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Miel6tt hozzakezdenék érdemi mondanivalo-
im taglaldsédhoz, szeretnék tanaraimnak, tanit-
vanyaimnak, régebbi és jelenlegi munkatarsa-
imnak — akikkel vegyészmérnoki palyam so-
ran egyuttmikodni szerencsém volt — halés
kdszonetét mondani. Kivaltképp szeretnék fel-
sorolni négy nevet, azokét, akik mar nincsenek
kozottlink és akiknek palydm alakulaséban és
azoknak az eredményeknek kialakulasdban,
amelyr6l ma sz6t ejtek, a legtébbet kdszénhe-
tek.
FREUND MIHALY
LASZLO ANTAL
PREISCH MIKLOS
VARGA JOZSEF

Négy ennyire kilénb6z6 embert egymas
mellé sorolni nem is olyan egyszer( dolog, de
mégis van valami, ami ezt a négy végletesen
eltérd vilagnézetd, életvitel(, kutatdsi metodi-
kaju vegyészt egy csoportba sorolja. Az tudni-
illik, hogy teljesen azonos véleményik volt a
tudomanyrol. Ugy vélték, hogy a tudomanyt a
nemzet felemelkedése végett kell mvelni, és
hogy eredményeink a nemzeti hatdrokkal nem
szabdalt tudomany kozos kincse. Mert csipe-
getni ugyan lehet a teritett asztalrdl, de falatoz-
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ni csak akkor, ha még a terités eldtt vittunk is
valamit a konyhéra.

De hat mit is jelent az, hogy a tudomanyt
mvelni kell? A tudomanyt mdvelni annyit
jelent, hogy meg akarjuk ismerni a vilagot. A
vilag megismerésére iranyulo tevékenységlink-
ben alapvet6é paradigma az ismeretelméletbdl,

1 é4bra

hogy a vilag megismerhet6. A probléma abbol
szarmazik, hogy nem tudjuk, mi a vilag és nem
tudjuk, mit is jelent az, hogy megismerhetd.
Ezért aztan abban a szakmaban, amelyikben
mi dolgozunk, gyakorlati fogasokra van szlk-
ség. Nem torekediink arra, hogy az egész vila-
got ismerjik meg egyszeriben, szerényen
megelégsziink azzal, hogy a vildgnak csupén
egy kis részével foglalkozunk.

Az, hogy megismerjik ezt a kis részt, annyit
tesz, hogy a mikodésérél alkotunk képet ma-
gunknak. Az 1 abréan lathaté krumpli jelzi a
vilagnak ezt a szoban forgd részét, és azért
hasznalom ezt a pdri kifejezést, mert a fenn-
kéltebbek mar ebben vagy abban a szlikebb
szakmaban foglaltak, és valami specialisat je-
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lentenek. Miutan kijel6ltik a vilagnak azt a
kisebb részét, amely vizsgalédasunk targya lé-
szen, addig munkalkodunk, amig képesek va-
gyunk megmondani, hogy miképpen viselke-
dik, ha a kulvilagbol hatasok érik. Hogyan
valtozik 6 maga és milyen hatasokkal reagél a
kilvilag felé. A baj megint akkor jelentkezik,
amikor kideril, hogy a krumpli talsdgosan
nagy, talsdgosan nehéz kezelni, nem boldogu-
lunk vele. Ekkor keril el6 ismét az a mifogas,
amit egyszer mar alkalmaztunk, az tudniillik,
hogy megelégsziink a vilag egy még Kisebb
részének a megismerésével. A krumplit evégre
részekre vagjuk, mondjuk két részre, és amint
a 2. dbra folul mutatja, azt figyeljuk, hogy a
bal oldali félkrumpli hogyan viselkedik, ha
hatas éri a kilvilagbol, mi torténik benne és
milyen hatdsokkal valaszol a kulvilag felé. A
vizszintes nyilak jelentik ezeket, amelyek egy-
szersmind a kilvilagbol érkez6 hatdsok a jobb
oldali félkrumpli szamara. Ez a maga részérél
reagal ezekre a hatasokra a kulvilag felé. A
vizszintes nyilak a két félkrumpli k6zott terje-
dd hatést jelentenek, vagyis tulajdonképpen a
krumplin belul maradnak. Ezért tehat a vége-
redmeény az, hogy sikeril azt is leirni, milyen
hatdsokat bocsat ki a krumpli a kilvilag felé,
ha 6t magat hatasok érik a kilvilagbol. Elne-
vezem a félkrumplit modulnak, és akkor azt is
mondhatjuk, hogy a modulok szekvencialisan
helyezkedtek el ebben az dsszeéllitasban. Am a
krumplit mésképpen is fel lehet vagni, neveze-
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tesen hosszaban, ami tulajdonképpen annyit
tesz, hogy vizsgaljuk, miképpen viselkedik egy
szalmakrumpli bizonyos hatésra, aztdn mikép-
pen reagal ugyanakkor egy masik szalma-
krumpli egy mas jellegi hatasra, és igy tovabb.
Itt tehat parhuzamos modulokrél van sz6, és
ezek egyiittesen akkor képesek a valdsag kiva-
lasztott részének viselkedését leirni, ha megfe-
lel6 modon Ossze is vannak kapcsolva egymas-

8



sal, miként a szekvencialis modulok is Ossze
vannak kapcsolva, mert kilénben szétesik a
vilag. A modul fogalom itt a valdsagot is jelen-
ti, meg annak égi masat is, ez utébbi a mi
praxisunkban a matematikai modell.

Tehéat ebben az értelemben beszélek modu-
lokrél és arrél, hogy a modulok egyszer( eset-
ben szekvencialisdn vagy parhuzamosan kap-
csolédnak egymashoz. A kodvetkezd 3. abran
mindjart szeretnék egy példat bemutatni a par-
huzamosan kapcsolt modulok hasznalatara az
utébbi évek kutatasaibodl [1, 2, 3],

RT (RTQ2
(v-b) pc

hémérséklet modul

térfogat modul

Valamilyen kémiai anyag, fluidum hémér-
séklete, nyoméasa és moltérfogata kozott egye-
dileg meghatérozott dsszefiiggés van, és ezt le
lehet irni, vagy legaldbbis jél lehet kozeliteni
egy harmadfoku egyenlettel. A 3. abra fels6
sordban lathaté egy ilyen harmadfoku egyen-
let, a szok&sostdl kissé eltéré alakban. A jobb
oldal mésodik tagjaban ugyanis a konstanso-
kat egyetlen tortbe csoportositottam, méasfeldl
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szerepel itt az A szorzofaktor, amelyet két mo-
dul hanyadosaval lehet kifejezni. A szamlalo-
ban a h6mérséklet modult két tényez6 szorza-
taként irhatjuk, és ebben aca hémérséklettol

4. dbra

fuggetlen konstans, a mésodik tényezd pedig
csakis a hémérséklettdl fligg. Az A szorzofak-
tor nevezOjében a térfogati fuggvény jut sze-
rephez, és az ac kapcsolja 6ssze a két modult.
A térfogati modulok készletét a 4. Abran muta-
tom be, mig az 5. dbra a hémérsékleti modulok
gy(ljteménye.

Ezek utan joggal lehet feltenni azt a kérdést,
hogy miképpen is kell egy kébos allapotegyen-
letet generalni? Ugy, hogy a térfogati modulok
készletébdl kivesziink egy modult, aztan a hé-
mérsékleti modulok készletébdl is kivesziunk
egyet, 0sszekapcsoljuk Gket, és maris van egy
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kobos allapotegyenletiink. A szakirodalom-
ban nem ilyen egyszeriien irjak le a dolgot. Ott
minden szerz6 a maga allapotegyenletét dicséri,
és azt mutatja meg, hogy az el6z6 szerz6knél
jobb allapotegyenletet tudott csinalni, ami

annyit jelent, hogy talal olyan acés b paramé-
terpart, amellyel egyenlete jél illeszkedik a fel-
haszndlt kisérleti P-v-T adatokra. Mi Janké
TAMAssal azt tanacsoltuk, hogy egy éallapot-
egyenlet helyett egy allapotegyenlet csaladdot
hasznaljunk, azt amit Horvath—Lin szerz6k
ajanlottak [4], és ezt finomitsuk az &ltaluk
hasznalt hémérsékleti modul helyett a Soave-
félével [5], Ha azonban ezt a médositott Hor-
vath—L.in-allapotegyenletet polaris anyagra
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alkalmazzuk, még egy mésodik modositasra is
szlikség van a hémérsékleti modulban. Ez az-
tan négyparaméteres kdbos allapotegyenlethez
vezet.

Ennyit els6 példaként a parhuzamos modu-
lok hasznalatarél, hogy most mindjart a szek-
vencialis modulokra is mondhassak példat. Ha
egy multikomponens elegyet — és ebben a
példdban ez az elegy d6tkomponensii lesz —
széjjel akarunk valasztani tiszta komponensei-
re, akkor erre hasznalhatunk olyan leparld
oszlopokat, kolonnakat, amelyek a beléjik
taplalt elegyet két frakcidra valasztjak. Ha va-
lamely frakcié még mindig tdbbkomponens,
ez azt jelenti, hogy akkor Gjabb kolonnéaba kell
bevezetni és abban ujfent két részre vélasztani.
Akarhogy is mesterkediink, mindig egy osz-
loppal kevesebb kell a feladat megoldasahoz,
mint amennyi a komponensek szama, vagyis a
mi példankban a leparléoszlopok szama négy.
Egy-egy leparldoszlop egy-egy modul, és eze-
ket a modulokat az kulénbdzteti meg egymas-
tol, hogy mi a betdplalds és mi a kilép6 két
frakcid. Ezért tehat a kolonnékat szekvenciali-
san kell 6sszekapcsolni, figyelembe véve azt a
szabalyt, hogy kolonna input csakis egy el6z6
kolonna valamelyik outputja lehet.

A mi esetiinkben jel6ljik az dtkomponensi
inputot A-B-C-D-E szimb6lummal. Ezt az ele-
gyet vezetjik be az els6 kolonn&ba (mert ugye
a modul ebben a specialis esetben a kolonna
nevet viseli), és abbol a 6. abra fels§ sora sze-
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rint kilép egy kétkomponens( elegy, A-B, a
kolonna aljan pedig egy hdromkomponensi
elegy, C-D-E. Mit kell csinalni? Sorba kell kap-
csolni a kovetkezd kolonnat, amely az A-B

elegyet szeparélja két részre, két tiszta kompo-
nensre. Ezt mutatja a k6zépsé sor az 4bran. Az
elsé kolonna aljan megjelend haromkompo-
nensl elegyet az dbra harmadik sora szerint
bevezetjiik a harmadik kolonnaba, ennek aljan
megjelenik a D-E, fejterméke viszont a tiszta C,
amit a negyedik kolonnaval vélasztunk szét
tiszta komponensekre. Ez egyike a 14 lehetse-
ges megoldasnak. Ezek mindegyike a modulo-
kat szekvencidlis elrendezésben tartalmazza.
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A 7. 4brédn mindenesetre szeretném megmu-
tatni, hogy 6tkomponensi elegy feldolgozasa
soran milyen modulok jelenlétére lehet szami-
tani. Van egyetlen 6tkomponensu elegy, ame-
lyet négyféleképpen lehet két részre vélasztani,

Komponensek szama

5 4 3 2

AIBCDE A|BCD A|BC AlB
ABICDE  ABICD AB|C B|C
ABCIDE ABCID BICD C|D
ABCDIE  BIiCDE BC|D D|E

BCIDE C|DE
BCDJE CDIE
4 6 6 4
7. dbra

ez négy modult jelent az elsd oszlopban. Két
négykomponensi elegyet hatféleképpen lehet
két részre valasztani, ez 6sszesen hat modult
jelent. Ezek szerepelnek az abra mésodik o0sz-
lopaban. A kévetkez6 oszlopban is hat modul
van, azért ennyi, mert harom haromkompo-
nensU elegy létezik, és ezek mindegyikét kétfé-
leképpen lehet szétvalasztani. Végiul négy
olyan modul szerepel, amelyek kétkomponen-
s(i elegyek szétvalasztasara szolgalnak. Vagyis
ebben a feladatban minddsszesen husz kilon-
b6z6 modul szerepel, és létezik ezeknek tizen-
négy kilénb6z6 szekvenciaja.
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Ezekb6l most szeretnék megmutatni kett6t
a 8. abran, éspedig elészor azt, amelyet egyes
részleteiben mar mutattam, de van itt egy ma-
sik megoldéas, egy més szekvencia is, az alsé
sorban. A tizennégy szekvencia nem olyan

8. dbra

borzasztéan sok, de egy mondjuk tizkompo-
nens( elegy esetében a szekvenciak szama mar
Otezer korul van, s ezzel a kombinatorikus
robbanas tartomanyaba keriliink, és valaho-
gyan el kell keriilni ezt a robbanést, hiszen a
tizkomponens( elegy még a reélis technoldgiai
esetek kozé tartozik. Ennek akkor van lehet6-
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sége, ha a lehetséges modulok koézil egy vagy
tobb, eddig figyelembe nem vett szempontot is
szinte szlir6ként figyelembe vesziink. Ezek ja-
varészt gazdasagi szempontok, és heurisztikus
szabalyokban fogalmazzuk meg Oket.

A heurisztikus szabdly azt jelenti, hogy vagy
elméleti megfontolashol, vagy tapasztalatbdl
tudjuk, vagy mar oOregapaink is mondtak,
hogy valamit j6 igy, s nem jo Ugy csinalni.

Most el6veszek egyetlen heurisztikus sza-
balyt, hogy megmutassam, miként lehet az
ilyen heurisztikus szabalyokat hasznalni. A
szabaly igy szdl, részesitsd el6nyben azokat a
modulokat, amelyek nagyjabdl azonos ara-
mokra osztjak szét a betaplalast, vagyis ha az
aramok aranya nem nagyobb mint kettd, és
nem kisebb mint fél. Vegyik azt az esetet,
amikor az A, C és E komponens moltortje
0,25, a B és D moltortje pediglen 0,125. A 7.
abra moduljai kézil a heurisztikus szabalynak
meg nem felel6ket tordltem, és igy jutottam a
9. abréhoz. Jol 1athato, hogy ebben nem szere-
pelnek méar négykomponensi modulok, és a
haromkomponensdi modulok kozil is csak
kett6 maradt.

A 10. 4brdan megmutatom, hogy az a szek-
vencia, amelyet kezdetben targyaltam, 6ssze-
allithatd a megmaradt modulokbo6l, az alsé
sorban feltiintetett szekvencia azonban tiltott
modulokat tartalmaz. (Az el6z8 szekvenciak-
hoz még visszatérek.) llyen és ehhez hasonld
sz(ir6kkel lehet a kombinatorikus robbanast
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9. dbra

10. abra

025
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elkerllni. Az optimalis vagy kozel optimalis
sorrend tervezése azonban olyan messzebbre
vezetd téma, amelyet részletesen Jozsa Lasz-
LOval és Varga ERNOvel dolgoztunk ki [6, 7].

Ha az el6z6 témankban szerepl6 A, B, C, D,
E szimbdélumok helyébe azokat a szerves ké-
miai fragmentumokat irjuk, amelyeket a 11
abrén adtam meg, akkor az A-B-C-D-E elegy-
nek az abra aljan megadott szerves vegydlet
fog megfelelni. Ez egy nyolcszénatomos szén-
hidrogén, két kettds kotéssel. A 12. dbran is-
mét megjelenik az a szekvencia, amelyre a 10.
abrén hivtam fel a figyelmet, azzal a kulénb-
séggel persze, hogy most a betlik helyére a
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megfelelé fragmentumokat irtam, és nincsenek
rajta nyilak.

A szekvenciat balrél jobbra is lehet olvasni,
de lehet jobbrél balra is. Mit is jelent tehat ez
a séma? Ha jobbrdl balra olvassuk, akkor azt
jelenti, hogy milyen fragmentumokbdl lehet a

célvegyiiletet felépiteni, ha balrél jobbra, ak-
kor azt mutatja meg, hogy milyen fragmentu-
mokra lehet — gondolatban — a nyolcszén-
atomos vegyililetet felbontani. Kombinatori-
kusén ezuttal is 14 szekvencidval szamolha-
tunk antitetikus irdnyban, szintetikus irany-
ban azonban a helyzet kissé mas képet oOlt.
Ugyanis az a modul, ami az el6z6 példaban
leparldoszlopot jelentett, most a jobbrol balra
olvasasban, vagyis a szintézis iranyaban szer-
ves kémiai reakciot jelent.

igy példaul a D-E- fragmentum 6sszekotése
a haromszénatomos -C- fragmentummal egy
otszénatomos fragmentumhoz vezet a 13. abra
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fels6 soraban, és most mar csupan az van hat-
ra, hogy ezt 6sszekdssiik az ugyancsak harom-
szénatomos A-B- fragmentummal. De azt kell
meggondolni, hogy fragmentumok nem létez-
nek, és helyettuk valdsagos szerves vegydletek-
kel kell a szintézist megvalositani. Az abran a

13. dbra

szaggatott vonallal megjel6lt helyeken jelent-
kezik ez a probléma, és az ott lathaté kérddje-
lek éppen azt kérdezik, milyen funkcios cso-
port teszi a fragmentumot valds vegydlette, és
milyen szerves kémiai reakcioval lehet ezeket
ugy reakciora birni, hogy a kérd6jel helyén
kovalens kotés alakuljon ki. Erre a kérdésre
nem egy valasz van. Egy kérd6jel helyén allé
modul maga is egy modulkészletbdl valasztha-
t0, és ezért mondottuk, hogy a lehetséges kom-
binaciék szdma meghaladja a 14-et. Mindazon-
altal az &bra alsé sordban arra hivom fel a

figyelmet, hogy a CH3—CH<” fragmentum
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karbonatomja kulcshelyzetben van. Ugyanis
elészor a fels6 sor szerint kell reagéalnia, aztan
pedig a k6zépsd sor szerint. Ez nagyon lénye-
ges szempont, és ennek szambavétele a szinté-
zisszekvenciak tervezése soran fellép6 kombi-
natorikus robbanés kivédésére szolgl. Mert
mirdl is van sz4?

14. 4bra

A 14. 4brdn héarom formadarabot latni. A
jobb oldali jelezze azt a vegylletet, amely a
-D-E fragmentum helyébe 1ép, a k6zépsé a -C-
fragmentum helyébe 1ép6 és a bal oldali az
A-B- helyébe 1ép6 vegylilet. A profilok dsszeil-
lenek, a szintézis keresztilvihetd. A 15. dbran
ajobb oldali profilok 6sszeillenek, a bal oldali-
ak azonban nem, ez a szekvencia tehat nem
megfelel6. Az igény tehat az, hogy a fragmen-
tumok szekvenciaja és a modulok szekvenciaja
kozotti kiulénbséget vegyik figyelembe. Ezt a
szempontot hivjak a szerves kémiaban atfedés-
nek. Az atfedés megment a kombinatorikai
robbanéastol, de azért ugyanannak a vegyiilet-
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nek az el6allitasdhoz tébb szekvencia is elve-
zet. A konvergens szintézisek algoritmikus ter-
vezése szertedgazd témakor, amelynek egyes
részleteit E rdés IVANnal és Borossy Andras-
sal dolgoztuk ki [8, 9],

A szintézistervezés masképpen jelentkezik
akkor, ha nem egy vegylletet akarunk el6alli-
tani, hanem tébbet. Tobb tucatot, esetleg tobb
szdzat. Példaképpen vegylk egyel6re azt az
esetet, amikor két vegyulet el6allitdsarol van
sz0, nemcsak a K vegyuletet akarjuk eléallita-
ni, hanem az L vegyuletet is, és a 16. abran
megmutatom azokat az utakat is, amelyeken a
két szintézist vezetni akarjuk. Vagyis itt két
szekvenciardl van sz, &m ezek pdrhuzamosan
helyezkednek el, és az a sajatsaguk, hogy 6sz-
szekoti 6ket a H anyag, mert mindkét szekven-
cidban részt vesz. Ennek az anyagnak tehéat az
a szerepe van, mint annak az acnek, amikor
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parhuzamos modulok 6sszekapcsolasardl be-
széltem allapotegyenletekkel kapcsolatban, de
ezUttal mar nem parhuzamos modulok, hanem
parhuzamos szekvencidk 6sszekapcsolasaroél
van sz0. llyen esetben szerkezetrdl fogok be-
szélni.

Ebben a szerkezetben a H anyag van kulcs-
helyzetben, és az ilyen anyagokat intermedie-
reknek nevezziik. Ezeknek az a sajatossdga
van, hogy nincsenek egyetlen célvegyilethez
rendelve. Ha mar most ezt a két célvegyiletre
felirt feladatot altalanositjuk, vagyis a célve-
gyuletek egy nagyobb halmazéra alkalmaz-
zuk, mondjuk olyanra, mint amilyet a magyar
vegyipar jelent, akkor az el6fordulé anyagok
szdma ezer folé n6. Ekkor az anyagokat leg-
jobb szdmmal azonositani, nem hosszadalmas
kémiai elnevezéssel.

Azt szeretném megmutatni a 17. &bran,
hogy miként fest egy ilyen nagy adatbazishol
egyetlen intermedierre vonatkoz6 rész. Itt a
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203 személyi szamu anyagr6l van szé. Ennek
elGallitasara a 23 és a 149 szamu anyagot hasz-
naljuk fel, mégpedig a harmadik oszlopban
megadott fajlagos raforditassal. Ez tehat a 203
szdmu intermedier el6allitdsi modulja, amely
sztobchiometriai informéaciokat tartalmaz. A
jobb oldali harom oszlop a disztriblciés mo-
dul, amely megadja, hogy milyen anyagok el6-
allitdsdban, milyen fajlagosokkal vesz részt a
203 szamu intermedier [10].

El6fordulhat egy ilyen nagy struktdraban,
hogy valamilyen anyagot, mondjuk éppen a H
anyagot, nem gyartanak. Ennek szamos oka is
lehet, mondjuk példaul az, hogy a sziikséglet
nem éri el a rentbilis gyartas als6 hatarat sem.
Akkor a struktura létezéshez az kell, hogy a C
és a D anyagot exportaljuk, a H intermediert
pedig importaljuk. A kér a 18. abran ilyenfor-
man a kiilkereskedelmet reprezentalja. Meg-
jegyzem, lehet hasonl6 helyzetben Csehszlova-
kia és Lengyelorszag vegyipara is éppen a H
intermedierrel kapcsolatban. Az ember gon-
dolhat arra is vegyesz fejjel, hogy ezek az or-
szagok segithetnének egymasnak. Példaul lgy,
hogy az egyik orszagban mindannyiok szama-
ra el6allitjdk a H intermediert, immar a renta-
bilis gyartas alsé korlatja folotti kapacitassal.
Ez kdlcsdnds gazdaségi segitség lenne, aminek
a megszervezésére multinacionalis tanacsra
lenne sziikség.

Szoba keriilhet egy masik megoldas is,
amely épphogy ellentettje a multinacionalis-
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nak. Arra is gondolhatunk ugyanis vegyész
fejjel, hogy H intermediert nemcsak al6. &b-
ran bemutatott Gton lehet el6allitani, vagyis
D-bdl és E-bdl, hanem maéas anyagokbdl, mas
szekvencia szerint. Ha van mas ut is, vagy
esetleg néhany mas ut is, akkor esetleg lehet

18. abra

ezek kozott a szokasosnal, a konvencionalis-
nal, a nyugati cégek altal ajanlottnal eltérd
olyant talélni, amely a mi hazai kérilménye-
inknek, a mi szakmai képességeinknek, a mi
torténelmi hagyoményainknak jobban megfe-
lel. Ezzel kapcsolatban szeretném megemliteni,
hogy a mostanaban kdzgazdaszaink altal vita-
tott olefin program egy részletére egy ilyen
specialis, Magyarorszagon hazai er6vel meg-
valosithatd utat annak idején Preisich Mik-
LOssal kozdsen dolgoztunk ki [11], és ebbdl
annyi valdsult meg, amennyit egy kilféldi
konyvrészletben megirtunk.
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Nem akarom ezzel azt allitani, hogy minden
otlet jo, kivaltképpen a mi otletliink ilyen, és
azonnal &t kell vinni a redlszféraba. Az otletek-
rél donteni kell, és a munkamegosztéas rendsze-
rében masok szilik az 6tleteket és megint ma-
sok dontenek a megvaldsitasrol. igy alakul ki
aztan valamilyen struktdra a vegyiparban.
Nem is err6l akarok beszélni, hanem arrél,
hogy milyen struktira alakul ki akkor, amikor
nem gazdasagi, hanem természeti torvények
dontenek arrdl, hogy milyen struktura alakul-
jon Ki, persze nem az iparban, hanem a termé-
szetben.

Példaként egy kémiai atalakulast szeretnék
targyalni, amelyet elég részletesen vizsgaltunk
szimulaciéos maédszerekkel Laszlé6 ANTALIal,
N émet ANDRAssal és VAczr PALIlal az ut6bbi
15 esztendGben [12—20],

Ennek a kémiai reakcidnak két kiinduld
anyaga van: a metén és az oxigén, és a reakcio,
amirdl szo6 lesz, a metan égése. A két kiinduld
anyag azonban koézvetlentl nem reagal egy-
maéssal, a metan gy ég el az oxigénben, hogy
k6zben mindenféle intermedierek keletkeznek
és reagalnak. Ezeket a reakcidkinetikdban
gy6koknek nevezik és a modulokat elemi reak-
cioknak. Szorgalmas kutatdk Kkivizsgaltak
azokat az elemi reakciokat, melyek C, H és O
tartalmu elegyben el6fordulnak bizonyos hé-
mérséklet-intervallumban. Ezeket 0sszegydj-
totték és szép tdbladzatokban prezentéltdk a
tudomany szamara. A 19. abran egy ilyen mo-
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Reakci6 v4/(cm3/mol)” s
ch3o- chdb+h 70x 1013
ch3+h2->ch4+h 66x 102
ch3+o02>chZo+h+o 15xio13
ch3tch3* chb () 24x10r*
CH3+CH3>CH5+H 80xioH
ch3+ch3>ch4+h?2 10x 106
CH3+M->CH2+H+M (k) 10xiolk

Reakciék CHD-bol
chd+h- chot+h?2 25x 1013
chd +o->cho+oh 35x 1013
CHjO+ OH-*CHO+HA 30x 1013
chd +ch3>cho+ch4 10x 1011

CHD +Ar-kCHO+H+Ar () 50x 106
Reakciok CHO-bol

cho+h-*co+h2 20X104
CHO+0-»CO0 +0H 3,0x 1013
cho+o->co2+h 3,0x 1013
CHO+OH->CO+HX 5,0 x 1013
cho+o02->co+ho?2 3,0 x 1012

CHO +Ar->CO + H+Ar (k) 25xioM
Reakciok CH2-bél

ch2+h-ch+h?2 40x 1013
ch2+o->co+h +h 50x 1013
ch2+02*co2+h+h 1,3x 103
ch2+ch3>c2hd+h 40xi013
Reakciok CH-bol
CH+0-.CO +H 4,0 x 1013
CH+0->CHO +e 2,5 x 1011
CH + O2-»termék 2,0 x 1013
Reakciok CH30H-bdl
CH30H + H->CH30 + H2 4,0 x 1013
ch3oh+o->h3 +oh 1,0x 1013
ch3oh+oh-*ch3 +h 20 1,0 x 1013
CHjOH + Ar->CH3+ OH + Ar (k)  2,0x 1017
CH30 H -CH 3+ O0H (ko  94x i0b
Reakciok CH30/C H20H-bol
ch3o+h-*ch2 +h?2 2,0 X1013
ch2h +h->ch2 +h?2 3,0 Xio13
ch3 +02>h2 +ho?2 1,0 X1013
CHX + M->CH20 +H+M (fe.) 10x o4
ch3 >ch 2 (fee) 16x 1014

19. abra
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dulkdnyvtarbdl veszek ki egy részletet, am a
reakciok szdma korilbelul 300 lehet [21].

Ezek nem mindegyike jut szerephez a metan
oxidacidjaban, a valogatast a termeészet végzi
el, és a valogatas eredménye az a 44 elemi
reakcid, amelyet a 20. 4bran mutatok be. Ez a
44 reakcio egy struktirat ad meg, és a 21.
abrdn meg is mutatom ezt a struktdarat. Ha
elindulunk a metéantol, akkor mindenféle gyo-
kékdn meg stabil komponenseken keresztiil
eljutunk egyrészt az acetilénig, masrészt a
szén-dioxidig. Az elébbi végsd pirolizis ter-
mék, az utébbi végsd oxidacids termék. Amit
ez az abra mutat, az a matematika nyelvén
szblva graf, mégpedig iranyitott graf, mert hi-
szen a nyilak mutatjadk az atalakulas iranyat, s
azt, hogy nincs benne visszafelé vezet§ (t.

Csakhogy tudjuk, hogy ez a kép nem valo-
saghd, és ha a 44 reakcids szerkezetet vessziik
figyelembe, akkor méas képet kapunk a me-
tdnoxidacio historiajarél. A 22. dbran éppen
ezt mutatom meg egy Shankey-diagramon,
amely arra az id6pontra vonatkozik, amikor a
bejové oxigén 98 szazaléka mar elhasznalo-
dott.

A metan bomlik valahogyan metilgyokre, s
ez a gyok visszaalakul, legalabbis részben, me-
tdnnad. Ez maris nagyon érdekes dolog, mert a
visszaalakult metan mennyisége korilbelil
annyi, mint a bemend metané. Az isjél kivehe-
t6, hogy a metilgyok masik fele, miel6tt méas
lényeges torténne vele, &talakul egy stabil
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1

EBRBow~ounrwn

ch4+m=ch3+h+m
CH4+ H=CH3+ H2

. CH3+ H2= CH4+H

CH4+0 = CH3+0H
CH4+ 0H = CH3+H2
CH3+H20 = CH4+ 0H
CH3+02=CH2 +0H
CH3+0 =CH2 +H

.chd+oh=hd+cho

cho+oh=hX+co
chdb+m=co+h2+m

. CHO+M=co+H+M

. C0+0H =C02+H
.C02+H=CO0+0H

. C0+02=C02+0
.C0+0+M=co2+M
.0 +H2=H+0H

. H+02=0H +0

.OH +H2=H+HX
.H+H2 =0H +H2
.OH+0H =0 +HX

.0 +H20 =0H +0H
.H+H+M=H2+ M
.H+0H+M=H20 +M

. 0 2+H2=0H + OH
.02+M=0+0+M

. CH3+ CH3=H2+C2H4

. CH3+ CH3=H+ C2H5

. CH3+ CH3=C2H6

. C2H4+ M=Cc2H2+ H2+ M
. CH4+ M=C2H3+H+ M
. C2H4+H=C2H3+H?2

. C2H4+0 = CH3+ CHO

. C2H4+0H = CH3+ CHX
.CH3+M=C2H2+H+ M
.C2H3+H=C2H2+H?2

. C2H6=CH3+ CH3
.CH6+H=H+H2+C2H4
. C2H6+ CH3= CH4+H + C2H4
. C2H6+0H =HXD + C2H5
. C2H6+0 = CH3+ H+CHX
. C2H5=H + C2H4
.C2H5+02=0H + C2H4+0
. C2H2+ OH=CH3+CO

20. dra



komponenssé, vagyis etan lesz beléle. Ez az
etan — eltekintve att6l, hogy egy része metil-
gyOkké alakul vissza — etilgyokén keresztil
etilénné, majd Ujabb &atalakulds soréan acetilén-
né alakul at. A metilgyoknek az a része, amely

nem dimerizalodik, sz(k keresztmetszeten ke-
resztiilhaladva oxidéalédik. Mi ennek a dolog-
nak a magyarazata? Mi az oka annak, hogy itt
recirkulacié van? Ennek oka az, amint mon-
dottam, hogy az atalakuldsi keresztmetszet
szlik, ami a reakcidkinetika nyelvén Ggy fogal-
mazhato, hogy a metan bomlasa metilgyokke
egy sereg parhuzamos reakcidban igen gyor-
san megyen végbe, ellenben a metilgydk fogya-
sa a stabil termékek iranyaba lassibb, ezért
tehat a metilgyok részben felhalmozddik, rész-
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ben visszaalakul metanna. Emlitettem, hogy ez
a karbon torténete a kezdettdl addig, amig az
oxigén 98 szazaléka elfogy.

De addig hossz( d&m az at. Errél szeretnék
mondani valamit a 23. abra segitségével. Ha
ugyanis kiszemelek egy reakciét abbol a 44-

22. abra
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b6i, aminek szerepe van a metan oxidéacidja-
ban, és azt vizsgalom, hogy ennek a reakcio-
nak mekkora az aktudlis frekvenciaja az id6
elérehaladtaval — mas széval a metan konver-
zi6janak novekedésével —, akkor egy kezdet-
ben névekvd, majd maximumon 4thalado, az-
tan lecsengd gorbét kapunk.

Hasonlé gorbét kapunk egy mas reakciora,
habar az el6z6htz képest az idétengelyen el-
csiszva és alighanem kisebb vagy nagyobb
maximummal. Ez most mar &ltaldnossa téve a
mondanivalot azt jelenti, hogy ha a meténoxi-
dacié szerkezete nem abszolut, hanem dinami-
kus, vagyis a szerkezet a modulok mennyiségi
viszonyait illetéen az id6 el6rehaladtaval foly-
ton folyvast valtozik. Vagyis a gyokok kelet-
keznek, aztan reagalnak és elfogynak. igy van
ez a természetben. Ebb6I le lehet vonni talan
egyfajta tanulsdgot az olyan szerkezetekre is,
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amelyek nem alakulnak &t természeti torve-
nyekben foglalt automatizmus révén, hanem
amelyek atalakitdsa emberi dontést és munkat
Kivan.

A szerkezet dinamikéjanak nagy fontossaga
van mas, a metanoxidacié soran ugyancsak
tapasztalhaté jelenség megértésében is. Ha me-
tant és oxigent elirt h6mérsékleten és arany-
ban elegyitlink, akkor nem indul meg azonnal
a reakcio, nem gyullad meg azonnal az elegy,
meglehetsen hosszu id6be telik, amig valamit
egyaltalan észlelink. Ez az id6 mondjuk két
mésodperc, és ez azért meglehetésen hosszu,
mert a tulajdonképpeni oxidacié aztan maér
vagy két szazad méasodperc alatt lezajlik. Ezt
latjuk a 24. abran, ahol a reakcid elérehalada-
sat az id6ben a reakcidelegy h6mérséklete meé-
ri. Mi a magyarazata ennek a késlekedésnek,
az indukcios id6 Iétének? Kezdetben nincsenek
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jelen a kiindulé elegyben azok a gyokok, ame-
lyek a metant fogyasztjadk. Tehat nekik kelet-
kezniuk kell és valamelyest felddsulni, s aztan
amikor mar eléggé feldusultak, akkor indul
meg a gyors reakcid. Erdekes és érdemes a
természet megoldasait figyelni napjainkban,
amikor arr6l van sz6, hogy most egy stabiliza-
cids periddus kovetkezik, aztdn a kibontako-
zas, és csak utana a Kanaan. Kérdezik is, hogy
miképpen lehetne a stabiliz&cidé éveit lerdvidi-
teni?

A metanoxidacié indukcids periddusat mi is
igyekeztiink roviditeni kiilénféle miifogasok-
kal. igy példaul ugy, hogy a metdn egy részét
kicseréltik etanra — gondolvén, hogy a reak-
cid Ugyis etdnon megy keresztiil —, majd aceti-
Iénre, gondolvan, hogy annak igencsak nagy
az egeshdje, és ez majd csak felmelegiti a reak-
cidelegyet, és akkor a termikus hatas miatt fog
a reakcio meggyorsulni.

Ezek a dolgok bevaltak, és a 25. &bra éppen
azt mutatja, hogy ilyen fogasokkal lehetett az
indukcids id6ét csokkenteni, mondjuk tiz sza-
zalékkal. Ez éppen olyan, mintha azt mond-
juk, hogy at kell alakitani a népgazdasag szer-
kezetét, hogy az hatékonyabbd valjék, és evég-
re elkezdink Abonyban extrudalt kenyeret
gyartani. Csakhogy ez nem az igazi megoldas.

A 26. adbrara térek at azt megmutatni, hogy
az indukcits id6 jelentés csokkentése is sike-
rilt. Ugy avatkoztunk be a metanoxidacio ter-
mészet altal determindlt szerkezetébe, hogy
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olyan anyagot adagoltunk a reakcidelegybe,
amely igen gyorsan termelt gyokoket.

h+o02=ho+o
Ez a kulcsreakcid, mert a lancreakciéban ez

eladgazast hoz létre, de ugy, hogy mindkét gyok
most mar metannal reagal:

HOmérséklet

HOémérséklet
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CH4+HO=CHj+HiO
CH4+0 =CH3+OH
CH,+HO =CH_+H O *

3CH,+H+0 =3 CH_+2H O
4 2 3 2

o

Ez az utols6 reakcidegyenlet az el6z8 négy
linedris kombinéacidja, és azt jelenti, hogy
egyetlen H-atom harom gyokot termel, ami
igen markans lanceldgazéas. Ha tehat mi a me-
tan-oxigén elegybe hidrogént viszlink be a kez-
det kezdetén, akkor az indukcios periodus le-
csokken. Vagyis van egy modul ebben a szer-
kezetben, amely — ha kilsé beavatkozassal a
sulyat megnoveljik — akkor dinamikai szem-
pontbol felgyorsitja, szinte hizza magaval az
egész atalakulast.

Emberi beavatkozasra van sziikség akkor is,
ha népgazdasagrél van sz0 és itt is hizo6 szek-
torra van szikség. Meég senki sem mondta
meg, hogy melyik lenne ez a htizé szektor, de
mindenesetre ilyen iranyban kellene a sta-
bilizaci6 megroviditését és a Kkibontakozas
tjat keresni. A szerkezet alapos ismeretére és
gondos analizisére van szilkség. Lassuk csak,
miért is.

Most visszatérek egy egyszer( esetre, amely-
ben ismét csupan parhuzamos modulok szere-
pelnek. Az utébbi években vizsgaltuk a meta-
nolszintézis reaktoranak miikodését [22, 23],

A szintézis szén-monoxid és hidrogén ele-
gyébdl indul ki és heterogén katalitikus reakci-
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Oban valdsithatdé meg, mégpedig csdéreaktor-
ban. A 27. dbrén lathat6 az a harom péarhuza-
mos modul, amelyek kozil az els6 a reakcio-
elegy konverzidjat, a masodik a reakcidelegy
hémérsékletét, a harmadik pedig a nyomasat
adja meg, mindig a reaktor hosszkoordinataja

dyi _r
dz

dT

— =fT[T,y, ®
5z [Ty, ]

dP

— =fp [T, P,
5z pl s

27. 4bra

mentén. Ha ezeket a modulokat egyittesen
kezeljuk, akkor képet kapunk arrél, hogy mi is
torténik ebben a reaktorban. A reaktor mate-
matikai modelljének felépitéséhez nincs sziik-
ség nagyon sok modulra. Valéban csupan ha-
rom modulra van sziikség? A kérdés kolt6i.
A 28. abran bemutatom, hogy miképpen
valtozik allandosult zemben a reagaldé gaz
hémérséklete a reaktoron athaladva. Két gor-
bét is latni a hémérséklet—hossz koordinéata-
rendszerben. Az alsé gorbén a hdmeérséklet
fokozatosan emelkedik, eléri maximumat, ezt
kovetben csokken és a kiils6 hémérseklethez
konvergal. Ha ezt a kiils6 h6mérsékletet mind-
Ossze 0,1 kelvinnel megemeljik, egy jellege-
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ben mas, allanddsult allapot jon létre, és ezt
irja le a fels6 gorbe. Ez csaknem azonosan
indul az el6z6vel, de aztan a hémérséklet hirte-
len igen magasra emelkedik, a maximum eléré-

se utan gyorsan csokken és akarcsak az elébb,

a kulsé hémerséklethez konvergal. Ezt ajelen-
séget hivjdk a reaktorszakméban elszaladas-
nak. A 29. abran ugyanezt a képet latjuk. A
kulénbség ezattal nem a kiilsé h6mérsékletben
van, hanem az Uzemnyomasban.

A paraméterek megvalasztasa emberi don-
tést igényel, és éppen az a tanulsag, hogy az
elszaladas jelenségét igy is, ugy is kivalthatjuk.
Nem ez vagy az a beavatkozas az oka az elsza-
ladasnak, hanem az elszaladas okéat idézhetjlik
el6 ilyen, de olyan beavatkozéssal is.
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Van itt még egy fontos tanulsag. Az tudniil-
lik, hogy van olyan paraméterkombinécio,
amikor a reaktor nagyon érzékeny egy-egy
paraméter értékére, és valamelyik paraméter
értékének igen kicsiny megvaltoztatasa is Ki-
billenti a normal Gzemmodhol a reaktort, az

fogja magat és elszalad. Ezt az érzékenységet
mutatom meg a 30. 4bran, ahol a paraméteres
gOrbesereg jol lathatdan két tartomanyra valik
szét, a normal Uzemmenet és az elszaladas tar-
tomanyara. Nem elég ezt egyszer(ien tudoma-
sul venni. Mert nem csupan arrél van szo,
hogy a reaktor az elszaladds utdn nagyobb
hémérsékleten jar, mint normal esetben, ha-
nem arrol, hogy ezen a nagyobb hémérsékle-
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ten (j jelenségek 1épnek fol a 29. 4bran szagga-
tott vonallal bejeldlt tartomanyban, és ezeket
az a harom modul, amelyeket eddig vettiink
figyelembe, mar nem veszi szamba. Nagyobb

30. abra

hémérsékleten tonkremehet a katalizator, re-
pedés keletkezhet a katalizatort tartalmazo
csovek egyikében-masikaban, és ekkor a hid-
rogén kiszokik a kulsé térbe, hidrogénrobba-
nas keletkezhet és bekdvetkezhet a Challenger
—Csernobil katasztréfa. Vagyis az a gorbe, az
a viselkedés, amelyet az elszaladas esetére
prognosztizdl a harom parhuzamos modul,
mar nagyon tavol esik a valdsagtol és nem
mond semmit sem a reaktor ténylegesen var-
haté viselkedésérdl. A kezdetben feltett kolt6i
kérdésre a kolt valaszol:

Repil a nehéz ké: ki tudja hol all meg?

Ki tudja hol &ll meg s kit hogyan talal meg?
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