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Dinamikus kémiai rendszereknek nevezziilk azokat a
rendszereket, melyekben anyagok kémiai dsszetétele vagy
kemiai szerkezete valtozik meg, vagyis kémiai folyamatok
mennek végbe.

Jollehet a minket koriilvevd természetes kornyezetben a
kémiai folyamatok szinte mindeniitt fontos szerepet
jatszanak, a tudomanyos érdeklédés szamara akkor valtak
fontossa, mikor a vegyipar, — a XIX. szazadvégi, majd
XX. szazad els6 évtizedei soran elért sikerei utan — egyre
nagyobb teret hoditott az ipari termelésben, és jelentds
gazdasagi erové is valt.

A kémiai technologiak megalkotasa — mar a vegyipar
kifejlodésének kezdeti szakaszaban — nagyon gondos
laboratoriumi és tizemi Kkisérletek, valamint a kémia
alaptorvényeit is felhasznalé szamitdsok segitségével
tortént. A gyartasi recepturakat és eldirasokat nagyon sok
kisérleti tapasztalat, és méréseredmény
figyelembevételével allitottak Ossze. Az egymastkovetd
milveletek megvalositasahoz pedig az akkoriban viragzo
gépipar szolgaltatott gondos szamitdsokkal és tervezéssel
elkészitett gépeket és berendezéseket.

Ezeknek, a kémiai alaptorvények ismeretén alapuld, és
kisérleti eredményekre tamaszkodo, gyakran tobb
évtizeden at alig modositott technoldgiaknak alkalmazésa
utan, csak a XX. szazad elején indult meg a
vegyészmérnoki tudomanynak a kialakuldsa, mely
egyrészt egységes elméleti alapul szolgalt — a mai
szemmel hagyomanyosnak nevezett — kémiai dinamikus
rendszerek leirasdra, masrészt pedig a technologiak
modositasanak, és optimalasanak lehetdségét is magaban
hordozta.

A vegyészmérnoki tudomany kezdeti 1épései az Amerikai
Egyesiilt Allamokban sziilettek meg. Jollehet a német
vegyipar akkor a vilag élvonalaban volt, de fejlédésében
elsGsorban az erés gépiparnak — és nem annyira a
kémianak — volt meghatarozo szerepe.

A vegyészmérnoki tudomany elsé megfogalmazasa —
mai  latdsmodunkbol  visszatekintve —  sztatikus
szemlélettel tortént. Kozéppontjaban a megmaradasi
torvények szerepeltek. Az ezekbdl szarmaztatott
mérlegegyenletek, és a sebesség- ¢és divergencia
egyenletek segitségével az aramok: tomeg, komponens,
hé, impulzus aramok, is definialhatokka valtak. A fazisok
kozotti atmenetek szamitasara az atadasi tényezoket
vezették be. Ez az eszkoztar alkalmas volt a reaktorokban
lejatszod6  folyamatok  matematikai  leirasara  és
szamitasara is. Az elmélet kidolgozasaban nagy szerepet

jatszott a kalorikus és villamos rendszerekre mar
korabban kidolgozott elméletek
felhasznalasa. Kdlmdn Tédortdl' szarmazik pl. a
folyadéksurlodas és hoatadas kozotti analdgia meglatasa.

sres

L.tabla Vegyipari folyamatok klasszikus
leirasanak alapegyenletei

Tomeg:

9
ot
Impulzus:

= —vu—div (vc;)+ div (D;grad ¢;)

0
p[a—; + (vV)v} =—gradp+ (nAv +ggrad div v)

Energia:
0 . .
Py (cppP) = Qu—div (cp,p9,) +div (1 - grad 9)

¢j = komponens (mol); vj = sztShiometriai egyiitthatd;
u = reakcidsebesség; Qu = reakcioho / térf.ido; v=
linedris aramlasi sebesség; A =hovezetés; p = slrlség;
0 =homérséklet (°C); T = abszolut homérséklet;

cp =fajhd; m =viszkoézitas; D = diffizids tényezo; p =
nyomds; ¢q = forrasslrliség ; r = nabla operator ; div =
divergencia (feliileti aramsiriség divergenciaja);

j = aramsirség ( mennyiség/ m 2 ); grad = gradiens

Altalanos transzport egyenlet:

op; L
E"+le]i =gq;

Komponens atadasi tényezo (diffuzi6 esetén):

B=A4Dv e / 7l

Hazankban nagyon koran, 1964-ben, Benedek Pal és
Laszlé Antal®  tollabol jelent meg A vegyészmérnoki
tudomany alapjai cimli konyv, melyet néhany évvel
késobb német és orosz nyelvre is leforditottak. A kdnyv
nemcsak Osszegezte a kor relevans eredményeit, de olyan
ujszer és atfogd szemléletet hozott, hogy évtizedeken at
— els6sorban az eurdpai orszdgokban és a
Szovjetunioban — a tudomanyos kutatas és egyetemi
oktatas tovabbi fejlodésének forrasava valt.

Emlékeztetoként az 1. tablan lathatjuk az alapvetd
megmaradasi egyenleteket, az altalanos transzport
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egyenletet és a komponens atadasi tényezot (diffuzio
esetén), melyeknek felhasznalasaval mind a fazison beliili,
mind a fazisok kozotti folyamatok leirdsa, szamitasa
megvalosithatova valt.

A 60-as évek végén, 70-es évek elején hoditotta meg a
vilagot a rendszerelmélet, melynek latvanyos és altalanos
sikere utan, a kémiai rendszerek elméletének leirasaban is
rendkivill hasznosnak bizonyult. A Laplace-, Fourier-,
majd Z-transzformacié alkalmazasaval olyan egyszeri és
jol kezelhet6 formulakat adott a dinamikus rendszerek
leirdsara, mely néhany kisérleti uton meghatarozhatd
allando ismeretében, gyors és megbizhato elrebecslések
szamitasat tette lehetové.

Egyetlen szépséghibaja, hogy csak iddinvarians, linearis
rendszerek leirdsara alkalmas. Ilyen tekintetben az
Euklideszi geometridhoz hasonlithatd, mely 6nmagaban
konzisztens, paratlan alkotds és wvalés rendszerek
szamitasara is jol alkalmazhato, bar tudjuk, hogy azok
viselkedése a szamitottol mindig eltérd.

A kovetkezo, II. tablan a rendszerbe belépd és kilépo jelek
rendszerelméleti  alap-Osszefiiggését, ¢és a kémiai
folyamatok szabalyozasanak tervezése soran fontos
atviteli fiiggvényt * lathatjuk:

Il.tabla A rendszerelmélet alapegyenletei

Xpe () yki(®)
—»| h) ——

Xpe (t) = bemeno jel fiiggvény; y  kj(t) = kimend
jel fiiggvény;
h(t) = sulyfliggvény

bore () + b % o= agyp) +a % +
Fourier tartomanyban:
Y (f) = Xpe( ) - H(S)

Y b, + byjo +--- i

X)) a,+ajo+a(joy +---
atvitelifiggvény (éllandg

Szabalyozott kémiai folyamat atviteli

fiiggvénye 34,

H(f).vz b =
S H,H Hpp
Hp, Hy, Hpjp rendre: a folyamat, az

analitikai ellen6rzo rendszer és a szabalyozo
atviteli fiiggvénye

A kimendé és bemend jel-fliggvény Osszefiiggése
differencialegyenlettel irhat6 le. A rendszer viselkedésére
jellemzo sulyfiiggvény h(t), idedlis esetben, allandd. A
harom fliggvény Fourier transzformaltja kozott az
Osszefiiggést egyszerii szorzas adja meg.

A két és félezer éves euklideszi geometria megteremtését
annakidején a haromszogtan tette lehetévé, a rendszer-
elmélet alaposszefiiggésének frappans egyszerliségét
pedig a matematikai transzformacio biztositja.

A rendszerelmélet jol alkalmazhaté kémiai rendszerek
szabdlyozasanak tervezéséhez, és a szabalyozashoz
szilikséges legalkalmasabb analitikai eljaras
kivalasztasahoz’. Az analizis atviteli fiiggvényének
ugyanis meghatdroz6 szerepe van a szabalyozokor
mitkodésének alakulasaban®. Sikerrel alkalmaztuk az
elméletet folyamatosan miik6dd, oldat-elemz6 érzékeld
cella optimalis méretének és alakjanak tervezéséhez is.’
Lasd kés6bb, az el6adas masodik részében.

A szazad vége felé — mikoris a hagyomanyos vegyipar
gazdasagi jelentdsége nagymértékben megroppant — a
biotechnoldgia, majd pedig az anyag-technologia keriilt
az érdekldédés elbterébe. A tarsadalomnak, és a
tudomanyos vilag érdeklédésének kdzéppontjaba pedig a
kornyezet- és élettudomany keriilt, tovabba az azokkal
szoros kapcsolatban levo, biologia . Ezen utobb emlitett
tudomanyteriiletekhez ~ tartoz6  kémiai  folyamatok
leirdsara, a rendszer-elmélet fent emlitett, egyszeri
valtozata mar nem alkalmazhato.

Az allapotter modszer az, mely képlékenysége révén a
nem linearis, idOvarians, sokvaltozos rendszerek leirdsara
is kiterjeszthetd. A leirason kiviil természetesen a
szabalyozas tervezéséhez is felhasznalhaté.Nem linearis
folytonos, vagy 1épcsds valasza elemek bekapcsolasaval a
tapasztalati fiiggvénymenetek modellezhetok és adaptiv
szabalyozok tervezhetSk.® Az alapegyenleteket lasd a III.
tablan. A modellek, az alkalmazott egyszertisito feltételek
mellett elvégezhetd, gyakran faradsagos és bonyolult
szamitasok ellenére, jobb-rosszabb becslésekhez, de soha
nem a valdsagos viselkedést kozvetleniil leird, egyszeri
matematikai fliggvényhez vezetnek.

I11. tabla Allapottér médszer alapvetd egyenletei

Az alabbi vektor differencialegyenlet és vektor egyenlet:

Y=Ax + Bu y=Cx+Du

linedris rendszerek esetén, Osszefliggést ad meg az
r elemi u = bemeneti vektor, m elem@ y = kimeneti
vektor és az n elemi x = allapotvektor kozott .

A = rendszer matrix (nxn); B = vezérld matrix (nxr);
C = kimeneti matrix (megfigyelhetoség) (mxn);
D = aviteli matrix (mxr).

Nem linedris rendszerekre torténo kiterjesztés
esetén, az x (t) allapotvektor pontjai, az n dimenzids
térben, allapot-gorbét (trajektoriat) adnak meg.
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A nem linearis dinamikus rendszerek matematikajanak
felfedezése a jovo generacidinak munkéjara var.

A kdosz rendszerek olyan nem-linearis, dinamikus
rendszerek, melyeknek bemend jelei determinisztikusak,
kimend jeleik szabalytalanok. Rendkiviil érzékenyek a
mitkodés legkisebb megzavarasara is, mert az okozott
eltérések (hibak) novekedése az idében nem linearis,
hanem exponencialis. A kimend jelek alakulasa elére nem
josolhat6 meg.

A kaosz rendszerek vizsgalatdit és megismerését a
korszerli, nagyteljesitményii szamitogépek alkalmazasa
tette lehetévé. A természetben eldforduld kaotikus
mozgasokbol eredd iddjarasvaltozasok tanulmanyozasa
soran, — csak napjainkban valt vilagossa, — hogy miért
nem lehetett a legujabb technikai felfedezések, a tér és id6
sz¢les tartomanyanak vizsgalatara alkalmas, megfigyel6-
drallomasok és tavérzékelok felhasznalasdval sem, a
hosszabb tavi, meteorologiai eldrejelzés biztonsagat
megteremteni.

A kédosz elmélet alkalmazasanak, a fold-, ¢és légkor
tudomanyon kiviil. az élet tudomanyok szinte valamennyi
terilletén, a  biologidban, a  fiziologidban, a
kornyezettudomanyban, a mérndki tevékenységek
legkiilonbozébb  teriiletein, a  kémiai  folyamatok
irdnyitasa, szabalyozasa, s6t a tarsadalmi mozgasok
tanulmanyozasa soran is jelentdsége van.

A kéosz rendszerek osztalyozdsa lehetséges a valtozok,
dimenziok szama, a folyamat-jellemz6t leir6, dominéns
jel-figgvény alakja, a fluktuaciok, ciklusok frekvencia
tartomanya, a folyamatok sebessége €s a rendszeren beliil
lejatszodd dominans folyamatok mindsége szerint.

A kémiai kaosz-rendszerek altaldban nem nagy
sebességlick. Az elektronikai, fényoptikai rendszerek
ezzel szemben nagy sebességliek, ezért milkodésiik
megfigyeléséhez lilonlegesen nagy id6-felbontasq,
gyorsmiikddésli méré-miszerekre van sziikség.

A kaosz rendszerek jellegzetes tulajdonsdagait lasd a IV.
tablan. Jellegzetes tulajdonsagaik révén
megkiilonboztetheték a teljesen véletlenszeri miikddési
rendszerektdl, vagy zajoktol, mert kimend jeleik a
bemend determinisztikus jelek nem-lineéris kombinacioja
révén, jellegzetes belsd szerkezettel rendelkeznek.
Viselkedésiik, belsd szerkezetiik vizsgalatara alkalmas
eljaras a Poincaré-metszetek alakjaban torténd jel minta
vételezés a fazistérben, mikoris periodikusan ismétl6dé
meéréssel, a folyamatokat reprezentalo jel-ido fliggvények
palyagorbéinek metszeteibdl kialakulo, u.n. attraktor
képét kapjuk meg.’

Stochasztikus jel vizsgalata esetén a térkép pontjai
egyenletesen toltik be a teret, kaotikus jelek vizsgalata
soran azonban az attraktor alakja — kisebb kilengések
kozepette — rendszerint jellegzetes és allandosulo. Lasd
az 1. és 2. abrat.

IV. tabla Kaosz rendszerek

Nem linedris dinamikus rendszerek, az
alabbi jellegzetes tulajdonsagokkal:

— bemend jelek determinisztikusak, kimeno
jelek szabdlytalanok;

— megzavaras hatasara a jel-eltérés (hiba)
nagysaga az idoben exponencidlisan
novekszik;

— tort dimenzidszam;

— ergodicitas.

A Ljapunov kitevé (A) amegzavaras
hatasara bekovetkezo jel-széttartas sebességének
mérdszama. Kiszamitasahoz az idoben
egymastkovetd koordinataértékek allandosult
értéktol valo eltérésének (dx; ) lokalis sebességét
(4; ), majd azokbol a rendszerre jellemzo,
maximalis értékét szamitjuk ki. Kédosz rendszerek
legalabb egy pozitiv eldjeld Ljapunov kitevovel
rendelkeznek.

] &.(t 1)
Ailty 1) = 7 — -lo
n+1) — Iy ox,(1,)

A kémiai kaosz rendszerek dimenziészama, szemben a
biologiai rendszerekével, viszonylag nem nagy, ¢és

bizonyos valtozok 4llanddsitasaval, vagy egyes
természetes Osszefiiggések felhasznalasaval a
figyelembeveendd dimenzioszam  csokkenthetd. A

vizsgalhatdsag tovabbi szempontja a miikddési sebesség
is, mely altaldban ugyancsak kedvezd. Elmondottak
ellenére, a kaotikus kémiai folyamatok megismeréséhez,
ellendrzéséhez, szabalyozasdhoz a hagyomanyos kémiai
analitikai eljarasok, mérérendszerek csak nagyon korlatolt
mértékben alkalmazhatok. Poincaré metszetek készitése
soran fontos szerep jut a stroboszkop alkalmazasanak.

V4 V4
A A
d A
S
/| v ;" v
P— ] >t

/7
A d

1.abra. Palyagorbe mintavételezése a fazistérben periodikusan ismétlddé
Poincaré metszettel. ( A A minttavételi idokoz a jel periodusidejének n-

szerese.)

=n.2 T/®

(t+%)

oA

At

2.abra. A palyagorbe két-dimenzios attraktora. (Mérések szama: kb.
200)
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Koncentraciovaltozasok,  anyagszerkezeti  valtozasok
kovetésére elengedhetetlen a korszerii, gyors mitkodés,
nagy precizitasu, kémiai érzékelok alkalmazasa.

Sokaig gy tint, hogy a kdosz rendszerek szabalyozasa
nem lesz megvalosithato, illetve ha mégis, ugy nem a
hagyomanyos modszerekkel.

1990-ben, varatlanul, Ott, Grebogi és Yorke® amerikai
kutatok ismertették kutatasi eredményeiket, miszerint egy
nem stabilis, kaotikus viselkedésti, periodikus folyamat
periodicitasat, egyszeri linearis visszacsatolas
segitségével, sikeriilt helyreallitani és stabilizalni.
Alkalmazott modszeriikh6z nem volt sziikséges a rendszer
mikodését leird egyenletnek ismeretére sem. Az azota
szinte robbanasszertien megindult kutatds — mely szinte
valamennyi tudomanyteriileten jelentds fejlodést igér —
csupan kezdeti szakaszaban van. A tennivald6 ma még
nagyon sok, elsdsorban a sokdimenzids rendszerek és a
nem periodikus folyamatok szabalyozasa, €s zajsziirése
terén.

Kémiai folyamatok koziil emlitésre méltok a Belouszov-
Zsabotinszkij-féle  katalitikus  oszcillaciés  reakciok,
melyeknek  periodicitasat ~ szabalyozassal  sikeriilt
stabilizalni.’ Gdspdr Vilmos-nak és munkatarsainak'®
pedig szabalyozassal a forgd fém-elektrodok savban
torténd oldasa soran fellépd, kaotikus aramoszcillaciokat
sikeriilt kikiiszobolnie.

Nagyon orvendetes, hogy hazankban t6bb helyen,
Budapesten'' és Debrecenben' is folyik kutatas, és az
eredmények — melyekrdl az akadémiai kdzgyiilés soran

osszefoglalo  eldadast hallottunk —  nemzetkozi
Osszehasonlitasban is kivaloak €s uttoroek.
A kaotikus folyamatok muiiszeres ellendrzésének

legnagyobb problémaja az, hogy a folyamatosan, vagy
szaggatott {izemmodban  hasznalhatd, hagyomanyos
mérdérzékelok nagy részének alkalmazhatosagat egyrészt
a véges mikodési sebesség — tehat a holt-idd és
valaszid0 nagysdga— masrészt pedig a mérés szoras-
hibaja korlatozza.

Alkotok koncentraciojanak meghatarozasara oldatban
elonydsen alkalmazhatok a kozvetlen fény- vagy

Dynamic chemical systems.

The main steps in the development of the description theories
of the chemical dynamic systems are introduced. The history
of the fundamental theory of chemical processes, useful in the
practice of chemical engineering for design and control of
chemical systems goes back only to the early forties of the last
century. At the beginning balance equations, based on the
classical mass- and energy conservation lows, extended to the
chemical components of chemical systems were used, taking
also into considerations the reaction rates, and by introduction
divergence and the transfer coefficients, in close analogy with
the previously developed caloric systems.

The appearance of system theory with its surprising simple and
elegant mathematical transformations, and formulations,

infravords abszorpciot mérd, és a fluoreszcens fény
teljesitményét mérd érzékeldk. Az elektrokémiai
érzékeldk kozill a redox-elektrodok, és az ionszelektiv
térvezérlési tranzisztorok.

Alkotok meghatarozasara szilard feliileten alkalmas az
emissziés fotoelektron spektroszkopia, fotoelektron
spektro-mikroszkopia, és a Raman spektroszkopia.

Anyagszerkezeti valtozas érzékelésére folyadékfazisban,
az optikai modszerek koziil els6ésorban az infravords
sugarzas abszorpcidjanak mérése, tovabba a torésmutatd
€s plazmon rezonancia mérése emlithetd.
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caused revolutionary changes in the description of chemical
process systems. However, by their limitations (suitability only
for time-invariant, linear systems with few variables) did not
prove to be useful for the identification of non-linear multi-
component systems.

For the description of the non linear systems the well designed
and selected mathematical treatments of the equations of the
state-space analysis can give acceptable results.

For the chaotic systems, in which the process parameters are
far from equilibrium conditions, the requirements for
characterisation or for identification are much higher, than
those of the usual chemical systems.

The new type analytical tools, and instruments, required to
follow and control the chemical processes are also briefly
presented.
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