Valasz Prof. Dr. Csendes Tibor egyetemi tanar
Szederkényi Gabor
,Computational Methods for the Analysis of Nonnegative

Polynomial Systems”
cimii MTA doktori disszertaciojahoz készitett biralatara

Mindenek el6tt szeretném koszonetemet kifejezni Dr. Csendes Tibor Professzor Urnak,
hogy elvallalta dolgozatom birdlatat, és a disszertacidhoz lényeges kérdéseket és megjegy-
zéseket flizott. Megtiszteld szamomra, hogy Professzor Ur az értekezésben leirt tudoma-
nyos eredményeket fontosnak és szinvonalasnak tartja. A vélaszadas soran a disszertaci-
oban bevezetett jeloléseket alkalmazom, ill. a sajat publikaciokra valé hivatkozasoknal a
dolgozatban talalhaté cimkéket hasznalom. Az egyéb publikacidk adatait szoveg kozben,
zardjelben adom meg.

Valaszok az opponensi észrevételekre és megjegyzé-
sekre

o A dolgozatnak két lényeges hidnyossdagdt ldtom. Az elsd, hogy a jelolt sajdt tudomd-
nyos eredményei nincsenek elkiilonitve. Az egyetlen erre utalé mondat amit taldltam,
az a Conclusions cimi fejezet labjegyzete (!): I strived to include only those results
in the thesis points where my contribution was essential. Szerintem ez kevés. A
szakteriilet minden tovabbi nélkiil megengedi akdr az eqyszerzos kozleményeket s, de
az elkilonithetd eredményeket foltétlen. Az értekezés olyan eredmények leirdsdbol
kellett volna, hogy dlljon, amelyek tobbsége a jeldlt sajat eredménye, és ezt a publi-
kdcion tarsszerzon is elismerik. Eqy doktori értekezésben persze lehetnek oszthatatlan
kézos eredmények, de ezek — megitélésem szerint — csak kiegészitd jellegiiek lehetnek.
Ha csak olyan eredmények vannak eqy értekezésben, amelyekben a jelolt hozzdjdru-
lasa csupan lényegi, akkor ugyanezen dolgozattal mdas is megkaphatja a pdlydzott
cimet, hiszen neki is lehetnek ugyanezen eredményei ebben a kategoridban.

A dolgozat anyaganak osszeallitasanal torekedtem az MTA Miszaki Tudomanyok
Osztalya eldirdsainak betartasara, amelyek szerint az ,értekezés benytjtasaval a ké-
relmezo tobbségében azokkal a jél elkiilonitheto, sajat eredményekkel palydzzon az
MTA Doktora cim elnyerésére, amelyeket mar publikalt a szakteriilet meghatarozo
nemzetkozi folydirataiban.” A 96. oldal labjegyzetének megfogalmazdsa sajnos va-
l6ban szerencsétleniil sikeriilt, és emiatt taldn félrevezetd lehet. Természetesen a
dolgozat érdemi részének legnagyobb része sajat eredményeket tartalmaz. Az érte-
kezésben bemutatott eredmények alapjaul szolgald kozleményeket tartalmazé publi-
kacios listaban szereplo folydirat- és konferenciacikkeknél az értekezés tudoményte-
riilete, a miiszaki informatika altalanos szabdlyai szerint déntden az els6 szerzohoz
tartozik a publikdlt eredmény, és 0 hasznalhatja fel ezt sajat tudomanyos tézis meg-
fogalmazdsara. (Természetesen nem els6 szerzonek is lehet j6l elkiilonithetd sajat
hozzdjaruldsa egy publikdciéban.) Ennek megfeleléen a 2. kivételével minden té-
zisponthoz tartozik egynél tobb els6 szerzos referalt angol nyelvii folydiratcikk, a 3.
és 4. tézispont szamitési keretét megadd [J7] cikk pedig egyszerzos. Az 1., 3. és
4. tézispontokat és a disszertacié ezekhez tartozé fejezeteit (néhany példa kivételé-
vel) alapvetéen ezen els6szerzOs folydiratcikkek felhasznéldsdval fogalmaztam meg.
(Meg kell még jegyeznem, hogy a 4.(e) tézis-alponthoz tartozé [J9] folydiratcikken
tarsszerz6im javaslatéra a szerzOket ABC-sorrendben tiintettiik fel.) A 2. tézispont

1



alapjat képezo [Jb] folydiratcikknél méasodik szerzként szerepelek, de én vagyok a
cikk levelezé szerzdje (corresponding author), mert én koordinéltam a cikk megira-
sat, benyujtasat és a biralatokra valo valaszadast. A cikkben publikalt eredmény
elérése kiilonbozo tudomanyteriileteriileteken valé jartassagot igényelt. Harom tars-
szerzom elsésorban kémiai és termodinamikai oldalrdl jarult hozza nélkiilozhetetlen
modon a hamiltoni leirds megfogalmazasahoz, az én sajat hozzajarulasom pedig a
probléma rendszerelméleti felvetése, kezelése és megoldasa, amelyet a 2. tézispont-
ban fogalmaztam meg, és amelyet 6nédllé eredménynek tartok. A [J5] kozlemény
témakorében megjelent [J4] cikk 4j eredménye pedig els6sorban Dr. Otero Muras-
hoz kotédik (ebben a cikkben ennek megfelelden & a levelez6 szerzd), igy azt csupén
kapcsolodd publikacioként jeloltem meg, az ott leirt eredményeket a disszertacidban
nem szerepeltettem (csak alkalmazdsként utaltam réjuk), és tézispontot sem fogal-
maztam meg beldlitkk. A disszertacié 3-6. érdemi fejezetei a tarsszerzokkel ko6zos
publikaciokbol szarmazo 3.2.2, 3.3, 4.2.2, 4.2.3, 6.4.2 és 6.5.1 alfejezetek ill. sza-
kaszok kivételével (melyekbdl nem fogalmaztam meg tézispontot) sajat szamitasi
eredményeken és példdkon alapulnak. A Fiiggelék példainak kiszdmitasa is sajat
munkam eredménye. Ezen kiviil a 4.1 alfejezet tovabbi definicidkat és jeloléseket
tartalmaz, ahogy ezt a 8. oldalon szereplé 1.3 alfejezetben is megemlitettem. A
doktori eljaras soran tarsszerzoi nyilakozatot nem kellett benytjtanom.

Itt egyben valaszolnék a biralat végén feltett, de a megjegyzéshez kapcsolédo 1. kér-
désre is. A [J5] cikk eredményei bévebb termodinamikai kontextusban szerepelnek
Dr. Otero Muras 2010-es PhD értekezésében (6sszesen 16 oldal terjedelemben a 311
oldalas disszertdciéban), hiszen erre a lefrdsra épiil a [J4] cikkben leirt passzivitas
alapu szabalyozdtervezési eljaras, amelyet részletesen ismertet az emlitett értekezés.
(A [J4]-[J5] cikkeken kiviil ugyanezen PhD értekezéshez még 6 db SCls folydirat-
cikk és 12 referalt konferenciacikk tartozik, amelyekben én nem vagyok térsszerzé.)
A [J5] cikkel kapcsolatban térsszerz6i nyilatkozatot nem kértek télem, mivel ez a
vigdi egyetem doktori iskolajaban még azonos nemzetiségli tarsszerzok esetében sem
sziikséges.

A masik lényegi panaszom, hogy az értekezés lathatéan kerili a pontos megfogalma-
zasu elméleti dllitasokat. Korilbelil 4 oldalnyi formdlis elméleti dllitas van benne
a bizonyitdsokkal eqgyiitt — holott a dolgozat fo tartalma éppen hogy elméleti jellegii.
A jellemzd eljards az, hogy a pontosan kimondott tulajdonsagok igazoldsa végett eqy
példdat mutat, azon keresztil ldattatja az dsszefiiggéseket, majd eqy dltaldnos érvényi
allitast mond ki ez alapjan. Inkdbb formdlisan leirt foltételek mellett érvényes elmé-
leti dllitasokat kellett volna tennie, és ezeket explicit modon bizonyitani. A jelolt is
cafol mastol szarmazo — gondolom hasonlo eljarassal kapott — ilyen megdllapitast.
Ezek az esetek elkeriilhetok lennének a formdlis ut kovetésével.

A miiszaki rendszerelméletben — a targy tobb tudomaéanyteriilethez valé kozvetlen
kapcsolodasa miatt — egyarant elofordulnak az alkalmazott matematikaban szoka-
sos definicié-tétel-bizonyitas format kovetd, és azokat példakkal illusztrald targya-
lasmodi, és a hagyomanyos mérnoki analégias konstrukciokat koveto, példék altala-
nositasaként kimondott eredményeket tartalmazé kozlemények. A dolgozat alapjaul
szolgald kozlemények targyalasmodja emiatt — természetes moédon — nem egységes,
hanem alkalmazkodik a befogadé folydirat illetve konferencia jellegéhez. A dolgozat
megirasa soran igyekeztem egységesiteni a jeloléseket, de kovettem az egyes fejeze-
tekhez tartozo publikacidk leirasi médjat. Be kell ismernem, hogy ez az eredmények



bemutatasanak kovetkezetlen stilusat eredményezte, hiszen bizonyos esetekben a
formalis médon kimondott allitast a szokvanyos mddon koveti a bizonyitds, mig
mashol az elvégzett szamitasok utdn mondtam ki az ezekhez kapcsolodd allitast.
Ez utébbi eredményeket valoban elényosebb lett volna allitas — bizonyitas forméaba
atirni. Ennek ellenére mindvégig torekedtem arra, hogy az egyes eredményekhez
tartozo jelolések és szamitasok nyomonkovethetok és ellendrizhetok legyenek. Ezt
természetesen azon folydiratok is megkovetelték, ahol az eredmények publikaldsa
megtortént. fgy reményeim szerint — annak ellenére, hogy a Tisztelt Biralém &ltal
jogosan kifogasolt szerkesztési kovetkezetlenség miatt formailag nem bizonyitasok-
hoz tartoznak — ellenérizheto levezetéseknek ill. szamitédsi eredményeknek tekinthe-
t6k a 3.1 alfejezetben a (3.1) — (3.13) egyenletek, a 3.2.1 és 3.2.3 szakaszok, a 4.2.1
szakasz, az 5.3 és 5.4 alfejezetek, a 6.2.1 és 6.2.2 szakaszok ill. a 6.5.2 szakasz.

A megjegyzés nyoméan a dolgozat ismételt atolvasasa utan a kovetkezd kérdésben
érzem sziikségét a tovabbi pontositasnak.

Kinetikus rendszerek linearis konjugaltsaga. A disszertéci6 2.5.9 alfejezetében
valészintileg tulsagosan sziikszavian vezettem be a linearis konjugaltsag fogalmat,
amelyet itt az aldbbiakkal szeretnék pontositani és kiegésziteni.

Tekintsiik az (Y, Ay) és (Y, A}) parok altal megadott kinetikus rendszereket:
Y10 2=Y A Y(x)

ahol z,7 € Ri, Y € R™™ tovabba Ay, A;, € R™*™ Kirchhoff matrixok, valamint

b(x) = [Wr(x) o) ... Ym(@)]T, ahol ¢;(z) = T[], 7, j = 1,...,m. Ekkor
Yi-et és Yo-t linedrisan konjugdlt kinetikus rendszereknek nevezziik, ha valamely
c € R}-re T = diag(c) és x(0) = TZ(0) esetén

w(t) = Ta(t) Vt > 0.

Tegyiik fel, hogy ¥ és ¥y linedrisan konjugalt. Ekkor
=T " =T "YA(z) =T 'YAW(Tz) = T"'Y Ay, - diag(¢(c)) - (7).
Ebbdl és 3y felirasdbol kovetkezik, hogy
T71Y Ay - diag(i(c)) = Y A,
amibdl a kovetkezo adodik:
YAy =TY A}, - (diag(¢(c))) ™' = TY Ay,

ahol A, = A} - (diag(¢(c)))™!, azaz A} = A, - diag(¢(c)). Lathato, hogy Ay olyan
Kirchhoff métrix, amelynek szerkezete (azaz a nulla és nem nulla elemek pozicidja)
megegyezik Aj-vel, hiszen A, ugy all el6, hogy Aj oszlopait pozitiv skaldrokkal
szorozzuk.

A fenti szamitasokbol latszik, hogy igaz még a kivetkezo is: Tekintsiik a 37 kinetikus
rendszert, és tegyiik fel, hogy létezik olyan A, Kirchhoff métrix és ¢ € R}, hogy
Y Ay = TY Ay, ahol T = diag(c). Ekkor létezik olyan (Y, A;) altal megadott S-val
jelélt kinetikus rendszer, hogy ¥, és 3 linedrisan konjugalt, és A, = A, - diag(1(c)).
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A jelen kiegészités remélhetdleg dtlathatébba teszi a dinamikus ekvivalencia (7" = 1)
és linearis konjugaltsag 5. és 6. fejezetekben leirt, optimalizalasi keretben linearis
korlatozasként torténd kezelését. Itt nem fordul el az a hiba, ami a (G. Craciun
and C. Pantea. Identifiability of chemical reaction networks. Journal of Mathema-
tical Chemistry, 44:244-259, 2008) cikk 4.4 Tételében (amelyre ellenpéldat adtam
a [J6] cikkben illetve a dolgozat 5.1 alfejezetében) jelentkezett, ahol a szerzok té-
vesen feltételezték, hogy a forras-komplexekhez tartozé monomok minden esetben
megjelennek a kinetikus differencidlegyenletek jobb oldalén.

A 10. oldalon a vegyes egészértékii optimalizdlasi feladat definicidja helytelen: ér-
telemszeriien a vdltozok eqy része egész értékii. A 6. oldalon ez szoveggel helyesen
volt megadva. Az elobbi helyen a C reldcio kell, és I nem lehet tres.

Elfogadom, és kdszonom a javitast.

A 2.1 Tabldazat itt folosleges. Fsetleg eqy ismeretterjesztd miiben kellhetne.

Egyetértek az észrevétellel, az emlitett tablazat valéban kozismert informacidkat
tartalmaz.

(2.13) egyenletben mdr z a vdltozo, tehdt a 2.3.3 Alfejezet elején z* kellene (vagy a
(2.11) differencidlegyenlet rendszerre hivatkozni).

Ko6szonom az észrevételt, a 2.3.3 alfejezet elsé bekezdésében valéban tévesen szerepel
Z* helyett y*.

A 15. oldal elején jo lett volna a symplectic structure definicidjdat is megadni.
Ugyanitt lejjebb ... concentrated parameter model in the simplest case”?

Ko6szonom az észrevételt, a szimplektikus struktirat megadd matrix definicigjat itt
potolom.
Legyen @ € R**2k (-t szimplektikusnak nevezziik, ha valamely nemszinguldris,
megfelel6 méreti, ferdén szimmetrikus P-vel jelolt valés métrixra fennéll a kovetkezo
egyenloség:

QTPQ = P.
Ha a (2.22) egyenletben J(x) teljes rangu, akkor a (2.26) egyenletben

=[5 ]

lesz, amelyre pl.
_ 0o I*
P=sa=| S §]

vélasztdsa esetén igaz lesz, hogy JT(z)PJ(7) = P.

A kifogésolt mondattal csak annyit szerettem volna lefrni a 2.5.1 alfejezet elsé be-
kezdésében, hogy a legegyszeriibb modellezési feltételezésekkel élve koncentralt pa-
raméteri, kozonséges differencidlegyenletekbdl all6 modellt haszndlunk a kinetikai
rendszerek leirdsara.

Eqgy egyszeri képlettel leirhato, bdrmiféle belsé bonyolultsagtol mentes értékaddst
nem hivnék algoritmusnak (Algorithm 1).

Egyetértek a megjegyzéssel, az emlitett értékadast helyesebb lett volna eljarasnak
nevezni.



A 29. és a 30. oldalon eltérd irdsmaodja van a disszipativ Hamiltoni rendszernek.
Igen, koszonom az észrevételt. A (3.15) egyenletben valéban hidnyzik az %—es SZorzZ0,
ami a (3.3) egyenletben még helyesen szerepelt.

A 31. oldal kozepén a (2.1) hivatkozds helyett (2.11) kellene.

Ko6szonom a javitast. Az emlitett hivatkozas hibas az értekezésben, a szovegben va-
lI6ban a (2.11)-es egyenletben szereplé kvézipolinomialis rendszermodellre szerettem
volna hivatkozni.

(3.75) és (3.77) nem egyenletek, nem kellene ezeket a sorokat kiilon beszdmozni.
Igen, az emlitett sorok a (3.74) és (3.76) egyenletekhez tartoznak, nem kellett volna
kiilén szamot kapniuk.

(6.16) — (6.20) szamdra az1, j indexeket azi > j foltétel mellett korldtozni is kellene:
i, j=1,2,..., m2?

Igen, korlatozni kell az indexeket a kovetkezoképp: ¢ =1,2,...,m.

(6.47) nem linedris programozdsi feladat, hanem egy linedris eqyenletrendszer. ...

A 78. oldalon leirtak ellenére (6.1)-(6.4), (6.73)-6.74) nem ad standard linedris

programozdsi problémdt: ez is eqy linedris eqyenletrendszer eldjelkorlatokkal.
Ko6szonom a helyesbitéseket, a célfiiggvény hianyaban valéban mindkét esetben csak
linearis egyenletrendszerrol van szo.

A 72. oldalon nyilvdan vagy minimalizdlni, vagy maximalizdlni szeretnénk a reakcio-
sebesséqi eqyiitthatok L1 normdjdt.

Igen, a ,minimize and maximize” kifejezés értelmetlen a (6.57) egyenlet alatti méa-
sodik bekezdésben, ,, minimize or maximize” lett volna a helyes megfogalmazas.
Table 6.1 valojaban egy algoritmus. Ennek megfelelden kellene nevezni is.

Teljes mértékben egyetértek az észrevétellel, az algoritmus szerkesztési gondatlansag
miatt keriilt tablazatba.

)

A 84. oldal 4.-5. sordban irt ,exactly the same” helyett — gondolom — ,isomorf
kellene.

Igen, ez lett volna a helyes és pontos megfogalmazés, hiszen a két grafnal alkalmazott
jelolések kiilonbozoek.
A 85. oldal aljan emlitett optimalizdldsi eljards nem volt kifejtve a 2.5.1 szakaszban.

A 2.5.1 szakasz megemlitése hibas hivatkozas a 85. oldalon. Helyesen a 6.1 alfe-
jezetben szerepl6 (6.1)—(6.4) ill. (6.8)—(6.9) korlatozo feltételek mddositasardl van
sz0.

A 6.4.2 szakasz elején irtakkal ellentétben a MILP optimalizdldsi algoritmus nem
volt kifejtve ebben az alfejezetben. FEsetleg a feladat volt kitiizve.

Ko6szonom az észrevételt, sajnos pontatlanul fogalmaztam a dolgozatban. Valéban
nem szerepel MILP megoldési algoritmus ismertetése a 6.4 alfejezetben (ez nem is
célja a lefrdsnak), csak a probléma megfogalmazasa taldlhaté itt.
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o A 6.5.1 Tétel bizonyitdsiban dim(KerY )-nak nem a becslései, hanem a korldtai azok,
amiket haszndalunk.

Igen, valéban ez lett volna a helyes szohasznalat.

o Az értekezésben a legtibb helyen ,numerical procedure/algorithm/method” helyett
Lcomputational” értendd.

Igen, koszonettel elfogadom a megjegyzést. A ,,computational” jelzot helyes alkal-
mazni az ismertetett eljarasokra, ahogy azt a dolgozat cimében is hasznalom.

o A [30] hivatkozds a szokott rendezés szerint a [32] utdn kellene, hogy kivetkezzen,
[54] az [52] elé, [59] az [58] elé kellene, hogy keriljon. [55] és [56] egyikében az
eqyik szerzd neve el van gépelve. Rossz helyen van tovabbd [80], [86], [90], [155] és
[156] is. [90]-ben hidnyzik a szerzdk folsorolasdbdl az ,and”. [143] és [144]-ben nem
kellene azonos név a szerzonek?

Koszonom a hivatkozasokra vonatkozé észrevételeket. (A rendezési hibék oka, hogy
a BTEX dokumentumkészito rendszer angol nyelv valasztasa esetén nem a magyar
ABC sorrendje szerint rendezi azokat a hivatkozasokat, ahol a szerzék nevében éke-
zetes betli szerepel, és ennek ellenérzésére nem forditottam kell6 gondot.)

Az [55] és [56] hivatkozasokndl a kérdéses szerzé neve helyesen T. M. Rocha Filho.

[143] és [144] szerzbje valéban azonos, és legtobb publikacidjan az E. D. Sontag név
szerepel.

o A futdsidok megaddsa sordn a mdsodperc jele elé szokoz kell.
A kiemelt matematikai képletek nagy része utan hidnyzik az irdsjel, a pont vagy a
vesszo — holott a jel olt eqyes esetekben ezeket helyesen alkalmazza.
Ha valami komoly indok nincs, akkor az eqy zdarojelben megjeldlt hivatkozasokat jobb
lett volna novekvd sorrendben megadni.
Ha konkrét fejezetrdl, szakaszrdl van szé, akkor azt nagy betdvel kell irni (példdul
Chapter 7, Subsection 2.5.6) — ahogy azt helyenként a jeldlt teszi is.
Amennyiben a szovegben valahol pont szerepel, de nem mondatvégi pontként, akkor
LATEX-ben eqy jelet kell utana tenni (példdul a i.e. utdn).
A kiemelt matematikai képletekben az olyan irdsjelek elott, mint a vesszé vagy a
pont, sok helyen van szokoz — de nem kellene.

Az 6sszes fenti formatumra vonatkozo megjegyzést koszonettel elfogadom, és a jo-
voben igyekszem ezeket kovetkezetesen alkalmazni.

Kérdésekre adott valaszok
1. A [J4]-[J5] cikkek, a 4. fejezet f6 publikdcici alapjdn kapott-e tudomdanyos fokozatot
azok elsd szerzdje?
Ezt a kérdést az els6 megjegyzésre adott valaszomban érintettem.
2. A gyakorlatilag nulla és a nem zérus megolddsok kozti numerikus (szamitégépes?)
kiilonbségtételhez (5.21) miért kell a bevezetett e mennyiség?

Valoban helyesebb lenne itt a ,szamitogépes kiilonbségtétel” kifejezést hasznalni.
A kérdésre vélaszolva: a standard LP és MILP problémafelirdsok szigoru egyen-
16tlenségeket nem engednek meg. Igy e = 0 és i = 1,...,m? esetén akkor is 1-es
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értéket vennének fel a nem nulla reakcidsebességi egyiitthaték nyomonkovetésére az
5.4 alfejezet (5.18) képletében bevezetett d; bindris valtozdk, ha z; = 0 teljesiilne. €
megfelel6 megvalasztasaval egyuttal biztosithatd, hogy a dinamikus ekvivalencidhoz
kapcsol6dé (6.1) linedris feltétel az Ay métrix e alatti értékeinek kinulldzdsa utén is
a kivant pontossaggal teljesiiljon.

. Miért nem lehet € = €5 (6.16)-ban?

Ko6szonom a kérdést, €5 bevezetését sajnos valéban nem indokoltam kell6képp a dol-
gozatban. ey tovabbi hangoléparaméterként lehetoséget ad arra, hogy a reverzibilis
reakciokhoz tartozo reakcidosebességi allanddk also korlatjat e-nal magasabban hata-
rozzuk meg, és (6.21) segitségével vildgosan elkiilonitsiik ezeket a nullanak tekintett
reakcidsebességi allandoktél. Ezért definidltam es-t e-nal nagyobbnak.

Végezetiil még egyszer koszonom Dr. Csendes Tibor Professzor Urnak a koriiltekint6

birdlatot, amely lehetoséget adott 1ényeges kérdések tisztazasara. Remélem, Professzor Ur
valaszaimat megfelelonek és elfogadhatonak tartja. A dolgozatban minden igyekezetem
ellenére el6fordulé zavard pontatlansagok és szerkesztésbeli kovetkezetlenségek részletes
felderitéséért kiilon koszonettel tartozom Tisztelt Biralomnak.

Budapest, 2012. november 15.

Szederkényi Gabor



