
Biriilat Lente G6bor

,,A biol6giai kiralit6s eredet6t 6rtelmez<j k6miai reakci6k modellezdse,'

cimri MTA doktori drtekezdsdr6l

MTA doktori v6ddseken gyakan azon gondolkozom, hogy a jeldtt tdzisei kciziii mrt
lehetne kdtelez<i egyetemi tananyagk6nt tanitani. A kdvetkeztet6sem 6ltal6ban az, hogy b6r a
jeldlt kdts6gteleniil megdrdemli az MTA doktora cimet, de az eredmdnyei csak egy sztik
szaktertilet kutat6i szdmilra drdekesek. Ezzel szemben Lente G6bor doktori 6rtekez6s6nek
tdbb gondolatmenet6t fels<ibb 6ves hallgat6k k6telez6 tananyag6v6 kellene tenni. Ez j6l

mutatja, hogy Lente Gdbor 6rtekez6se alapvet6 k6rd6sekkel foglalkozik, ds a jel<ilt a
reakci6kinetikrlban alapvet6en rij eredmdnyeket 6rt el.

Az 6rtekez6s cime tirlsiigosan szer6ny. A biol6giai kiralitris eredet6r leir6 modellek
vizsgAlalitt igdri,6s az 6rtekez6s t6bb fejezete val6ban ezzel foglalkozik. E tdma el6k6szitdse

ktizben azonban rij eredm6nyeket 6rt el a reakci6kinetikai modellek termodinamikai elemzese,

a reakci6sebess6gek sztochasztikus szimuliici6ja, 6s a reakci6kinetikai kisdrleti eredm6nyek

6rtelmez6se teriiletdn is.

Az 1rtekezfs sz6p kirillitrisri, gondos munka. Terjedelme 140 oldal ds 240 hivatkozdst

tartalmz. Az lrtekezds anyaga 16 k6zlem6nyen alapul. Ezen kcizlem6nyek t6bbs6ge a fizrkai

k6mia legielent6sebb rijs6gjaiban (pl. J. Phys. Chem. A, PCCP, RKCL, JACS, J. Chem. phys.)

jelent meg (1. az lrtekezes [198] - [213] hivatkoziisait). Az ertekezlsr anyagflt tartalmaz6

kdzlem6nyek csak egy kis hanyad6t k6pezik Lente G6bor eddigi publik6ci6inak (55 cikk 6s 4

k<inJvfejezet). A jelcilt a k<izlemdnyeire az lrtekezds benyrijtdsriig 376 ftiggetlen hivatkoziist

kapott. Az drtekezds sokkal tdbbet tartalmaz, mint szemelv6nyeket a megjelent cikkekb6l,

hiszen t6materiiletenk6nt tekinti 6t az eredmdnyeket, 6s gyakran trjbb 6v eltdrdssel krtzctlt

eredmdnyek jelennek meg egys6ges szerkezetben.

A mintegy 2O-oldalas irodalmi dsszefoglal6 el6bb bemutat n6hiiny abszohit aszimmetrikus

szerves szintdzist, majd r<ividen foglalkozik sztochasztikus eredm6nyri 6rareakci6kkal. Az

irodalmi dsszefoglal6 elmdletekkel foglalkoz6 rdsze t6rgyalja a kir6lis er<isit6si modelleket, a

termdk-visszaforgat6st ezekben a modellekben, a parit6ssdrt6si energidt, ds a k6miai reakci6k

kinetikrijdnak CDS sztochasztikus kinetikai leir6srit.

Az drtekez6s 4. fejezete trirgyalja a reakci6kinetikai modellek termodinamikai korliitair, es

tcibb m6dszert mutat be, amelyekkel a modellek termodinamikai megkdtdtts6geit meg lehet

keriilni. Az 5. fejezet ttibb ismert modell sztochasztikus kinetikai modellezdsdvel foglalkozik,

t<ibb esetben meglepti eredm6nnyel. A 6. fejezet irodalomban kcizctlt kis6rleti adatok ujfajta



feldolgoz6s6t mutatja be, Itt alapvet6en rij eredmdny, hogy ezek a modellek az illesztett

param6terekkel miir a sztochasztikus kis6rleti eredm6nyeket is reprodukdlni tudjak.

Me gj e gtz is e k d s kd rdd se k :

1. ,,A grizreakci6k kinetik6j6ban viszonylag nagy sz6mban ismeretesek olyan folyamatok,

amelyek a h6mdrs6klet emelkeddsdvel lassulnak. noha nincs ok nem elemi reakci6knak

felt6telezni 6ket." (49.oldal)

Mint a jel<ilt helyesen irja a tovdbbiakban, ez szdmos reakci6ra igaz ndhiiny Kelvin

h6m6rs6kleten a kvantumk6miai alagrithatrls miatt. Ugyanakkor a ldgkiirk6miai ds 6g6skdmiai

szempontb6l fontos h6m6rs6klettartomdnyban (220 K - 2500 K) is az elemi gazfLzisi

reakci6knak mintegy negyede eset6n magasabb h<jm6rsdkleten alacsonyabb a sebessdgi

egyiitthat6. Ezek a reakci6k tdbbs6giikben komplex bimolekul6s (m6sndven asszoci6ci6s)

reakci6k. ,,Az asszociiici6s reakci6knak van egy szokatlan tulajdonsiiga; sebessdgiik a

h6m6rs6klet emelked6s6vel cs<jkken." (Pilling-Seakins: Reakci6kinetika, Nemzeti

Tank<in1vkiad6, 1997 ,192. oldal)

2. ,,Els6rendri re akcioh6l6zat" (54. oldal)

Lehetne haszn6lni a rekeszrendszer kifeiezdst is.

3. ,, ... kdzvetleniil m6rt adat van abb6l a kis6rletsorb6l, amelyben a bizmut 209-es

tcimegszilmf izot6pj|nak radioaktivitAs6t kimutatt6k 6s felezdsi idej6t meghatriroztil<." (61.

oldal). Szivesen olvastam volna egy bekezd6st arr6l, mi az 6rdekess6ge ezen izot6p felez6si

idej e meghatriroziisiinak.

4. Az 45.7.6s A5.9. 6brdkon (73. 6s 75. oldalak) A, B 6s C-vel jel6l nevezetes kisdrleti

adatokat. Itt is szivesen olvastam volna tdmdren ezen kisdrletek 6rdekess6s6r6l.

5. Az A5.8. 6bra szerint (75. oldal) ahogy nrivekszik az enzimmolekuliik sz6ma, rigy

tdvolodunk a determinisztikus tartom6nyt6l. Az ember els<ire az ellenkez6j6t vrim6. Mi ennek

a szemldletes magy ariuata?

6. ,,Az enantiomerfelesleg 6rt6ke helyett gyakan c6lszeni az egyik enantiomer m6ltdrtj6t

haszndlni a szdmoliisokban, mert enndl nincsen sziiks6g a feleslegben l6v6 enantiomer ktildn



megielcil6s6re." (78. oldal). Gondolom ez csak szimmetrikus enentiomereloszl6sok eset6n
ipaz.

7.,,A szakirodalomban egy kutat6csoport k6s6bb ebben a rendszerben ...,, (S0. oldal) Az
irodalmi hivatko z6s hiinyzik.

8' ,,Erre a c6ha a determinisztikus folltatris m6dszer6t dolgoztam ki, amely l6nyegdben a
sztochasztikus 6s determinisztikus megkdzelitdsm6d cdlszeni kombin6lilsa" (81 . oldal) Jelenti
ez azt, hogy a determinisztikus folyatas soriin 6tmegyiink egy tdrk6pen a sztochasztikus

tartom6nyb6l a determinisztikus tartomrinyba?

9, A jeldlt felirja a Frank-mechanizmust (92. oldal). Szivesen l6tnrim a K,,, K., Kd (6s esetleg a

megfelel<i determinisztikus k , k" 6.s ka) sebess6gi egytitthat6k egy ajanlott k6szlet6t itt felirva,

bar kds6bb ezen sebess6gi egyiitthat6k ar6nyaival 16szletesen foglalkozik.

10. Mindig nagyon drdekes 6s szdp, ha egy numerikus szimul6ci6 eredmdnye vlratlan, es az

csak n6mi gondolkoz6s utin magyaftahat6 meg. llyen az A5.22. ribr6n (103. oldal) megjelen6

szakaddk is.

11. ,,Az A5.23.ibrrin /r' = 20 6s N: 21 koz6I1l6that6 t6r6sszeni jellemzo val6szimileg abb6l

szitrmazik, hogy r'r' : 20-ra m6g elimin6ci6s m6dszert, N : 2I-rc pedig iterici6s m6dszert

haszn6ltam a line6ris egyenletrendszer megold6sa sor6n." (104. oldal)

PrSb|ha art is, hogy a k6tfele sziimol6s tartom6nya Stfedjen?

12. ,,A reakci6kinetik6ban mindeddig ritka vend6g volteza m6dszer, pedig alkalmazdsa nem

kiikinrisebben bonyolult." (130. - 131. oldal) ,,Az eredmdnyekt6l azt remdlem, hogy az eddig

kiziir6lagosnak mondhat6, ilyen jelens6gek 6rtelmezds6re elvileg alkalmatlan determinisztikus

kinetikai megkdzelitds helyett m6s kutat6k, illetve kutat6csoportok is meg fogjrik fontolni a

sztochasztikus megkcizelitdsm6d haszn|latit, esetleg elt6r6, nem kiralitdssal kapcsolatos, de

vdletlenszerii elemeket is tartalmazb rendszerekben is. Kiildncisen igaz lehet ez az

enzimkatalizis teriiletdn, hiszen nem ritka dolog, hogy egy dnrill6 kdmiai reaktornak

tekinthet6 sejtben egyes enzimekb6l csak ndhiiny darab fordul e16." (135. oldal)

Az ut6bbi 6vekben a biol6giai reakci6kinetika (angolul: systems biologt) mrivel6i

piirhuzamosan hasznAll k az enzimkinetikban a determinisztikus 6s a sztochasztikus



modellez6st, 6s tdbb szia sztochasztikus modellez6st haszn6l6 cikk jelent m6r meg. A
biol6giai sztochasztikus szimul6ci6s cikkek riltal6ban Gillespie cikkeire hivatkoznak, mint
eredeti cikkekre (D.T. Gillespie: A General Method for Numerically Simulating the
Stochastic Time Evolution of coupled chemical Reactions. J. Comp. phys..22,403434

(1976) (1570 hivatkozds); D. T. Gillespie: Exact Stochastic Simularion of coupled chemical

Reactions, The Journal of Physical chemistry, Sl,23401361 (1977) (2546 hivatkozds)).

Toviibbi korai cikkeket sorol fel azkiivetkez6 tanulm6ny:

http ://en.wikipedia.ors/wiki/Gillespie alqorithm

Az 6ltaliinosan haszniilt copasi szimuliici6s program (www.copasi.org) a determinisztikus

ds sztochasztikus szimul6ci6 lehet6s6g6t p6rhuzamosan aj6nlja fel. Tov6bbi programok is
vannak a sztochasztikus enzimkinetikai szimul6ci6kra, mint p6ld6u1 a ,,cain: Stochastic

Simulations for Chemical Kinetics" (http://cain.sourceforge.neLi). egy Mathematica applet
(http://demonstrations.wolfram.com/DeterministicVersusStochasticChemicalKinetics/) ds egy

R csomag: (GillespieSSA: R package for Gillespie algorithm, hItpJ lcran.r-

proj ect.org/web/packages/GillespieS SA./index.html)

Az 6rtekez6s csak mell6kesen emliti a Gillespie cikkeket, 6s csak egy r6vid utaliis van

benne a rendszerbiol6giai szimul6ci6s programokra. K6rem ajeldltet, hogy komment 6lja ezt a

megjegyzdst.

A bir6l6 a sajt6hibak listdjrival tudja bizonyitani, hogy v6gigolvasta M 5rtekezest.

13. oldal: ecetsav-acet6tion -+ ecetsav - acet6tion
18. oldal: term6szetese -+ term6szetes
18. oldal: Az 6rtekez6sben h6tterdt --> Az 6rlekez6sben leirtak hafierdt
19. oldal: hogy a ma ismert -+ hogy ak6r a ma ismert
27. oldal: nyiltnak felt6teleztdk -+ nyiltnak tdtelezt6k fel
53. oldal: 6s W0,6-n6l kisebb 6rtdkeire -+ 6s ez W 0.6-n6l kisebb 6rt6keire
63. oldal: a t6rk6pen Kalah6rib6l -+ a tdrk6pen a Kalah6rib6l
66. oldal:,,a2 enzim-szubsztr6t adduktum nagys6grendekkel gyorsabban keletkezik,

mint ahogy a P term6k k6pz6ddse 6szlelhet6vd v6lik."
Ez a mondat nem drtelmes.

69. oldal: steady-sate -) steady-state
70. oldal: adJik llKM 6rdkri -+ adja l/Ky drtdkri
73. oldal: nemcsak -+ nem csak
74. oldal: egyenlettel Minden -+ egyenlettel. Minden
74. oldal: dretkdtol + drtdk6t6l
76. oldal: analSgi|ja az -+ anal6gi6ja, az
83. oldal: amely a kis6rletileg a klorition 6s jodidion kriz<itti reakci6ban meghatiirozott

-+ amely a klorition 6s j odidion krizdtti reakci6ban kis6rletileg meghat6rozott
92. oldal: szdls6esetet -+ sz6ls<i esetet



94. oldal: meg6t6l -+ mag6t61
94. oldal: kdvetez6 -+ kdvetkez6
98. oldal: est6n + eset6n

101. oldal: az zitrt -> a zdrt
105. oldal: szerep megk6rd<ij elezhetl -; szerepe megk6rd6jelezhet6
105. oldal: val6szfns6ggel -+ val6szfmis6ggel
I 18. oldal: emlitet -+ emlitett
I27. oldal: kisebb a ... sebess6g6t6l -+ kisebb a ... sebess6g6n6l
132.oldal: eg6szrdszfiiggv6ny -+ eg6szr6sz-ff.iggv6ny
l32.oldal: Srftfpusridifferenciiflegyenlet-rendszer -)

merev differenci6legyenlet-rendszer

Lente G6bor MTA doktori 6rtekez6sdt lenyiig6z6 munkrinak tartom. Minden

t6zispontot rij tudomrinyos eredmdnynek ismerek el. Javasolom az lrtekezds nyilviinos vitrira

bocs6t6sit 6s az MTA doktora cim mesit616s6t.

Budapest, 2012. december 22.
.--\

Tur6nyi Tam6s

MTA doktora


