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Kémiai mintazatok szisztematikus eléallitasa nyitott reakcio-diffiizio rendszerekben

cimi MTA Doktori értekezésérol

Szalai Istvan, az ELTE TTK Kémia Intézet, Analitikai Kémiai Tanszék habilitalt docense,
harmadik generacios tagja annak a nemzetkozileg elismert tudomanyos iskolanak, amelyet a
néhai Koros Endre akadémikus alapitott a mult szazad hatvanas éveiben a nemlinearis kémiai
dinamikai jelenségek kutatdsara. A késobb Orban Miklos akadémikus altal vezetett
kutatocsoport a szazadforduldig elsdsorban a homogén oszcillacidos kémiai reakciokat
tanulmanyozta, melynek eredményeként szamos 1j oszcillalo kémiai rendszert (csaladot)
hoztak létre tudatos tervezéssel. A kutatasok kiterjesztése a kémiai mintazatok szisztematikus
eloallitasara és vizsgalatara az elmult tizenot évben Szalai Istvan és munkatarsai nevéhez
flizodik. A szerzé a benyujtott MTA Doktori értekezésében a 2002-2015 kozott elért, a
témakdr nemzetkozi fejlodését alapvetden meghatarozo, s talan nem tilzas azt allitani, hogy
szeminalis (korszakalkotd) eredményeit foglalta ssze.

Szalai Istvan aktiv tagja a nemlinedris kémiai dinamikai kutatasokat végzo, kis 1étszamu, hazai
tudomanyos kozosségnek. Rendszeresen tart eldadasokat MTA munkabizottsagi iiléseken és
nemzetk6zi konferenciakon, s igy szamos alkalmunk volt konzultaciora, k6zds gondolkodasra.
Tarsszerzdje a hazai tudomanyos iskolak egylittmiikodésében 2013-ban késziilt ,,Nemlinearis
dinamika: Onszervezddés kémiai és biologiai rendszerekben” cimii egyetemi jegyzetnek.
Amikor ilyen szoros szakmai kapcsolatban van valaki egy kollégaval, akkor ohatatlanul
felmeriil a kérdés, hogy nem all-e fenn Gsszeférhetetlenség? Mivel az elébb emlitett egyetemi
jegyzet kivételével kozos munkank, kozos kézleményiink nem volt, azt gondolom, hogy az
Osszeférhetetlenség kizarhatd. Ugyanakkor nem kivanom eltitkolni, hogy Szalai Istvan
munkassagaval kapcsolatban a sz6 legnemesebb értelemben elfogult vagyok. Meggy6z6désem,
hogy a Turing-mintazatok tervezhetd eldallitdsaval kapcsolatos eredményeik o6rok idékre
bekeriiltek a ,,Tudomany Nagy Kényvébe”.

Szalai Istvan az értekezés els6 lapjan Andrew Hodges konyvébdl (Kodjatszma — Alan Turing
¢lete, Gabo Kiado6, 2015) idézi a mult szazad egyik legnagyobb zsenijének leirasat a csodalatos
Landolt-reakciordl, amely a benyujtott doktori értekezésben is kdzponti szerepet tolt be.
Nekem err6l, valamint Szalai Istvan munkéssagarol és annak jelentdségérél Thomas Mann:
Doktor Faustus cimil miive jut az eszembe. A III. fejezetben Jonathan Leverkiihn igy
elmélkedik egy 0j-kaledoniai kagyld mintazatarol:

., Lehetetlennek bizonyult ..., hogy e jelek értelmét megfejtsiik. ... Makacsul elzarkoznak
megértesiink eldl, és fajdalmas, de valoszini, hogy ez igy marad. Mikor azonban azt mondom,
,,makacsul elzarkoznak”, akkor ez csupan ellentéte annak, hogy ,, megnyilnak”, mert azt senki
sem fogja elhitetni velem, hogy a Természet pusztin csak diszitésiil rajzolta oda teremtménye
mészhéjara e rejtjeleket, amelyeknek kulcsa nincs birtokunkban.” (SzOl16sy Klara forditasa,
Eur6pa Kiado, Budapest, 1967).



Szalai Istvan kutatasainak eredményei is pont ezt a kulcsot segitenek megtalalni, illetve adjak
meg kiilénb6z6 kémiai mintazatok szisztematikus eléallitdsanak kisérleti modszerét. Ebben a
rovid mondatban foglalhat6 6ssze tdémdren a doktori mii tudomanyos tjdonsaga €s eredménye.

Ezen sommas mondattal akar le is zarhatnam a doktori értekezés biralatat, de tisztaban vagyok
azzal, hogy a tisztelt bizottsag az eljaras szabalyai szerint joggal varja el télem az elfogultsagot
sem n¢lkiil6zo allitas alatdimasztasat tényekkel és érvekkel. Ennek teszek eleget az alabbiakban.

A doktori értekezés alapja 18 tudoméanyos kozlemény, amelyek a fizikai kémia legnagyobb
hatasfoku, referalt folyoirataiban (J. Phys. Chem. A, Phys. Chem. Chem, Phys., Chaos stb.),
valamint a szélesebb tudomanyos kozvélemény figyelmét is felkeltd Science-ben jelentek meg.
Figyelemre mélto, hogy ezek koziil a jeldlt nyolcban elsd, hatban utolsé (feltehetden levelezd)
szerzO, 2014-ben pedig a Landolt-reakciokkal kapcsolatban egyszerzds cikket jelentetett meg
a J. Phys. Chem. A-ban. A tézisekben k6zolt tudomanymetriai adatok is egyértelmiien jelzik,
hogy ezekkel és a PhD fokozat megszerzése 6ta k6zolt tovabbi 19 kozleménnyel egyiitt Szalai
Istvan munkassaga jelentés nemzetkdzi visszhangot valtott ki: a kozleményeire tortént
fiiggetlen hivatkozasok szama kdzel 400.

A kivaloan megirt, jol olvashatd doktori értekezes 139 szamozott oldalt tartalmaz. Az értekezés
szerkezete aranyos: a bevezetés €s irodalmi 6sszefoglald kozel 40 oldalas, amelyet a kisérleti
eszk0zok €s modszerek, valamint a numerikus eljarasok tomor, kb. 10 oldalas leirasa kovet.
Az elért eredményeket a szerz6 mintegy 70 oldalon keresztiil ismerteti, melyhez tobb, mint
100, szinvonalasan elkészitett, jol szerkesztett abrat hasznal fel. Az abraalairasok informativak,
kifogastalan szinvonaltiak. Az 6sszefoglalas és a kitekintés tomor és korrekt, s egyben 0j utakat
jelol ki a jovo kutatdi szamara. A dolgozatban csak elvétve talalni gépelési hibat, de ezek nem
okoznak nehézséget az olvasasban. Kivéve egyetlen esetet: a [94] hivatkozasban lemaradtak a
szerzok.

Ismert lehet, hogy nagy szigorral szoktam biralni az irott mlivek nyelvhelyességét, a magyar
és a szakmai nyelv szabalyainak betartdsit. Ordommel tapasztaltam, hogy Szalai Istvan az
értekezés megirasakor igen nagy figyelmet forditott ezekre a szabalyokra, s az értekezés szinte
hibatlan ebbdl a szempontbol is. Kifogast tulajdonképpen csak a ,,paramétertartomany” szo
kovetkezetlen irasmodjaval szemben tudok megfogalmazni (olykor, helyesen, egybeirva, mig
mas esetben, helyteleniil, kotdjellel szerepel a dolgozatban). Megjegyzem, hogy nagyon
megkonnyiti az értekezés olvasasat az is, hogy a szerz6 a dolgozat elején kozli az alkalmazott
jelolések jegyzékét. Dicséretes, hogy az ITUPAC Gold Book-ban megtalalhatd eldirasnak
megfelelden a szerzd gorog O betiit alkalmaz a Celsius-fokban megadott hémérsékletre, amely
szabalyt sajnos csak kevés kémikus kovet. Tudom, hogy a kémiai reakciok eldrehaladasa
mértékének jellemzésére az ELTE-n Gjabban bevezették a reakcioextenzitas elnevezést. Ezzel
ellentétben én ugy gondolom, hogy a &-vel jelzett mennyiség fizikai-kémiai tartalmat sokkal
jobban kifejezi a tankdnyveinkben altalanosan elterjedt régebbi, reakciokoordinata elnevezés,
hisz igy a mol mértékegység, ha nem is egyszeriien, de konnyebben értelmezheto lehet.

A kisérletek soran kétféle reaktortipust alkalmaztak, melyekre az angol elnevezésekbdl
szarmazo CFUR és a CSTR mozaikszavakkal torténik utalds a dolgozatban. Ugy gondolom,
hogy a jelolések jegyzékében megadott ,,forditas” mindkét esetben hianyos €s félrevezetd, mert
nem értheté mire vonatkozik a ,,folyamatos” jelzd. Talan szakmailag helyesebb lenne az
»ataramlasos, nem kevert gélreaktor” (CFUR), valamint az ,,atiramlasos, folyamatosan kevert
tankreaktor” (CSTR) elnevezések alkalmazasa.
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Szalai Istvan az eredményeit nyolc tézispontban foglalta dssze. A tézisfiizet, az értekezéshez
hasonlodan, jol szerkesztett és kdnnyen olvashato. A dolt betlikkel szedett, hosszabb-rovidebb
tézispontok tipografiailag is jol elkiiloniilnek a szdvegtesttél. Minthogy a kutatds a
mintazatképz6désrdl szol, talan érdemes lett volna egy-két olyan abraval is gazdagitani a
tézisfiizetet, amely kiilonb6zo kisérletesen eldallitott vagy éppenséggel szamitott mintazatot
mutat be. Az elébbire adott volna alkalmat példaul az 5. tézispont, az utdbbira pedig a 8.
tézispont, melynek kapcsan fontos lett volna az elso olvasasra nehezen értelmezhetd térbeli
biritmicitas és kdosz illusztralasa.

A tézispontokat nem kivanom egyenként ismertetni. Sokan elére megkaptak a tézisfiizetet, €s
olvashattak, a védésen résztvevok pedig él6szdban hallhatjak az eredmények Osszefoglalasat.
Természetesen, a tézispontok kozott vannak kisebb és vannak nagyobb jelentéségliek, de
kijelenthetd, hogy mind a nyolc tézispont 0j tudomanyos eredményeket tartalmaz. Minthogy a
tézispontok szorosan egymdashoz kapcsolodnak, és tulajdonképpen egy logikusan épitkezo
kutatas részeredményeit tartalmazzak, azokat egyenként és 0sszességében is elfogadom.

Végiil néhany, konzultaciora €s vitara alkalmas kérdést szeretnék megfogalmazni:

1) Kérem, hogy a 3. tézispont kapcsan fejtse ki, mit kell pontosan érteniink a ,,térbeli
oszcillacio” fogalman! Milyen feltételek esetén lehet ennek oka diffuzidvezérelt,
illetve kinetikailag vezérelt instabilitas!

2) Az értekezés 32. oldalan olvashatdé az a megallapitas, hogy a reakcido-diffuzio
rendszerekben kialakulé mintazatokra nem jellemz6 a négyzetes szimmetria. Mi
ennek az oka? Miért a csikos vagy a hexagonalis Turing-mintazat a domindns?

3) A 119. oldalon az un. Rabai-modellel végzett szdmitasok eredményei alapjan
magyarazza a Swinney-csoport korabbi kisérleteinek nehézségeit. Mennyire
relevans a pH-oszcillatorok egyszeri modelljével végzett szamitas a kinetikailag
joval Osszetettebb FIS-rendszerre? Mennyire alkalmas az egydimenzids (vonal
menti) diffuziot feltételezé6 modellel végzett szamitas a kétdimenzids gélben
kialakul6 (sikbeli) mintazatok tulajdonsagainak jellemzésére?

4) Az értekezeés alapjaul felsorolt utolso, 18. kozlemény a dolgozat benytjtasakor még
csak megjelenés alatt allt. Az 5. tézispontban ugyan van hivatkozas erre a
kozleményre, de mintha az ebben szereplé eredmények nem kaptak volna
megfeleld hangsulyt a dolgozatban. Kérem, oszlassa el ezt a véleményemet, vagy
ha jol érzékelem a dolgot, akkor adjon kicsit részletesebb betekintést ebbe a
munkaba is.

Osszefoglalas: Szalai Istvan szinvonalas doktori dolgozataban a kémiai mintazatképzédéssel
kapcsolatos, korszakalkotd kutatasainak eredményeirdl szamolt be. A nyolc tézispontban
megfogalmazott 4j eredmények jelentésen hozzédjarultak a tudomanyteriilet fejlédéséhez, és
orokérvényll, széleskorlien alkalmazhaté ismerettel jarulnak hozza a nemlinedris kémiai
dinamika XXI. szazadi torténetéhez. A doktori miivet a nyilvanos vitara alkalmasnak tartom, s
melegen javaslom annak vitara tlizését. Megtiszteltetés volt e példaértékti doktori értekezés
biraldjaként részt venni a doktori eljarasban.

Debrecen, 2016. julius 12. C}C/r Q/)
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