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1. Tudományos háttér és motivációk

Bár a matematikai modellek szükségszerűen csak töredékesen ı́rják le a va-
lóság egy kiragadott részét, széleskörű alkalmazásuk nemcsak a kutatás-
fejlesztésben, hanem a modern társadalmak mindennapi életében is nélkü-
lözhetetlen [10]. A körülöttünk lévő rendszerek komponenseinek illetve a
köztük lévő kapcsolatok bonyolultságának köszönhetően megfelelő modellek
nélkül képtelenek lennénk fontos folyamatok várható kimenetelét kellő pon-
tossággal előre jelezni vagy összetett technológiai rendszereket üzemeltetni.
Ha időben és/vagy térben változó mennyiségek alakulását ḱıvánjuk léırni,
szükségessé válik a dinamikus modellek alkalmazása. Az ilyen modellek vi-
selkedésének mély megértése és célzott befolyásolása a rendszer- és iránýı-
táselmélet fő tárgya, amely tudományág rendḱıvül hatékony modell-anaĺızis
és szabályozótervezési módszerekkel rendelkezik klasszikus alkalmazási terü-
leteken, pl. elektromos, mechanikai vagy folyamatrendszerek esetében [12].
A dinamika kulcsszerepe az élő rendszerekben megfigyelhető komplex jelen-
ségek magyarázatában szintén általánosan elfogadott nézet [15, 1].

A disszertáció célja két jó léıróképességgel rendelkező, közönséges differen-
ciálegyenletrendszer alakú nemnegat́ıv modellosztály, az ún. kvázipolinom
rendszerek és reakció-kinetikai rendszerek anaĺızisével kapcsolatos új ered-
mények bemutatása.

A nemnegat́ıv (pozit́ıv) dinamikus rendszerek legfontosabb tulajdonsága,
hogy a nemnegat́ıv (pozit́ıv) orthánsba tartozó kezdeti értékek esetén az
állapotváltozók értéke mindvégig nemnegat́ıv (pozit́ıv) marad [8]. A nem-
negat́ıv rendszerek ı́gy kiemelt fontossággal b́ırnak több olyan területen (pl.
biokémia, populációdinamika, közgazdaságtan, közlekedési rendszerek), ahol
számos modell esetén az eredeti fizikai koordinátarendszerben az állapotvál-
tozók természetes módon nemnegat́ıvak. Fontos megjegyezni, hogy megfelelő
műveletekkel a nempozit́ıv rendszerek is gyakran nemnegat́ıvvá alaḱıthatók
úgy, hogy a dinamika fontos kvalitat́ıv tulajdonságai megmaradnak.

A kvázipolinomiális (QP) rendszerosztályt először a matematikai fiziká-
ban vezették be és vizsgálták [5], ahol megmutatták, hogy a sima nemlineáris
modellek jelentős része algoritmikusan áttranszformálható vagy beágyazható
QP alakba. Megmutatták továbbá, hogy a QP rendszerek dinamikus model-
lek széles körének univerzális approximátorai hasonlóan pl. a folytonos idejű
neurális hálókhoz. A QP rendszereket általánośıtott Lotka-Volterra rend-
szereknek is nevezik, mivel monomjaik dinamikája klasszikus Lotka-Volterra
(LV) rendszert ad. Így a QP modellek sok fontos tulajdonsága (pl. in-
tegrálhatóság, stabilitás, perzisztencia, invariánsok létezése) vizsgálható a
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megfelelő Lotka-Volterra alak seǵıtségével, amelyről viszonylag sok kutatási
eredmény áll rendelkezésre [17]. Bár az elérhető elméleti eredményekből nyil-
vánvaló volt, hogy a QP osztály alkalmas nemlineáris fizikai és technológiai
rendszerek modellezésére, a 2000-es évek első felében még alig alkalmazták
mérnöki területen.

A nemnegat́ıv rendszerek és egyben a QP modellek fontos részosztályát
képezik a tömeghatás kinetikájú determinisztikus biokémiai reakcióhálóza-
tok, amelyeket főleg (bio)kémiai reakciók, sejten belüli folyamatok, génregu-
lációs, anyagcsere- vagy jelátviteli hálózatok modellezésére alkalmaznak. E
modellek képesek léırni az emĺıtett alkalmazásokban előkerülő fontos kvali-
tat́ıv jellemzőket és jelenségeket, pl. stabil és instabil egyensúlyi helyzeteket,
egyensúlyi pontok multiplicitását, bifurkációs jelenségeket, oszcilláló és ka-
otikus viselkedést, ezért akár a ”nemlineáris tudományok protot́ıpusának”
is nevezhetők [20]. Az egyre növekvő népszerűségű modellosztályt dinami-
kus ”gazdagságának” köszönhetően nemcsak a biokémiában, hanem látszó-
lag teljesen távol álló területeken is alkalmazzák ill. tanulmányozzák [6].
A formális reakciókinetika fejlődése az 1970-es években kezdődött, és mára
a fontos nyitott kérdések mellett nagyon erős általános eredmények állnak
rendelkezésre a területen [11, 9]. Régóta ismert tény, hogy különböző struk-
túrájú reakcióhálózatok dinamikája lehet egymással teljesen megegyező. Ezt
a jelenséget makro-ekvivalenciának vagy dinamikus ekvivalenciának nevezik.
Azonban a reakcióhálózatok kvalitat́ıv dinamikai tulajdonságaira vonatkozó
sok fontos feltétel erősen függ a vizsgált reakcióhálózat szerkezetétől. En-
nek ellenére a makro-ekvivalenciát illusztráló klasszikus irodalmi példákon
túl rendḱıvül kevés eredmény volt elérhető a ḱıvánt tulajdonságokkal ren-
delkező dinamikusan ekvivalens struktúrák létezésének vizsgálata ill. azok
kiszámı́tása területén.

Az utóbbi évtizedekben értékes eredmények születtek általános (pl. elekt-
romos, termodinamikai vagy vegyes elemekből felépülő) dinamikus rendsze-
rek Hamilton- és Lagrange-féle léırásában [18], melyek kiindulópontja az
elméleti mechanika, ahol ezek a léırásmódok természetesek [2]. Bár léteznek
algoritmikus megközeĺıtések hamiltoni struktúrák kiszámı́tására, a megoldá-
sokat különösen értékessé teszi, ha fizikai jelentés is társul hozzájuk. Fizi-
kailag értelmes hamiltoni struktúrákat már több évtizeddel ezelőtt léırtak
lineáris és nemlineáris áramkörök esetén [16, 7], de a témakör még mindig
nem tekinthető lezártnak. Termodinamikai rendszerekre az egyik legáltalá-
nosabb léırás az ún. Generikus struktúra [21], amelyet azonban nem könnyű
konkrét modellekre alkalmazni. Folyamatrendszerekre adható egyfajta le-
hetséges hamiltoni léırás [J1, B1], ahol a passźıv konvekciós hálózat és a
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nemlineáris forrástagok kezelése külön-külön történik. A hamiltoni léırás
energia-orientált kerete jó alapot biztośıt a passzivitás alapú szabályozási
technikákhoz, melyekkel sok esetben bizonýıtottan robusztus szabályozók
tervezhetők komplex nemlineáris rendszermodellekhez is. A megközeĺıtés
jelentőségét és hasznosságát mutatja a következő megállaṕıtás [13]: ”... az
energia közvet́ıtőnyelv lehet a különböző területeken dolgozó tudósok és mér-
nökök kommunikációjának előseǵıtésére”. Érdemes tehát megvizsgálni, hogy
a QP, LV és reakcióhálózati modelleknél gyakran előforduló entrópiaszerű tá-
rolófüggvények milyen szerepet játszhatnak a nemnegat́ıv modellek integrált
kezelésében.

Az optimalizálási technikák igen hatékony döntéstámogató és tervezési
módszerek, amelyek az elmúlt évtizedek elméleti eredményeinek és a hardver-
szoftver környezet ugrásszerű fejlődésének következtében sok tudományos te-
rületen és iparágban jelen vannak [14]. Lineáris programozási (LP) feladatok
megoldása a legkiforrottabb témakör, ahol nagyon megb́ızható és hatékony
megoldók állnak rendelkezésre, amelyek képesek akár milliós nagyságrendű
korlátozó feltétel és változó kezelésére is. A vegyes egészértékű lineáris prog-
ramozási problémák általában NP-nehezek, de bizonyos probléma-méretig
ezekre a feladatokra is találhatók jó minőségű megoldók. A disszertációban
bemutatott új eredmények egy része szempontjából leglényegesebb tudomá-
nyos előzmény, hogy a propoźıciós logikai problémák megoldása visszavezet-
hető vegyes egész értékű lineáris programozási feladatra [19, 3]. Az optima-
lizációs technikák reakcióhálózatok realizációinak keresésében való alkalma-
zásának legfontosabb motiváló tényezője, hogy egy megfelelően megkonst-
ruált optimalizálási feladat seǵıtségével sok esetben akkor is eldönthető a
probléma megoldhatósága ill. kiszámı́thatók lehetséges megoldások, ha az
eredeti feladat algebrailag nehezen vagy egyáltalán nem kezelhető.

A fenti áttekintés ismeretében a disszertációban bemutatott munka ere-
deti célkitűzései a következők voltak:

1. QP és LV rendszerek anaĺızise. Mivel a QP modelleket a matema-
tikai fizikában vezették be, nem volt kapcsolódási pontjuk a rendszer-
és iránýıtáselmélettel. Továbbá a modellek egyszerű mátrixos szerkeze-
tének ellenére kevés számı́tási módszer állt rendelkezésre rendszerana-
ĺızishez. Ezért természetes módon merültek fel a következő kérdések:
Hogyan lehet a rendszerosztályt fizikai és műszaki rendszerek modelle-
zésére és anaĺızisére felhasználni? Tudunk-e olyan számı́tási algoritmu-
sokat kidolgozni modell-anaĺızisre vagy szabályozótervezésre, amelyek
kihasználják a QP rendszerek egyszerű struktúráját?
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2. Tömeghatás kinetikájú reakcióhálózatok anaĺızise. Mivel gya-
korlatilag nem voltak előzetes irodalmi eredmények megadott tulajdon-
ságú dinamikusan ekvivalens hálózatok szisztematikus kiszámı́tásával
kapcsolatban, ezért a dinamikus ekvivalencia és fontos kvalitat́ıv di-
namikai tulajdonságok struktúrafüggése ismeretében ez a problémakör
mindenképpen érdekesnek és perspekt́ıvikusnak ı́gérkezett. Kiaknázha-
tónak látszott továbbá az, hogy a kinetikus rendszerek a QP modellek
egy speciális részosztályát alkotják.

3. A vizsgált rendszerosztályok hamiltoni reprezentációja. A ha-
miltoni rendszerléırás jelentőségét látva kih́ıvást jelentett ezen az inten-
źıven kutatott területen, hogy hogyan alkalmazható ez a struktúra QP,
LV és kinetikai rendszerekre, és hogyan használható fel rendszeranaĺı-
zisre.

2. Az alkalmazott eszközök és módszerek

Lineáris és bilineáris mátrixegyenlőtlenségek

Lineáris mátrixegyenlőtlenségnek (LMI-nek) nevezzük a következő alakú egyen-
lőtlenségeket:

F (x) = F0 +

m∑

i=1

xiFi ≤ 0, (1)

ahol x ∈ R
m a változó, és Fi ∈ R

n×n, i = 0, . . . , m adott szimmetrikus mát-
rixok, és ‘F (x) ≤ 0’ az F (x) mátrix negat́ıv szemidefinitségét jelöli. Fontos
tulajdonság, hogy a {x | F (x) ≥ 0} halmaz konvex, ı́gy az LMI-k eszközt je-
lentenek konvex halmazok karakterizálására is. Az iránýıtáselméletben már
az 1960-as években felismerték az LMI-k központi jelentőségét fontos stabili-
tásvizsgálati és szabályozótervezési feladatok megoldásában [4]. Az 1980-as
évek végétől látványosan fejlődő belsőpontos optimalizálási algoritmusok az
LMI-k rendḱıvül hatékony megoldására adnak lehetőséget.

A bilineáris mátrixegyenlőtlenségek (BMI-k) általános alakja az alábbi:

Gi
0 +

p
∑

k=1

xkG
i
k +

p
∑

k=1

p
∑

j=1

xkxjK
i
kj ≤ 0, i = 1, . . . , q (2)

ahol x ∈ R
p a változó, ill. Gi

k, k = 0, . . . , p, i = 1, . . . , q és K i
kj, k, j =

1, . . . , p, i = 1, . . . , q szimmetrikus kvadratikus mátrixok. Ismert, hogy a
BMI-k megoldása általános esetben NP-nehéz.
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Vegyes egész értékű lineáris programozás és propoźıciós kalkulus

Egy k változót és p korlátozó feltételt tartalmazó vegyes egész értékű lineáris
programozási feladatot (MILP feladatot) a következő alakban ı́runk fel, ahol
y ∈ R

k jelöli a döntési változó vektorát:

min cT y

a következő korlátozásokkal:

A1y = b1, A2y ≤ b2,

li ≤ yi ≤ ui, i = 1, . . . , k

yj egész, ha j ∈ I, I ⊆ {1, . . . , k},

ahol c ∈ R
k, A1 ∈ R

p1×k, A2 ∈ R
p2×k, és p1 + p2 = p. Az MILP problémák

megoldása a BMI-khez hasonlóan általánosságban NP-nehéz, de a rendelke-
zésre álló numerikus megoldók egy korlátozott problémaméretig megb́ızha-
tóan működnek.

Igen hatékony számı́tási eszközt jelent, hogy propoźıciós logikai problé-
mák, ahol egy álĺıtás igazságát ḱıvánjuk bebizonýıtani úgy, hogy adottak ún.
literálokból álló összetett logikai kifejezések is, visszavezethetők MILP prob-
lémák megoldására oly módon, hogy az egyes literálokhoz bináris változókat
rendelünk [19].

Kvázipolinomiális rendszerek

A QP rendszerek közönséges differenciálegyenleteinek alakja a következő:

ẏi = yi



li +

m∑

j=1

Mij

n∏

k=1

y
Bjk

k



 , i = 1, . . . , n, (3)

ahol y ∈ int(Rn
+), M ∈ R

n×m, B ∈ R
m×n, li ∈ R, i = 1, . . . , n, és l =

[l1 . . . ln]
T . Könnyen megmutatható, hogy a (3) rendszer z vektorral jelölt

monomjai (zj =
∏n

k=1 y
Bjk

k
, j = 1, . . . , m) Lotka-Volterra alakú dinamikával

rendelkeznek, azaz

żi = zi(λi +

n∑

j=1

aijzj), i = 1, . . . , m (4)

ahol A = B ·M ∈ R
m×m, λ = B · l ∈ R

m×1, aij = [A]ij, λi = [λ]i, i = 1, . . . , m.
LV rendszerek egyensúlyi pontjainak stabilitását leggyakrabban a következő
ún. entrópia alakú Ljapunov-függvénnyel vizsgálják:

V (z) =

m∑

i=1

ci

(

zi − z∗i − z∗i ln
zi

z∗i

)

, ci > 0, i = 1, . . . , m, (5)
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, ahol z∗ az LV-rendszer egyensúlyi pontját jelöli. Kiszámı́tható, hogy V̇ (x) =
1
2(z − z∗)T (ATC + CA)(z − z∗), ahol C = diag(c1, . . . , cm) > 0, ı́gy az LV
és a hozzá tartozó QP rendszer globális stabilitása bizonýıtható egy LMI
diagonális megoldhatóságával.

Általánośıtott (disszipat́ıv) hamiltoni rendszermodellek

Autonóm esetben egy dinamikus rendszerhez tartozó általánośıtott hamil-
toni struktúrát az alábbi formában alkalmazzuk:

ẋ = (J(x)−R(x))HT
x (x), (6)

ahol x ∈ R
n, H : Rn 7→ R a Hamilton-függvény, J(x) n × n-es ferdén szim-

metrikus mátrix, amely az energiamegmaradást ı́rja le, R(x) = RT (x) pedig
a disszipációs mátrix. A Hamilton-függvény időbeli deriváltja a következő:

Ḣ = Hx(x)(J(x)−R(x))HT
x (x) = Hx(x)J(x)H

T
x (x)︸ ︷︷ ︸

0

−Hx(x)R(x)H
T
x (x),

amiből látható, hogy megfelelő geometria esetén a Hamilton-függvény Ljapunov-
függvényként használható.

Tömeghatás kinetikájú biokémiai reakcióhálózatok

A disszertációban vizsgált kinetikus modellek a következő halmazokkal ka-
rakterizálhatók legtömörebben:

1. S = {X1, . . . , Xn} az anyagok halmaza.

2. C = {C1, . . . , Cm} a kémiai komplexek halmaza, ahol a komplexek formá-
lisan az anyagok nemnegat́ıv (egész) együtthatókkal való lineáris kom-
binációi.

3. R = {(Ci, Cj) | Ci, Cj ∈ C, és Ci → Cj átalakulás történik a hálózatban}
a reakciók halmaza.

A fenti léırásból természetes módon konstruálható a reakcióhálózatokhoz
rendelt iránýıtott, súlyozott reakciógráf, amelynek csúcsai az egyes komple-
xekhez tartoznak, iránýıtott élei reprezentálják a reakciókat, az élek súlyai
pedig a reakciósebességi állandók. Egy reakcióhálózatot reverzibilisnek ne-
vezünk, ha (Ci, Cj) ∈ R esetén (Cj, Ci) ∈ R, ill. gyengén reverzibilisnek
h́ıvunk, ha minden komplex legalább egy iránýıtott körön helyezkedik el a
reakciógráfban. Az egyes anyagok koncentrációjának dinamikáját a követ-
kező differenciálegyenlettel ı́rhatjuk le:

ẋ = Y · Ak · ψ(x) (7)
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ahol x ∈ R
n az egyes anyagok koncentrációit tartalmazó állapotvektor, Y ∈

R
n×m tartalmazza a komplexek sztöchiometriai együtthatóit, Ak ∈ R

m×m

pedig a reakciógráfot léıró ún. Kirchhoff-mátrix (nempozit́ıv diagonális és
nemnegat́ıv off-diagonális elemeket tartalmazó oszlopmegmaradási mátrix).

Továbbá ψj(x) =
∏n

i=1 x
Yij

i , j = 1, . . . , m. Hangsúlyozni kell, hogy (7)
rendszermodellt az eredeti kémiai motivációtól kissé eltávolodva általános
nemnegat́ıv dinamikus rendszereket léıró rendszerosztálynak tekintjük, és
általában nem követeljük meg, hogy kémiai szempontból értelmes reakció-
mechanizmust ı́rjon le, azaz a termodinamikából ismert korlátozó feltételek
egy részének teljesülését (pl. komponenstömeg-megmaradás) nem ı́rjuk elő.
Kémiai reakcióhálózatok egyik fontos jellemzője a deficiencia (nemnegat́ıv
egész érték), amely kizárólag a hálózat struktúrájától és a kémiai komplexek
összetételétől függ [9].

Az (Y (1), A
(1)
k
) és (Y (2), A

(2)
k

) párok által megadott reakcióhálózatokat di-
namikusan ekvivalensnek nevezzük, ha

Y (1)A
(1)
k
ψ(1)(x) = Y (2)A

(2)
k
ψ(2)(x) = f(x), ∀x ∈ R̄

n
+, (8)

ahol Y (i) ∈ R
n×mi nemnegat́ıv egész elemű mátrixok, A

(i)
k

pedig Kirchhoff
mátrixok i = 1, 2-re, továbbá

ψ
(i)
j (x) =

n∏

k=1

x
[Y (i)]kj
k

, i = 1, 2, j = 1, . . . , mi. (9)

Ebben az esetben (Y (1), A
(1)
k
)-t (Y (2), A

(2)
k

) egy lehetséges realizációjának ne-
vezzük (és megford́ıtva). A dinamikus ekvivalencia kiterjesztése a reakcióhá-
lózatok lineáris konjugáltsága, ahol megengedjük, hogy az egyes realizációk
differenciálegyenleteinek megoldásai között egy nemtriviális lineáris transz-
formáció legyen.

A reakcióhálózatok elméletének ismert erős eredményei (pl. Zéró és Egyes
deficiencia tételek, több egyensúlyi pont létezésének strukturális feltételei,
koncentrációk abszolút stabilitása stb.) tovább erőśıtik az egyes dinamiku-
san ekvivalens (vagy kvalitat́ıve ”hasonló”) struktúrák keresésének jelentősé-
gét, hiszen könnyen megmutatható, hogy a reakcióhálózati modellek olyan
alapvető de lényeges dinamikai következményekkel járó tulajdonságai mint
a (gyenge) reverzibilitás, a gráfkomponensek száma, részletes és komplex
kiegyensúlyozottság vagy a deficiencia realizációs tulajdonságok, azaz vál-
tozhatnak az egyes dinamikusan ekvivalens vagy lineárisan konjugált reali-
zációkban.
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3. Új tudományos eredmények

Az értekezésben bemutatott új tudományos eredményeket az alábbi tézi-
sekben foglalom össze1. Az egyes tézispontok után megadom a hozzájuk
kapcsolódó publikációk listáját is.

1. Kvázipolinomiális rendszerek anaĺızise
Új eredményeket értem el kvázipolinomiális rendszerek dinamikai ana-
ĺızisének területén.

(a) Megmutattam, hogy egy Lotka-Volterra rendszer megadott egyen-
súlyi pontja pontosan akkor globálisan stabil a pozit́ıv ortháns-
ban egy, az irodalomban gyakran alkalmazott ún. ”entrópiaszerű”
Ljapunov-függvénnyel, ha az egyensúlyi pont környezetében létezik
disszipat́ıv hamiltoni struktúra, ahol a Hamilton-függvény diagoná-
lis kvadratikus alak.

(b) Megmutattam, hogy a kvázipolinomiális rendszerek stabilitásának
vizsgálatához gyakran alkalmazott állapotfüggő idő-átskálázási transz-
formáció kiszámı́tása bilineáris mátrixegyenlőtlenség megoldására
vezet, ahol az ismeretlenek a Ljapunov-függvény együtthatói és az
idő-átskálázási transzformáció paraméterei.

A tézisponthoz kapcsolódó publikációk: [C1], [C2], [J2], [C3], [J3], [C4].

2. Tömeghatás kinetikájú reverzibilis kémiai reakcióhálózatok ha-
miltoni léırása
Megmutattam, hogy lineárisan független reverzibilis reakció-párokat tar-
talmazó tömeghatás kinetikájú reakcióhálózatok globális hamiltoni és az
egyensúlyi pont környezetében lokális disszipat́ıv hamiltoni struktúrával
rendelkeznek egy megfelelően transzformált állapottérben.

A tézisponthoz kapcsolódó publikációk: [C5], [C6], [BC1], [C7], [J4], [J5].

3. Reakcióhálózatok sűrű és ritka realizációi és ezek tulajdonsá-
gai
Adott komplexhalmazt feltételezve, tömeghatás kinetikájú reakcióhá-
lózatok sűrű és ritka dinamikusan ekvivalens realizációit definiáltam,
amelyek maximális ill. minimális számú nem nulla reakciósebességi ál-
landót tartalmaznak. A sűrű és ritka realizációk fontos tulajdonságait
mutattam meg.

1A tézispontok megfogalmazásánál törekedtem arra, hogy csak azokat az eredményeket szerepeltessem, ame-
lyek elérésében meghatározó szerepem volt.
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(a) Numerikus eljárást adtam kinetikai rendszerek dinamikusan ekvi-
valens sűrű és ritka realizációinak meghatározására. A problémát
vegyes egész értékű programozási feladatként ı́rtam fel, ahol a foly-
tonos változók a nemnegat́ıv reakciósebességi együtthatók, mı́g a
célfüggvény az ezekhez rendelt bináris változók pozit́ıv ill. negat́ıv
összege. A tömeghatás kinetika jellemzőit lineáris korlátozó felté-
telként vontam be az optimalizációs feladatba.

(b) A sűrű és ritka realizációk következő tulajdonságait mutattam meg.
(i) A sűrű realizációk gráfszerkezete egyértelmű. (ii) Egy kinetikus
rendszer bármely dinamikusan ekvivalens realizációjának súlyozat-
lan iránýıtott reakciógráfja a sűrű realizáció súlyozatlan iránýıtott
reakciógráfjának részgráfja. (iii) Egy kinetikus rendszer reakció-
gráfjának szerkezete egyértelmű pontosan akkor, ha sűrű és ritka
realizációjának szerkezete megegyezik.

Ezeket az eredményeket kinetikai rendszerek egyszerű korlátozások-
kal ellátott realizációira is kiterjesztettem, ahol a lehetséges reakciók
egy részhalmazát kizárjuk a hálózatból.

A tézisponthoz kapcsolódó publikációk: [C8], [J6], [J7], [BC2], [C9], [J8],
[JA1].

4. Kı́vánt tulajdonságokkal rendelkező dinamikusan ekvivalens és
lineárisan konjugált reakcióhálózati realizációk kiszámı́tása
Elsőként adtam optimalizáción alapuló numerikus eljárásokat egy adott
reakcióhálózattal vagy kinetikus rendszerrel dinamikusan ekvivalens ill.
lineárisan konjugált és bizonyos megadott tulajdonságokkal rendelkező
reakcióhálózatok kiszámı́tására. A számı́tások során a kémiai komple-
xek halmazát előre megadottnak tételeztem fel.

(a) Vegyes egész értékű programozáson alapuló numerikus módszert ad-
tam a megadott halmazból minimális ill. maximális számú komp-
lexet tartalmazó dinamikusan ekvivalens realizációk kiszámı́tására.

(b) Vegyes egész értékű programozáson alapuló numerikus eljárást ad-
tam dinamikusan ekvivalens reverzibilis reakcióhálózatok kiszámı́-
tására.

(c) Megmutattam, hogy a dinamikusan ekvivalens részletesen kiegyen-
súlyozott és komplex kiegyensúlyozott realizációk kiszámı́tása line-
áris programozási feladat megoldására vezet, ahol további bemenő
paraméter a rendszer egy tetszőleges pozit́ıv egyensúlyi pontjának
értéke.
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(d) Numerikus megoldást adtam dinamikusan ekvivalens gyengén rever-
zibilis reakcióhálózati realizációk kiszámı́tására. A módszer véges
számú vegyes egész értékű programozási lépésen alapul. Megmu-
tattam továbbá, hogy az algoritmus polinomiális idejűre jav́ıtható.

(e) Megmutattam, hogy sűrű és ritka lineárisan konjugált reakcióhá-
lózatok kiszámı́tása megoldható vegyes egész értékű programozási
feladatként. A lineáris konjugációs transzformáció paraméterei to-
vábbi ismeretlenként jelennek meg az optimalizálási feladatban. A
kiterjesztés seǵıtségével egyetlen optimalizálási lépésen alapuló meg-
oldást adtam lineárisan konjugált gyengén reverzibilis reakcióhá-
lózatok kiszámı́tására, amely speciális esetként (identikus állapot-
transzformáció esetén) magában foglalja a dinamikus ekvivalenciát.

A tézisponthoz kapcsolódó publikációk: [BC2], [J20], [J9], [J10], [J8],
[C10], [JA1], [J11].

4. Az eredmények alkalmazása és jelentősége

A QP rendszerekkel kapcsolatos anaĺızis eredményeit felhasználva módszert
adtunk stabilizáló szabályozó tervezésére, ahol a visszacsatolás kiszámı́tása
BMI-k megoldására vezet [C3, J15]. A QP alakba transzformált modell kvad-
ratikus stabilitási tartományának meghatározásával hatékonyan vizsgáltuk
egy valós mérések alapján identifikált nemlineáris gázturbina modell zéró
dinamikájának stabilitását [C2, J16]. Számı́tási algoritmust adtunk ezen
ḱıvül QP modellek legalább egy változóban explicit invariánsainak megkere-
sésére, amellyel előzőleg még nem léırt mozgásállandókat is meghatároztunk
néhány, az irodalomban gyakran vizsgált rendszerhez [J14]. Ugyanezzel az
algoritmussal tudtuk igazolni bizonyos fermentációs folyamatokat léıró mo-
dellek nemlineáris értelemben vett iránýıthatóságának hiányát is, amelyhez
előzőleg az iránýıthatósági disztribúció teljes integrálására volt szükség [J12].
A dinamika polinomiálissá alaḱıtása lehetőséget ad GnRH neuronmodellek
identifikálhatóságának vizsgálatára és hatékony paraméterbecslési eljárások
kidolgozására is [J17, J19, C11, C12, C13].

A hamiltoni léırás seǵıtségével javaslatot adtunk kinetikus rendszerek
passzivitás alapú szabályozásához [C4, C5, J4]. A reakcióhálózatok külön-
böző realizációihoz kapcsolódó módszerek lényeges előrelépést jelentenek a
dinamikus rendszerek kinetikus realizációinak számı́tási gyakorlatában, hi-
szen seǵıtségükkel a modellek fontos strukturális tulajdonságai határozhatók
meg. A bemutatott módszerekkel eldönthető egy reakcióhálózat szerkezeti
egyértelműsége adott komplexhalmaz esetén, amelynek például fontos iden-
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tifikálhatósági következményei vannak [JA1]. A dinamikus ekvivalenciát
vizsgáló módszerek emellett megadják a szintézis probléma egy lehetséges
megközeĺıtésének legfontosabb éṕıtőköveit is, amikor egy adott polinomiális
dinamikát szeretnénk (reális) reakcióhálózattal előálĺıtani.
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Nonlinear Process Systems. Springer-Verlag, 2004.
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[J6] G. Szederkényi. Comment on ”Identifiability of chemical reaction networks”
by G. Craciun and C. Pantea. Journal of Mathematical Chemistry, 45:1172–
1174, 2009. IF: 1.381.

12

               dc_263_11
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[C6] I. Otero-Muras, G. Szederkényi, K.M. Hangos, and A.A. Alonso. Dynamic
analysis and control of biochemical reaction networks. In 5th Vienna Inter-
national Conference on Mathematical Modelling - MATHMOD 2006, pages
4.1–4.10, Vienna, Austria, 2006.
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Proceedings of the Workshop on Systems and Control Theory in honor of
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main of attraction of hybrid non-linear systems using maximal Lyapunov
functions. Kybernetika, 46:19–37, 2010. IF: 0.445.
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[C26] G. Szederkényi, Z. Szabó, J. Bokor, and K.M. Hangos. Analysis of the
networked implementation of the primary circuit pressurizer controller at
a nuclear power plant. In 16th Mediterranean Conference on Control and
Automation, MED’08, pages 1604–1609, Ajaccio, Corsica, France, 2008.
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