoz tartozé fluxusgrafjdban szerepld (egyetlen) élhez az
eredeti mddszer szerint a (2,2) szampért rendeltiik volna — most elegend$ egyetlen
paramétert, a (2) szdmot hozzarendelni. Altaldnosan, egy adott reakci6lépésre: ha a
reakci6lépés soran végbemegy az

A X - A Y atalakulss,

és az élhez egy Y szam van hozzarendelve, akkor A X szétchiometriai egytitthatéja

y y
= mig A,,Y-¢é —.
o TS Amb ey

Ezen moédszer azonban a kévetkezd reakcionél példaul nem lesz miikédéképes:

NH,+ HNO, -NH,NO,

Ekkor a nitrogénhez tartozé fluxusgrafban mind az ammoniabél, mind a salétrom-
savbol egy-egy él fog érkezni az ammoénium-nitrat csticsaba. Igy a fenti, 4ltalanos eset
alapjdn az amménium-nitrat sztochiometriai egyiitthatéja 1/2 lenne, holott ez 1. Igy
sziitkséges még egy paramétert az élekhez rendelni - ez azt fogja megmondani, hogy
adott él mely reakciélépéshez tartozik. Az el6bbi probléma olyan médon oldédik meg,
hogy az egyiitthaté meghatarozasakor figyelembe vessziik, hogy adott csicsba hany él
érkezik, és milyen szamok vannak ezekhez rendelve. Altaldnosan, ha egy fluxusgrafban
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az adott atommagbdl m darabot tartalmazé anyagot reprezentilé cstcsba érkezik n él
— k. sulyokkal, és ezen élek azonos reakcidhoz tartoznak, akkor az adott
anyag sztochiometriai egyiitthatéja .
i

m
i

Azaz a fenti, ammoénium-salétromsav reakcié esetében mivel mindkét, az amméni-
um-nitritba tarté él azonos reakciéban volt, igy a sé egytitthatdja:

Z ki 1 + 1 0
_m 2 2

L
ami mar a val6s eredmény.

3.5. Megjegyzés. A szamok hozzarendelése sordn az adott dtalakulds sordn mindig
azon atomot vagy atomcsoportot vizsgaljuk, amelyik a kiinduldsi anyagban és a ter-
mékben kozos volt (el6z6 példankban ez A).

Habér a fenti médszer szintén 2*| V| adat tarolasat kéveteli meg, a reakcidk éleken
valé taroldsa sok esetben alkalmazhaté. Példaul az el6z6ekben targyalt, paros grafok-
nal fellépé szétvagasi probléma sem fog fellépni, hiszen a grafokat a reakcidk ismereté-
ben kénnyen szétvalaszthatjuk diszjunkt, a killonallé reakcidkat jelols paros grafokka.

Osszefiggdség

A fluxusgrafok esetében az ¢sszefiiggéség meglehetésen kevés informaciéval szolgal,
hiszen csak arrdl ad felvildgositast, hogy egy adott atomot tartalmazé vegytiletek
koziil melyek vesznek részt a reakciéban - de a reakciélépések mindségérsl (melyik
atalakuldsok tartoznak egy reakcidlépéshez), vagy mas folyamatokrél nem ad felvila-
gositast. Emiatt a tovabbiakban az ¢sszeggrafot fogjuk vizsgalni.

4.1. Megjegyzés. Ha egy adott fluxusgraf minden reagal6 anyagot tartalmaz és
Osszefiiggs, akkor abbol kovetkezik az dsszeggraf sszefiiggbsége. Ez azt jelenti, hogy
van olyan atom, amely minden vegyuletben megtalalhaté. Példaul az ammoéniagaz és
a salétromsav reakcidja

(NH, + HNO, - NH,NO,)

esetében a nitrogénhez tartozé fluxusgraf minden reagdlé anyagot tartalmaz, és
Osszefiggd.

4.2. Megjegyzés. Az 6sszeggrafrél mindig feltehetd, hogy 6sszefiiggs — ellenkez6
esetben nincs értelme az adott reakciélépéseket egyitt targyalni, hiszen ekkor nincse-
nek egymdsra hatéssal.

4.3. Kovetkezmény. Az 6sszeggrafban nincsenek izolalt csicsok.

Bizonyitds. Ha lenne izolalt csucs, az azt jelentené, hogy ezen csucs minden
fluxusgrafban izolalt — azaz egyetlen reakci6lépésben sem szerepel, ez viszont ellent-
mondds.

Az §sszefuggbség kérdését konnyebben tudjuk tirgyalni, ha a mar felcimkézett
Osszeggrafbol (lasd el6zé fejezet) eldallitunk egy, a lejatsz6dé reakcidlépéseket leird
grafot, az alabbi médon.
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4.4. Definicié. Legyenek a graf csucsai a lejatsz6d6 reakcidlépések. A graf egy V
csucsabdl mutasson egy él egy masik W csticsba, ha létezik olyan termék a V dltal jelslt
reakci6lépésben, amia W altal jelolt reakciélépésben kiinduldsi anyag. Ha a két reakcié-
lépés kiindulasi anyagai azonosak, akkor hozzunk létre egy @] ,forras” csucsot, amely-
bdl mindketts reakcidlépést jelols csucsba vezet él. Hasonléan, ha két reakciélépés
termékei megegyeznek, akkor létrehozunk egy uj, ,nyeld” cstucsot, amelybe mindket-
t6 csucsbol vezet él. Tovabba definidljunk egy ujfajta élt is: a grafban V cstcsbdl vezes-
sen egy vastag él egy masik W cstcsba, ha a V' cstcs altal jelolt reakci6lépés termékei
azonosak a W csucs 4ltal jelslt reakcidlépés termékeivel. Ha két reakcidlépés termékei
vagy kiindulasi anyagai azonosak, akkor a ,forras-’, illetve a ,nyel6cstcsot” egy vastag
éllel kotjuk ossze a reakcidk csucsaival. Ezt a grafot a tovabbiakban reakciégrafnak
fogjuk nevezni.

4.5. Megjegyzés. A fenti grafot ugy is definidlhatjuk, hogy csak a vastag éleket tar-
talmazza, ugyanis a kovetkez6 tételek feltételeiben ezen éleknek lesz szerepe.

4.6. Megjegyzés. Az §sszeggraf dsszefiiggdségébdl nem feltétleniil kovetkezik a
Feinberg-Horn-Jackson-graf ¢sszefiiggésége. Ennek oka, hogyha az adott reakciék
termékei és kiindulasi anyagai nem azonosak, akkor a keletkezé graf méar nem lesz
Osszefiiggd, hiszen nem lesznek a termékek és az adott kiinduldsi anyagok egy, kozos
csuicsba 6sszehuzva.

Az alébbi tétel irja le az §sszefiiggdség feltételét:

4.7. Tétel. Egy ¢sszeggraf Feinberg-Horn-Jackson-grafja akkor és csak akkor lesz
Osszefiiggs, hogyha az 6sszeggrafbdl konstrualt reakcidégraf a nem vastag éleket torol-
ve is §sszefliggd marad.

Bizonyitds. Indirekten bizonyitjuk az 4llitast! Tegyiik fel, hogy a Feinberg-Horn-
Jackson-graf osszefiiggs, de a reakciograf a torléseket kovetéen tébb komponensre
esik szét! Ez azt jelenti, hogy volt egy olyan él, amelynek torlését kovetSen a reakcidgraf
mar nem egy komponensbdl allt — tehét a térlést megelézéen ezen él kototte dssze
a graf két komponensét, amelyek mas médon nem, csupin egy nem vastag élen ke-
resztiil voltak 6sszekotve. Ez azt jelenti, hogy a két komponensben 1év6 reakcidk nem
voltak kapcsolatban egymassal, legfeljebb mar t6r6lt, nem vastag élekkel voltak 6sz-
szekotve. Mivel a Feinberg-Horn-Jackson-grafban csupan akkor kévetheti egymdst
két reakci6lépés (azaz akkor lehet két, reakcidlépést jelsls él szomszédos, tehat azo-
nos csucsba vagy csucsbél mutatd), ha az egyik reakciélépés termékei megegyeznek a
masik kiindulasi anyagaival, azaz koézottik a reakciégrafban vastag él szerepel. Azaz a
kettd, el6zoleg elvalasztott komponens esetében biztos, hogy a kilénb6z6 komponen-
sekben szerepl6 reakciék nem rendelkeznek a Feinberg-Horn-Jackson-grafban kézos
csuccsal (hiszen nincs koztuk vastag él), tehat igy nincsenek kapcsolatban, azaz ketté-
vagy tébbkomponenst a Feinberg-Horn-Jackson-graf, ami ellentmondas.

A misik irdny bizonyitdsdhoz tegyiik fel, hogy a reakciégraf a nem vastag élek torlé-
se utan is 6sszefiiggs marad. Indirekt tegyiik fel, hogy a Feinberg-Horn-Jackson-graf
viszont nem §sszefuiggs, azaz létezik olyan két csucs (legyenek ezek a és b), amelyek
kozott nem tudunk taldlni egy altaldnositott utat (azaz olyan utat, amely soran az ira-
nyitasokat nem vessziik figyelembe, azaz irdnyitdssal visszafelé is haladhatunk az éle-
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ken). Induljunk ki az a cstcsbél! Mivel a Feinberg-Horn-Jackson grafban nincsenek
izolélt csucsok, igy biztos, hogy a cstcshoz csatlakozik egy él is, ami egy reakciélépést
jelsl, aminek egy csucs felel meg a reakciégrafban - legyen ez A! Ugyanigy b cstcshoz
is csatlakozik egy él, amit szintén egy reakciégraf-beli csucs jelél, legyen ez B. Mivel
a reakciograf osszefiiggd, igy elindulva A csicsbdl, vastag éleken haladva végul B-be
jutunk (az élek iranyitasatol eltekintiink) - legyen ez az ut C,,C,,... C_. Ekkor mivel A
és C, 6ssze vannak kotve, igy van kozos komplexiik — azaz a komplexeiket jel6l6 csi-
csok kozott van ut. Ezt a gondolatot folytatva belathatd, hogy lesz ut a-bél b-be is, ami
viszont ellentmondas, azaz belattuk a tételt.

4.8. Kovetkezmény. A Feinberg-Horn-Jackson-graf annyi komponenst fog tartal-
mazni, amennyi komponens lesz a reakciégraf a nem vastag élek torlése utdn.

Tovabbi alkalmazasok, kitekintés
A fenti, 6sszefiiggéségrdl sz6l6 eredményeket hasznalhatjuk példaul arra is, hogy a
Feinberg-Horn-Jackson-graf ismerete nélkiil, kozvetleniil a fluxusgrafokbdl meg tud-
juk hatarozni a deficiencidt (9). amit az alabbi médon szamithatunk:

6=N-L-S5

ahol N jeloli a reakcié sztéchiometriailag diszjunkt komplexeinek szamat (ez a
Feinberg-Horn-Jackson-graf csucsainak szama), L az 4sszefiiggbségi osztalyok sza-
mat, és S pedig a kordbban leirt Y matrix rangja lesz. Ezen mennyiség fontos tulajdon-
sagok leirasara alkalmas — példaul a Horn és Feinberg altal kimondott zéré-deficiencia
([31, [41, [5], [6], [9]) és egy-deficiencia tételek ([1], [5], [6]) is ennek segitségével tesz-
nek megallapitasokat a reakcidk kinetikai jellemzéire.

A harmadik fejezetben leirt atalakitds segitségével hasznos tételeket mondhatunk
a grafokban szerepl6 korok, vagy parhuzamos utak meglétérél is — az ezekrél szo6lo
tételek a késziil6 szakdolgozatomban ([13]) taldlhatok.

Tovébbi terveim kozott szerepel a reakciégraf és a fluxusgraf kapcsolatdnak szé-
lesebb kord vizsgilata, valamint a deficiencidra vonatkozé tételek kimondésa a
fluxusgrafokra - esetleg a deficiencia fogalma nélkil 4llitdsokat kimondani a reakciék
kinetikai tulajdonsdgaira. Mindezek mellett tovibbi fogalmak bevezetésével (erésen
Osszefiiggs komponensek, erds és gyenge reverzibilitds) még jobban leirni a fluxus és
a Feinberg-Horn-Jackson-grafok kézotti kapcesolatot.
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Fuggelék

Grafelméleti alapfogalmak

Egy G=(V,E) halmazpart grafnak nevezink, ha V és E diszjunkt halmazok, valamint
E S [V]% tehat E elemei V kételemt részhalmazai. V elemeit csticsoknak, mig E ele-
meit éleknek nevezziik. Egy élt irdnyitottnak neveziink, ha az E halmaz elemei ren-
dezett parok. A grafok elterjedt dbrizolasi médja, hogy a csucsoknak a sik pontjait,
mig az éleknek a cstcsok kozott huzott vonalakat tekintiink - irdnyitott élek esetében
a vonalak nyilak lesznek. Ha egy graf élei irdnyitottak, akkor irdnyitott grafrol be-
széliink, ellenkezé esetben iranyitatlan grafrél.

Egy grafban egy ut a graf egy P = (V', E") részhalmaza tgy, hogy
V' = {vo, vy, ., v}
és
E' = {{vo, vi} {vy, vo} o (vnor v}
ahol V i, j v; # v;.
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Egy irdnyitatlan grif 6sszefiiggd, ha tetszdleges két cstcsa kozott szerepel ut. Egy
irdnyitott grafot gyengén osszefiiggdnek nevezink, ha az irdnyitott éleit irdnyitat-
lan élekre cserélve 6sszefiiggd grafot kapunk.

Egy graf maximalisan §sszefuggd részhalmazait (tehat azon részgrafot, amelyhez
tetsz6leges csucsot hozzavéve mar nem lesz dsszefiiggd a graf) osszefiiggé kompo-
nensnek nevezziik.

Egy utat kornek nevezziik, ha elsé és utolsé cstucsa megegyezik. Azt mondjuk, hogy
két csucs kozott taldlhaté egy parhuzamos atpar, ha a két csucs kozott talalhaté
kettd egyiranyu, legaldbb egy cstcsban kiilénb6z6 ut.

Egy grafot paros grafnak nevezzik, ha a graf csticsainak halmaza felbonthaté két
diszjunkt halmazra ugy, hogy az egyes halmazokon beliili csucsok kozott nem létez-
nek élek —az sszes él a két halmaz kozott fut. Ekkor a két halmazt a graf két oszta-
lyanak nevezziik.

Egy graf teljes, ha tetszéleges két cstcs kozott 1étezik valamilyen irdnyitasu él. Egy
n cstcsu teljes grafot K -el, egy n és m csticst osztalyokkal rendelkez6 teljes paros gra-
fot K,  -el jeloljik.
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1. dbra: a Belouszov-Zsabotyinszkij reakcié Feinberg-Horn-Jackson-grdfja
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2. abra: A hidorgén égésének oxigénatomhoz tartozé fluxusgrdfja a t=0 idépontban

Hz
3. abra: A hidorgén égésének oxigénatomhoz tartozo fluxusgrdfja a t=2 idépontban
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O,

°

4. abra: A hidorgén égésének hidrogénatomhoz tartozé fluxusgrdfja a t=0 idépontban

©2

°

5. abra: A hidorgén égésének hidrogénatomhoz tartozé fluxusgrdfja a t=2 idépontban

caco, co,

HO

Cl

HCl
Cnc\z

HCl HO

6. abra: A reakciéhoz tartozo fluxusgdrfok.

CaCo.

cacl,

HCI

Co,

HO

7. abra: A reakcichoz tartozo dsszeggrdf.

Na
Na NaCl

Cl

Hel NaCl
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8. abra: A reakciéhoz tartozé fluxusgrdfok.
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HCl

NaCl H,

HO

9. abra: A reakcihoz tartozé dsszeggrdf.

c 0, NaHCco, HCI

co, H0 NaCl

10. abra: A felirt pdros grdf.
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