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A biokibernetika napjaink egyik gyorsan fejldé tudoméanyéga, amelynek
miivelése komplex interdiszciplinaris megkozelités nélkiil elképzelhetetlen.
Bonyolitja a biokibernetikai adatok, 1j eredmények attekinthet8ségét az is,
hogy a biolégia vigysz6lvan minden teriiletére kiterjeszthetd és emiatt a legkii-
16nboz3bb szakfolyéiratokban taldlhatunk biokibernetikai téméajinak mins-
sithetd kozleményeket. Teljes attekintést adni a biokibernetika jelenlegi hely-
zetérdl emiatt szinte lehetetlen. Ahhoz, hogy valamennyire megkézelithessiik
célunkat és az aktuilis biokibernetikai kutatési irdnyokrél legalabb kézelitd
képet kapjunk, szelektdlnunk kellett. Az els§ tablazat mutatja négy olyan
biokibernetikai szempontbél kiemelkedSen fontos folydirat, mint a Biological
Cybernetics, a J. of Theoretical Biology, a Bulletin of Mathematical Biology és
a Computers in Biomedical Research 1976-ban és 1977 elsé felében megjelent
cikkeinek egy osszeallitdsat. A két ,,par excellence’ kibernetikai folyéiratnak
valamennyi cikkét feldolgoztuk, mig a J. Theor. Biol. és a Bull. of Math. Bio-
logynak csak azokat a cikkeit valogattuk ki, amelyek biztosan a biokibernetika
targykorébe sorolhaték. A cikkeket — elsGsorban biolégiai alapon — 17 cso-
portba rendeztiik és ennek alapjdn mar az igy kivalasztott nézGpontbél képet
alkothatunk, hogy melyek a legintenzivebben miivelt kutatasi teriiletek. A fel-
osztast bioldgiai alapon végeztiik, igy tablazatunk nem ad felvilagositist arrél,
hogy melyek azok a biokibernetikai médszerek, amelyek napjainkban a leg-
gyorsabban fejlédnek, ill. a leggyakoribb alkalmazéast nyerik (I. tablazat).
A kézlemények rendezése és attekintése soran azonban az a benyomésunk ala-
kult ki, hogy a jelfelismerés, a jelgeneralds és ezek stabilitdsa feltétleniil azon
kérdések kozé tartoznak, amelyek fontosak és altalanos érdeklddésre tarthatnak
szimot. Hiarom témat érintiink jelen kozleményiinkben, amelyek egymaéssal
latszolag. csak tavoli kapesolatban vannak, de 8sszekéti Gket a jelfelismerés: és
generilas problematikaja.

Az els6 a THOM 4ltal 1968-ban megalkotott topologikus blfurkaclos -elmé-
let. Ez az elmélet manapsag egyre szélesebb korben alkalmazast taldl és a
,.katasztréfaelmélet” elnevezéssel valt ismertté a szakirodalomban. THoMm
strukturalis stabilitas leirasaval foglalkozé matematikai elmélete elGsegiti a
biolégia reproduktiv folyamatai nagyfoku stabilitisanak megértését, tovabba
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I. Tablazat

Biokibernetikai kiézlemények téma szerinti megoszldsa

Témék
Folyéirat

A'B e DE B GE I QK L MNP R
Biological Cybernetics 10 #3429 4 9 9 70 05 3 4009 901
Journal of Theoretical Biology 111011 1 4 4 4 2 2 5 9 91823 2 13
Bulletin of Mathematical Biology 8 97315198 1L1LIg0g@gp4185
Computers in Biomedical Research | § & 8 1 g16 0 0 0 ¢ 9 1 g 5 0 649
Osszesen: 268 2901060034 525 5 9 3 6 5 42232 3 79

Kornyezeti hatdsok, dézis-szintek

Sejt, populdcié-genetika
Egyéb

Orvosi kezelés optimailis ellenérzése és
segitése

A: Altaldnos és elméleti vonatkozdsok B: Intracelluldris kontroll, informdcié feldol-
C: Neuronok és neuron-hélézatok gozas

E: Hallas, hallérendszer D: Laétéas

G: Hormonreguldcié, immunvilaszok F: Sziv, keringés, gaztranszport

I: Homeosztdzis autoném szabdlyozdsa H: Motorikus rendszerek

K: Feltételes reflexek J: Novekedés

M: Magatartds-kutatds, pszichologia L: Meméria

0: N:

R: P:

egzakt médon targyalhatéva tesz szdmos kordbban ilyen szempontbél szinte
megkozelithetetlennek latszé kérdést (16).

A maisodik kérdéscsoport a jelfelismeréssel, nevezetesen azzal foglalkozik,
hogy lehetne felismerni vagy megjésolni objektumok nagy csoportjanak vala-
mely rejtett tulajdonsagit, ha ismereteink csak az objektumokon végzett
indirekt mérések eredményeire tamaszkodnak.

Kézleményiink harmadik részében bemutatjuk, hogy egy molekularis
enzimkinetikai modell milyen mintafelismerési problémat von maga utéan.

A természeti jelenségek matematikai modellel torténd leirasa, azaz a ter-
mészeti térvények egzakt formaba ontése sokszor zatonyra fut a jelenségek
kvantitativ leirasara alkalmas matematikai médszerek hianya vagy alkalmaz-
hatésaganak bonyolultsiga miatt. Ilyenkor csak kvalitativ médszerek vezet-
hetnek célra, segithetnek a nagy mennyiségii felhalmozédott adat kiértékelésé-
ben. Még a fizika jelenségeinek értelmezésében, egyes torvényeinek megfogal-
mazdasaban is sokszor csak az intuitiv, fenomenologikus kozelités vezetett célra
a jelenségek kvantitativ elemzésével szemben. ElsGként PoINcARE kisérelte
meg geometrikus szemléletméd alapjan komplex rendszerek kvalitativ leira-
sat (10). Munkassiaga nyoméan fejlddésnek indult a geometria egy 1dj dga, a
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topologia. THOM francia matematikus 1968-ban a topologia intuitiv geometri-
kus jellegére alapitva fejtette ki elméletét, melyet a ,,Stabilité Structurelle et
Morphgenese’ cimii kényvében irt le részletesen (16). Ezt az elméletet kataszt-
réfaelméletnek nevezte el. THoM katasztrofaelmélete a maga nemében nem
tekinthetd egyediildllonak, hasonlé topologikus elméletet irnak le THOMPSON
és Hunt (17). Mindkét elmélet az énszervezd struktirak kutatasara kidolgozott
matematikai-fizikai médszerek specialis vetiileteként foghato fel. Az 6nszervezd
struktirik elméletét a kozelmiiltban magyar nyelven megjelent atfogé kozle-
mény ismerteti igy a széban forgé kozleményre valé utaldssal az elmélet rész-
letezésétol eltekintiink (7).

A katasztréfaelmélet lényege igen egyszerien megvilagithaté. (A kataszt-
réfaelmélet részletes leirasat megtalalhatja az érdeklddd GUTTINGER 1974-ben
kozolt munkajaban (6).) A természet alapvetd erdi sima felilletekkel irhaték
le egyensiily esetén, amikor azonban az egyensily megbomlik — bekévetkezik
a katasztr6fa — és az erdk hirtelen egy 4j szinten keriilnek egyensilyba.
ZEEMAN nyomén, aki a katasztréfaelmélet konnyebb analizalhatésdga végett
katasztrofagépet is szerkesztett, THoM elgondolasait az alabbi példakon lehet
nagyon demonstrativan szemléltetni (19).

Konrad Lorenz, az etolégia egyik megalapitéja szerint az allatok agressziv
viselkedését két tényezbnek, a diithnek és a félelemnek az egyensiilya szabja
meg. Ha az egyensiily megbomlik, az allat viselkedése tamadasba vagy mene-
kiilésbe csap at. Ha a szokdsos matematikai leirast alkalmaznank a diih és a
félelem azonos mennyisége kozombositené egymast. A valésag ezzel szemben
az, hogy a diih és a félelem kozel azonos volta esetén az allat teljesen varatlanul
menekiilésbe vagy tdmadasba mehet at.

E bonyolult folyamatok matematikai leirdsara THOM feliileteket hasznal.
Mint az 1. dbra mutatja a diih és a félelem, a két ellentétes reakcié abrazol-
haté egy hajlitott feliilleten. Az allat magatartasat a két érzelem egyiittesen
befolyasolja, de amikor az egyik tdlsilyba jut, akkor katasztréfaszertien beko-
vetkezik az allat magatartas valtozasa. Az abra vilagosan mutatja, hogy a
menekiilési ill. tamadasi reakcié hogyan fiigg a dith és a félelem érzéstdl.

ZEEMAN a katasztréfaelmélet konnyebb szemléltethetgsége kedvéért tn.
katasztréfagépet szerkesztett. A gépen bemutathaté (2. abra), hogy egy adott
paraméter (a gumiszalag végén levd gomb helyzetének) folytonos véaltoztatasara
egy ideig folyamatosan valtozé masik paraméter (a mutaté végének helye)
hogyan vialtozik ugrasszertien ha az els paraméter valtozasa egy bizonyos érté-
ket elér.

TrOM a kontroll felilleteken nyerhetd azon feliileti vonalvetiiletek alapjan
amelyekkel a katasztréfa jellemezhetd hét elemi katasztréfat kiilsnboztetett
meg: ezek két csoportba, a csidcsos és a bemélyedd csoportba oszthaték. A
csucsosba tartozik a redd, cstcs, fecskefark és pillangé katasztréfa, mig a be-
mélyeddbe a hiperbolikus, elliptikus és parabolikus.
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1. abra. Az éllatok agressziv viselkedését leiré (a) katasztréfafelillet, valamint a hozzd tar-

tozé (b) vezérlgsik. Amennyiben az X paramétert a félelemérzettel az Y paramétert a diith

mértékével azonositjuk az A dtvonal mentén bekivetkezd katasztréfa az allat tdmadasat, a
B dtvonal mentén bekovetkezd pedig annak menekiilését magyarazza

2. dbra. Zeeman katasztréfagépének miikoddképes modellje. Az adott elrendezésben a ,ka-
tasztréfa” a kontrollfeliilet A és B pontjainal kovetkezik be

Ezekkel az elemi katasztré6fakkal pszicholégiai folyamatok, mint pl.
onsajnalat és dith, kozgazdasagi folyamatok, embriogenezis, szivverés, ideg-
impulzus terjedése, fizikai folyamatok mint példaul lokés hullamok terjedése,
kémiai rendszerek nem linearis oszcillaciéi, elaszticitas sth. egyarant modellez-

hetd.
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Mint a bevezetés is hangsilyozta, a jelfelismerésére ill. -generalasra pré-
balunk koncentralni, igy réviden megemlitjiik SCHULMAN idevonatkozé mun-
kajat (12). ScEULMAN, ZEEMAN katasztr6fagépét alkalmazta betik — azaz
jelek — generalaséra dgy, hogy a katasztréfagép mutatéjahoz tollat rogzitett
hozza és a mutaté mozgasat mozgé papirhengeren regisztralta. A valésagban
a kiilonb6z8 varidnsokat gy tanulméanyozta, hogy ezeket az analég tulajdon-
sadgokat computerbe taplalta és annak a segitségével vizsgalta, hogy a jelgene-
ralas mennyire stabil. Megallapitotta, hogy a jelgeneralas a legkiilonb6z5bb
perturbaciékkal szemben nagy stabilitist mutat. A stabilitast csak az veszélyez-
tette, ha a perturbacié vetiilete a THOM féle kontroll feliilet katasztréfa vonalait
atlépte. A jelfelismerés a jelgeneralas inverz folyamata. Tehat ennek a fordi-
tottja is elmondhaté, hogy egy minta addig tartozik felismerhetGen egy speci-
alis osztalyba, amig a generalas soran a fenti perturbéciés hibaval, a kontroll
feliilet katasztréfa vonalat 4t nem léptiik. Természetesen bonyolult jelek (pl. az
embriogenezis) generaldsa csak sokdimenziés katasztréfasorozatokkal irhaté
le, amelyeket tavolrél sem olyan egyszerti modellezni, de a katasztréfaelmélet
ezekre is lehetdséget ad.

11

A jelfelismerés elmélete a matematikai kibernetikanak egy napjainkban
igen gyorsan fejlédé aga. Problémakére a kévetkezd médon fogalmazhaté
meg KowALskI nyoman (9). Lehetséges-e felismerni vagy megjésolni objektu-
mok nagy csoportjanak valamely rejtett tulajdonsagat ha tudasunk csak az
objektumokon végzett indirekt mérések eredményeire korlatozédik? Mint maéd-
szert a jelfelismerést, eredetileg elektromérnokok dolgoztak ki nagy adathal-
mazatokban rejlé informacio tartalom koncentralasa céljabol. A digitalis jelek-
bél allé adathalmazokra kidolgozott eljarasokbél olyan altalanosan alkalmaz-
haté modszer fejlodott ki, mely sok reménnyel kecsegtet a kisérleti biolégia,
a kisérleti kémia, a pszicholGgia és mas egyéb kutatasi teriiletek adatfeldolgo-
zasi és kiértékelési problémainak megoldasat illetGen. A jelfelismerés technika-
jat mar sikeresen alkalmaztak tobbek kozott a kovetkezd kutatasi teriileteken:
beszédfelismerés, 16gi- és mikrofényképezés, a kod, buborék és szikrakamrakban
torténd nyomkiértékelés, szeizmikus jelek detektalasa valamint robbanas ész-
lelés, az EKG és EEG hullamok regisztralasa és az automatikus fehérvérsejt
felismerés.

A jelfelismerés technikajanak széles kord elterjedése erfsen a digitalis
szamitogépek l1étéhez kotott. Erdemes megjegyezni, hogy jelenleg mar létezik
két olyan programcsomag, melyek barki szamara hozzaférhet8k és 32K byte
kézponti memériaval valamint megfelel§ perifériakkal rendelkezd szamit6gépen
lehetdvé teszik a fenti technika minden elényének és részletének kihasznalasat.
Az ARTHUR nevi programcsomagot KowALSKI és munkatarsai fejlesztették
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ki a washingtoni egyetem kémiai fakultasdn, a RECOG nevii programcsomagot
pedig a Lawrance Livermore Laboratory munkatarsai dolgoztak ki (2, 11).

A mesterséges intelligencia problémakérébdl kiindulva a jelfelismerési
technikak funkcionalis szarmaztatasat szemlélteti kovetkezd sémank: (II. tab-
lazat).

II. Tablazat

A jelfelismerési technikdk funkciondlis szdrmaztatdsa

| Mesterséges intelligencia I

I Jelfelismerés I

I Parameéteres !" —

I Nem parameéteres J

l

| Adatel8készités | l Tanulds és osztilyozds l

I l I

l Egy forras I I Tébb forrds I I Feliigyelettel I Feliigyelet nélkiil

A jelfelismerés paraméteres valtozata feltételezi, hogy az adatok mogott rejls
val6szintségi stiriségfiiggvényt ismerjik vagy legalabbis j6l megbecsiilhetjiik.
Nyilvéanvalé, hogy ez nem minden esethen lehetséges igy ezen médszer alkal-
mazasa szdmos nehézséget tamaszthat alkalmazéjaval szemben. A tovabbiak-
ban ezért csak a nem-paraméteres jelfelismeréssel kivanunk foglalkozni. Ebben
az esetben mar a kezdet kezdetén két kérdésre valaszt kell adnunk:

1. Mit akarunk az objektumrél megtudni?

2. A mérési adatok a helyes formaban allnak-e rendelkezésiinkre ?

A két kérdés nyilvan nem fiiggetlen egymastdél.

Az adatelSkészités az adatokon (mérések eredményein) végrehajtott nu-
merikus operacié(kat) jelent, melyek sordn az adatok altal tartalmazott infor-
macié reprezentacidjat befolyasoljuk. Az adatelGkészités utan a tanulas és az
osztalyozas miiveletei kivetkeznek, melyek egyenesen a kivant eredményeket
szolgaltatjak.

Kiilsnbséget kell még tenniink egy forrasbél (egy miiszer) szarmazé ada-
tok feldolgozésa, valamint tobb forrasb6l szarmazé adatok feldolgozasa
kézott. A tanulas folyamata térténhet feliigyelettel, valamint feliigyelet nélkiil.
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A jelfelismerés folyamatanak részletes abrazolasa céljabol feleltessiik meg
objektumainkat egy N-dimenziés euklideszi tér egyes pontjainak, ahol N
legyen egyenld az egyes objektumokon végrehajtott mérések szdmaval. Ter-
mészetesen a mérések szama minden egyes objektum esetében azonos. A jel-
felismerés folyamata soran igen fontos, hogy definialjunk egy mérészamot, mely
a fenti pontok ,,hasonlésagat” leirja. Ez a mérGszam legegyszeriibben a két
pont kozott az N dimenziés térben mért euklideszi tavolsag lehet és ezzel fel-
tételezziik, hogy a térbeli kozelség egyben a megfelels targyak hasonlésaganak
jo mértéke. Az X; és X; targyak hasonlésaganak mérdszama igy:

N 1/2
dij = {kZ_l (X — Xjk)2 } -

Aktudlisan d;; a hasonlésag reciprok mérdszama, igy szokis helyette az

S;j=1—d;; ((d;)max)™

direkt mérészamot bevezetni, ahol (d;;)uax a két pont kézotti legnagyobb
tavolsag. A hasonlésag mértékének fogalma és aktualis megfogalmazasa igen
fontos része a jelfelismerésnek. A tanulds és osztalyozas folyamata jelen eset-
ben az N dimenziés euklideszi tér pontjain végrehajtott operaciékat jelent.

Feliigyelettel végrehajtott jelfelismerés esetén az N dimenziés térben
ismert tulajdonsagi, tehat mar eleve osztalyozott pontok (mérési eredmények)
allnak rendelkezésre, ezek alkotjak az tn. ,tanulé készletet”. Elsddlegesen
tehat olyan szabalyokat kell szarmaztatnunk, melyek ezeket a pontokat az
Gket megilletd ,,helyes” osztalyba soroljak be. Az igy megallapitott szabalyok
segitségével torténik azutan az ismeretlen tulajdonsagd pontok osztalyozésa.

A feliigyelet nélkiili jelfelismerés esetében csak arra szoritkozhatunk, hogy
az N dimenzi6s térben siirisodéseket talaljunk, melyek az egyes kiilonall6 pon-
tok (mérések) mogott rejls dsszefiiggésre vilagitanak ra. Kénnyen belathatd,
hogy a feliigyelettel végrehajtott jelfelismerés esetében mérési adatainkon
bonyolultabb transzformaciék végrehajtasa is sziikséges lehet, (pl. Fourier
transzformaci6) mig a feliigyelet nélkiili esetben csak az vn. skdlazas miivelete
a megengedett. Ezen utébbi folyamat altalaban minden jelfelismerési rendszer-
ben fellelhetd.

A tovabbiakban igen fontos az is, hogy az N dimenziés térben megjelend
és az ember altal vizualisan meg nem figyelhetd emlitett stirdsodéseket a lehe-
toségekhez képest hien, kozelitd médon két dimenziés térben abrazoljuk és
vizsgaljuk. Ezt a célt szolgalja a nemlinearis térképezés médszere. Ha ezt a
médszert alkalmaztuk akkor az N dimenziés térben mar értelmezett d;; tavol-
sdgot a kétdimenziés térben is igyekezziik megdrizni, azaz:

df ={(X; = X)) + (Y, - V)PP =d,

MTA Biol. Osst. Ksl. 21 (1978)
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az Osszes i j pontparokra. Nyilvanval6an ez csak egy bizonyos H hiba beveze-
tése esetén lehetséges, mely a kovetkezs alakban definiilhaté:

I W Y ¥
>dy = dy

i>j

H

Lathatéan ez a fiiggvény 2N ismeretlenben (N = pontok szdma) nemlinearis.
A fenti hibafiiggvény minimalizalasa sordn jutunk a legjobb kézelité kétdimen-
zi6s nemlinearis térképhez.

A szadmitégépek a fenti feladatok végrehajtasa mellett igen eldnydsen
felhasznalhaték arra a célra, hogy az N dimenziés térben tajékozédjanak, meg-
talaljak a pontok létezd silirtisédéseit, valamint besoroljak az ismeretlen ponto-
kat a mér kordbban definialt osztalyokba. Nyilvanvalé, hogy ez olyan feladat,
melyet az ember csak N igen kicsiny értékei mellett képes elvégezni. Ezen
utébbi feladatok esetében is a mar korabban emlitett hasonlésag kritériumnak
déntd szerep jut. A szamitégép a hasonlésag kritérium alapjan fedi fel a pontok
mogott rejld strisodéseket és végzi el az osztalyozas feladatat.

A fenti elméleti ismertetés utan vizsgaljuk meg részletesen a jelfelismerési
technika egy konkrét alkalmazasat, az un. ,flying-spot” mikroszképot, melyet
a Chelsea College Biofizikai Laboratériumdban RoOSEN és munkatarsai fejlesz-
tettek ki (3, 4). Rendszeriik tartalmaz egy altalanos céli, valamint egy specia-
lis céli szamitégépet mely utébbi a mikroszkép vezérlésére szolgal. Az aktualis
mérd dsszeallitast a 3. abra mutatja. A rendszer tipikusnak mondhaté mikodése
a kovetkezdkben foglalhaté dssze:

A keresd cs6 a mikroszkép segitségével képes a bedllitott targyat rasz-
terszerien letapogatni és a targy tiloldalan levd fotoelektron-sokszorozén ész-
lelhetjiik a prepardtumon atjuté fény intenzitasat. A szdmitégép vezérlésével
a beallitott latéteret a berendezés automatikusan letapogatja addig, amig egy
targyat nem talal, melynek jelenlétét az atjuté fény intenzitasdnak csokkenése
jelzi. Ekkor a letapogaté programrél a berendezés automatikusan atvalt ke-
res§ iizemmédra és meghatarozza az illets targy kontdrjat (4. abra). A kon-
tdrnak megfelel informaéciét a szamitogép tarolja. Ha a kontdrt meghatarozta
a program, akkor valasztas elé allitja az operatort, aki egy kovetkezd targy
keresését kérheti, vagy pedig a kontiron beliili teriilet részletes elemzését.
ROSEN és mtsai a fenti eljaras eldnyeként emlitik, hogy a hagyomanyos elja-
rasokkal szemben, amikor is a teljes latétér letapogatasaval nyert informacié
tarolasa utan végeznek csak jelfelismerést, médszeriik lényegesen kisebb sza-
mitégép kapacitassal és a hagyomanyos médszer idSigényének toredékei alatt
elvégezhets. 12 K byte meméria mar alkalmas a berendezés iizemeléséhez.
A felismerendd sejtek szama a gyakorlatban igen nagy lehet, igy az idéfaktor
is lényeges szempontként emlithetd.
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3. dbra. A sejtek alakjanak felismerésre kifejlesztett ,,flying-spot” mikroszkép blokk-vézlata

4. dbra. A ,flying-spot” mikroszkép jelfelismerési folyamata. A kornyezettdl eltérs optikai
tulajdonsédgokat mutaté objektumhoz (A) érve a mikroszkép annak kontidrjat (B) megha-
térozza, majd az adott vezérlési utasitds esetén a kontiron beliili teriilet elemzését is elvégzi (C)

TLI.

A jelfelismerési probléma molekuléris biolégiai, konkrétabban enzimo-
légiai szinten is jelentkezhet, nem is emlitve a molekularis genetika széles kor-
ben ismert felismerési kérdéseit.

1971 és 75 kozott szamos kozlemény jelent meg, amelyekben SomocyI
és DamyanovicH fokozatosan kidolgoztik molekularis enzimkinetikai model-
liikket (1,13, 14). A molekularis enzimkinetikai modell (MEKM) egyik fontos tulaj-
donsaga, hogy az enzim-szubsztrat-produktum kélcsonhatas értelmezését gy
kozeliti meg, hogy a folyadék kornyezet molekuldinak és az enzim-szubsztrat
(ES) ill. enzim-produktum (EP) komplexeknek a h&mozgas révén létrejové
iitkozését kvantiativen targyalja.

Ez a megkozelités lehetdvé teszi egyrészt azt, hogy a Michaelis—Menten
kinetikabél jol ismert fenomenolégikus kinetikai konstansok molekuléris ér-
telmezést nyerjenek, masrészt egy dj, a mintafelismerési problémakérhéz ko-
zel 4ll6 szabalyozasi mechanizmust tar fel.
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A mechanizmus lényege a kévetkezdkben fogalmazhaté meg. Altaliban
minden ES komplex nagyon dinamikus és kolcsénds energia cserét folytat kor-
nyezetével. Ennek révén jon létre, pl. a transzlaciés hémérsékleti csatolas.
Az enzimhatidsmechanizmus ismert elméletei, (proximitas, strain, induced fit,
orbital steering sth. (18)) az enzim kérnyezetéb§l szarmazé energia felvételét
nem vizsgaljak eléggé. Ez érvényes még az iitkozési elméletekre is, amelyek
csak a szubsztrat és az enzim iitkozési energia cseréjét vizsgaljak, ill. a GREEN—
Ji féle EMC (elektro-mechano-kémiai) elméletre is, amely kész tényként elfo-
gadja az enzimek viszonylag lassi frekvenciaji fluktuacigjat (5).

Nagy molekulak is képesek felvenni kornyezeti energiat elsGsorban a
kis molekulakkal torténd tutkozésekkor 1étrejovd transzlaciés vibraciés (T —V)
atmenetek révén. Ez az energia a h6mérsékleti egyensilyra valé torekvés miatt
nyilvan el8bb-utébb kicsatolédik a kérnyezet atomjaira, molekulaira. A ki-
csatolodasig eltelt id8 alatt az energia vandorolhat a globularis proteinek ké-
zel szilard anyagnak tekinthetd nukleuszaban (8). Az energiavandorlas soran
idGlegesen erdsitések és kioltasok is létrejohetnek a talalkozé vibraciés hul-
lamok kozott. Lehetséges tehat, hogy az energia egy tort hanyada akkumu-
lalédjon és orientalt energiatranszfer révén eljusson az aktiv vagy a regulato-
rikus koézpontokba. Még akkor is ha a relative gyenge transzlacios-vibraciés
atmeneteket vessziik a fehérjén beliili energiavandorlas alapjaul, az orientalt
energiatranszfer szamottevs energiat szallithat. Ezt a mechanizmust nevez-
ziik energiatdlesérnek. Az energiatdlesér mechanizmus, amit az enzim és a
kornyezet kozotti kolesonos energia cserére alapozunk, a szabalyozasnak egy
ij formajat teszi lehetdvé. Elméleti fizikai megfontolasok el6irjak, hogy a
transzlaciés vibraciés energia atmenetek kelld valészintséggel csak akkor jo-
hetnek létre, ha révid a taszité potencialtérben megteendd tavolsag, nagy az
iitk6z6 kis molekula sebessége és viszonylag lassi a nagy molekula gerjesztendd
részének a vibraciéja (15). A kiiszobsebesség el6irasa, a kornyezeti hSenergia
Maxwell—Boltzmann eloszlasabél kévetkezden maga utén vonja azt is, hogy
a kornyezeti tomegeloszlas befolyasolja az enzimmiikédést. Ez kézenfekvd,
mivel az atlagosan kisebb tomegli partikulak kinetikus energia egyenlGség
esetén nagyobb sebességet képviselnek, ami a kiiszébenergia szempontjabél
kedvez6bb. AT — V atmenetek nagy szdmat eleve feltételezziik még viszony-
lag kis bekovetkezési valészintiség esetén is, mivel az enzim altaldban sokkal
nagyobb az iitkz6 kérnyezeti molekulaknéal. Ez magyardzza azt is, hogy az
enzimek miért nem lehetnek kis molekulédk. Mivel a T —V atmenet a fehérje-
molekula nem minden részén egyforman valészint, az aktiviciét elGidézo iit-
kozési mintat kell feltételezniink, amelynek az elGforduldsi valészintsége
egyarant fiigg az iitk6z8 molekulak témegeloszlasatol és az enzim specifikus
szerkezetétdl. Igy az enzimmiikodés egy az eddig ismert kisérleti tényekkel
teljesen dsszeegyeztethetd, ugyanakkor az altalinos mechanizmusbél legtsbbet
megmagyarazé modellje a MEKM, egy tipikus mintafelismerési probléma.
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A mintafelismerés ill. mintageneralds problémaja targyalhaté a ka-
tasztr6faelmélet alapjan is. Természetesen, még a legegyszeriibb enzimreakcié
targyalasahoz sem elegendd az elsé fejezetben bemutatott haromdimenziés
feliilet. Az enzimreakcié soran szamos katasztréfaként felfoghaté 1épés van
(pl. ES —~ ES* —~ EP — E 4 P stb.). A legsziikségesebb vezérlg ill. jel para-
méterek figyelembevétele is sokdimenziés felileteket eredményez. Ennek elle-
nére érdemesnek latszik a katasztr6faelmélet alkalmazisa az enzimreakecidk
altalanos leirasira, mivel ez az enzim-szubsztrat-produktum kélesonhatéson
kiviil képes figyelembe venni az enzim és a folyadékkérnyezet kozotti koleson-
hatasokat is. Természetesen ezek vizsgalatira csak szamitégépes technika
alkalmazasaval lehet gondolni. Erre vonatkozé6 munkaink jelenleg mar folya-
matban vannak.
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