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A Magyar Tudomanyos Akadémia 180. kozgytiléséhez kapcsolodoan a Kémiai Tudomanyok Osztalya 2010. majus 7-én
tudomanyos iilést szervezett. Inczédy Janos, az MTA rendes tagja javaslatara a tudomanyos 1ilés tematikdja a ,, Szamitogépes
matematikai modszerek alkalmazdsa a kémiaban” volt. A tudomanyos iilésen 6t eldadas hangzott el. A Magyar Kémiai
Folyoirat jelen szama az elhangzott eléadasok koziil négy eldadas anyagat tartalmazza.

A korszerli szamitogépes modszereket a kémia valamennyi tertiletén alkalmazzak. A kemometriai mddszerek alkalmazasa
a muszeres analitikdban a kozvetleniil nem mérhetd fontos anyagi tulajdonsdgok meghatarozasa sordn — elsdsorban
sokvaltozds matematikai mddszerek alkalmazasaval — Iényeges informacidt nyajt. Bonyolult 6sszetételd, sokalkotds elegyek,
keverékek alkotdinak mennyiségi meghatarozasa ma mar rutinszerlien elvégezhetd. Az analitikai miszerek altal szolgaltatott
tobbdimenzios jelek szamos olyan rejtett, kozvetleniil nem hozzaférhetd informaciét rejtenek, amelyek csak matematikai
modszerekkel hozzaférhetok.

Az anyagi tulajdonsagok tanulmanyozasa soran a kémiai vizsgalatok nagyon jol kiegészithetok szamitogépes kisérletekkel,
hiszen a szimulacidk soran az anyag szerkezetének molekularis felbontasti modelljét kapjuk. Szamitdégépes molekuladinamikai
szimulacidk részletes informaciét adnak a molekularis rendszerek dinamikajarél, iddbeli valtozasair6l, a molekulak
konformacids valtozasairdl. Ma mar rutinszerti a fehérjék €s egyéb makromolekuldk természetes kozegiikben, azaz oldatban
térténd szimulacidja, és ezen eredmények biologiai és biokémiai alkalmazasa.

A szamitogéppel tamogatott folyamatmérnokség, a folyamatrendszerek matematikai modelljeinek felallitasa és vizsgalata
1étfontossagu a fenntarthatd fejlodést biztositd, és egymas miikodését is befolyasold legkiilonbzobb folyamatok és rendszerek
Osszehangolt mikodését megvaldsitd rendszerek tervezésében és miikodtetésében.

Annak ellenére, hogy a szamitogépes eljarasok alkalmazasa Magyarorszagon akkor indult el, mikor a kulfoldi kapcsolatok
még erdsen akadalyozva voltak, a magyar kutatok szinte elsé pillanattol kezdve az elsé nemzetk6zi szervezetben tagként
kozremukodtek. Nagyon koran megalakult az MTA Automatikus Elemzés Munkabizottsaga és nemzetk6zi konferenciakat is
szerveztek hazankban a szamitogépes matematikai modszerek kémiai alkalmazasa teriiletén.

A Magyar Kémiai Folyoirat jelen szama bepillantast ad a szamitogépes matematikai modszerek kémiai alkalmazasanak négy,
alapvetden kiilonbo6zd tertiletére.
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