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1. Tudomanyos hattér és motivaciok

Bar a matematikai modellek sziikségszertien csak toredékesen irjak le a va-
l6sédg egy kiragadott részét, széleskorii alkalmazasuk nemcsak a kutatas-
fejlesztésben, hanem a modern tarsadalmak mindennapi életében is nélkii-
l6zhetetlen [10]. A koriilottiink 1évé rendszerek komponenseinek illetve a
koztiik 1évo kapcesolatok bonyolultsaganak koszonhetéen megfelel6 modellek
nélkiil képtelenek lennénk fontos folyamatok varhaté kimenetelét kell6 pon-
tossaggal eldre jelezni vagy Osszetett technoldgiai rendszereket iizemeltetni.
Ha idében és/vagy térben véltozé mennyiségek alakuldsat kivanjuk leirni,
sziikségessé valik a dinamikus modellek alkalmazasa. Az ilyen modellek vi-
selkedésének mély megértése és célzott befolyasolasa a rendszer- és iranyi-
taselmélet {6 targya, amely tudomanyag rendkiviil hatékony modell-analizis
¢és szabalyozotervezési modszerekkel rendelkezik klasszikus alkalmazasi terii-
leteken, pl. elektromos, mechanikai vagy folyamatrendszerek esetében [12].
A dinamika kulcsszerepe az €16 rendszerekben megfigyelheté komplex jelen-
ségek magyarazatdban szintén altalanosan elfogadott nézet 15, 1].

A disszertacié célja két jo leirdképességgel rendelkezd, kozonséges differen-
cidlegyenletrendszer alaki nemnegativ modellosztaly, az in. kvézipolinom
rendszerek és reakcio-kinetikai rendszerek analizisével kapcsolatos 1j ered-
mények bemutatasa.

A nemnegativ (pozitiv) dinamikus rendszerek legfontosabb tulajdonsaga,
hogy a nemnegativ (pozitiv) orthansba tartozé kezdeti értékek esetén az
allapotvaltozdk értéke mindvégig nemnegativ (pozitiv) marad [8]. A nem-
negativ rendszerek igy kiemelt fontossaggal birnak tobb olyan teriileten (pl.
biokémia, populdciédinamika, kozgazdasagtan, kozlekedési rendszerek), ahol
szamos modell esetén az eredeti fizikai koordinatarendszerben az allapotval-
tozok természetes modon nemnegativak. Fontos megjegyezni, hogy megfelel6
miiveletekkel a nempozitiv rendszerek is gyakran nemnegativva alakithatok
ugy, hogy a dinamika fontos kvalitativ tulajdonsagai megmaradnak.

A kvéazipolinomidlis (QP) rendszerosztalyt elészor a matematikai fizika-
ban vezették be és vizsgaltdk [5], ahol megmutatték, hogy a sima nemlinearis
modellek jelentOs része algoritmikusan attranszformalhato vagy beagyazhaté
QP alakba. Megmutattak tovabba, hogy a QP rendszerek dinamikus model-
lek széles korének univerzalis approximatorai hasonléan pl. a folytonos ideji
neuralis halokhoz. A QP rendszereket altalanositott Lotka-Volterra rend-
szereknek is nevezik, mivel monomjaik dinamikaja klasszikus Lotka-Volterra
(LV) rendszert ad. [oy a QP modellek sok fontos tulajdonsiga (pl. in-
tegralhatosdg, stabilitds, perzisztencia, invariansok létezése) vizsgalhaté a
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megfelelo Lotka-Volterra alak segitségével, amelyrél viszonylag sok kutatasi
eredmény &ll rendelkezésre [17]. Bar az elérhet elméleti eredményekbdl nyil-
vanvalo volt, hogy a QP osztaly alkalmas nemlinearis fizikai és technolégiai
rendszerek modellezésére, a 2000-es évek elso felében még alig alkalmaztak
mérnoki teriileten.

A nemnegativ rendszerek és egyben a QP modellek fontos részosztalyat
képezik a tomeghatds kinetikdju determinisztikus biokémiai reakciohaléza-
tok, amelyeket f6leg (bio)kémiai reakcidk, sejten beliili folyamatok, génregu-
lacids, anyagcsere- vagy jelatviteli halozatok modellezésére alkalmaznak. E
modellek képesek leirni az emlitett alkalmazasokban elokeriilé fontos kvali-
tativ jellemzoket és jelenségeket, pl. stabil és instabil egyenstlyi helyzeteket,
egyensulyi pontok multiplicitasat, bifurkacios jelenségeket, oszcillalo és ka-
otikus viselkedést, ezért akar a "nemlinedris tudomanyok prototipusanak”
is nevezhetok [20]. Az egyre novekvé népszertiségii modellosztalyt dinami-
kus "gazdagsdganak” koszonhetden nemcsak a biokémidban, hanem latszo-
lag teljesen tavol allo teriileteken is alkalmazzék ill. tanulményozzak [6].
A formalis reakciokinetika fejlodése az 1970-es években kezdodott, és mara
a fontos nyitott kérdések mellett nagyon eros altalanos eredmények allnak
rendelkezésre a teriileten [11, 9]. Régdta ismert tény, hogy kiilonb6z6 struk-
turaju reakciohalézatok dinamikdja lehet egymassal teljesen megegyezo. Fzt
a jelenséget makro-ekvivalencianak vagy dinamikus ekvivalencianak nevezik.
Azonban a reakciohéalozatok kvalitativ dinamikai tulajdonsagaira vonatkozo
sok fontos feltétel erdsen fiigg a vizsgalt reakciohalozat szerkezetétol. En-
nek ellenére a makro-ekvivalenciat illusztrald klasszikus irodalmi példakon
tul rendkiviil kevés eredmény volt elérhetd a kivant tulajdonsdgokkal ren-
delkez6 dinamikusan ekvivalens strukturak létezésének vizsgalata ill. azok
kiszamitasa teriiletén.

Az utébbi évtizedekben értékes eredmények sziilettek altalanos (pl. elekt-
romos, termodinamikai vagy vegyes elemekbdl felépiil§) dinamikus rendsze-
rek Hamilton- és Lagrange-féle leirasaban [18], melyek kiindulépontja az
elméleti mechanika, ahol ezek a leirasmddok természetesek [2]. Bar léteznek
algoritmikus megkozelitések hamiltoni strukturak kiszamitasara, a megoldé-
sokat kiilonosen értékessé teszi, ha fizikai jelentés is tarsul hozzajuk. Fizi-
kailag értelmes hamiltoni strukturakat mar tobb évtizeddel ezelott leirtak
linedris és nemlinedris aramkorok esetén [16, 7], de a témakor még mindig
nem tekintheto lezartnak. Termodinamikai rendszerekre az egyik legaltala-
nosabb leiras az in. Generikus struktira [21], amelyet azonban nem kénnyt
konkrét modellekre alkalmazni. Folyamatrendszerekre adhaté egyfajta le-
hetséges hamiltoni leiras [J1, B1], ahol a passziv konvekcios hélozat és a
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nemlinedris forrastagok kezelése kiilon-kiilon torténik. A hamiltoni leiras
energia-orientalt kerete jo alapot biztosit a passzivitas alapu szabalyozési
technikdkhoz, melyekkel sok esetben bizonyitottan robusztus szabdalyozok
tervezhetok komplex nemlinedris rendszermodellekhez is. A megkozelités
jelentOségét és hasznossagat mutatja a kovetkezé megallapitas [13]: 7... az
energia kozvetitonyelv lehet a kiilonbozo teriileteken dolgozo tuddsok és mér-
nokok kommunikacidjanak elosegitésére”. Erdemes teh4t megvizsgalni, hogy
a QP, LV és reakciohalozati modelleknél gyakran el6fordulé entropiaszerti ta-
rolofiiggvények milyen szerepet jatszhatnak a nemnegativ modellek integralt
kezelésében.

Az optimalizdlasi technikdk igen hatékony dontéstamogatd és tervezési
modszerek, amelyek az elmult évtizedek elméleti eredményeinek és a hardver-
szoftver kornyezet ugrasszeri fejlodésének kovetkeztében sok tudomanyos te-
riileten és iparagban jelen vannak [14]. Linedris programozasi (LP) feladatok
megoldasa a legkiforrottabb témakoér, ahol nagyon megbizhaté és hatékony
megoldok allnak rendelkezésre, amelyek képesek akar millios nagysagrendii
korlatozo feltétel és valtozd kezelésére is. A vegyes egészértékii linearis prog-
ramozasi problémak altalaban NP-nehezek, de bizonyos probléma-méretig
ezekre a feladatokra is talalhatok jé mindségii megoldok. A disszertaciéban
bemutatott 1j eredmények egy része szempontjabdl leglényegesebb tudoma-
nyos el6zmény, hogy a propoziciés logikai problémak megoldasa visszavezet-
hetd vegyes egész értékii linearis programozasi feladatra [19, 3]. Az optima-
lizédcios technikdk reakcidhalozatok realizacidinak keresésében vald alkalma-
zasanak legfontosabb motivald tényezéje, hogy egy megfeleloen megkonst-
rualt optimalizalasi feladat segitségével sok esetben akkor is eldontheto a
probléma megoldhatdésaga ill. kiszamithatok lehetséges megoldésok, ha az
eredeti feladat algebrailag nehezen vagy egyaltaldn nem kezelheto.

A fenti attekintés ismeretében a disszertacioban bemutatott munka ere-
deti célkitlizései a kovetkezok voltak:

1. QP és LV rendszerek analizise. Mivel a QP modelleket a matema-
tikai fizikdaban vezették be, nem volt kapcsolédasi pontjuk a rendszer-
és iranyitaselmélettel. Tovabba a modellek egyszerti matrixos szerkeze-
tének ellenére kevés szamitasi modszer allt rendelkezésre rendszerana-
lizishez. FEzért természetes modon meriiltek fel a kévetkezo kérdések:
Hogyan lehet a rendszerosztalyt fizikai és miszaki rendszerek modelle-
zésére és analizisére felhaszndlni? Tudunk-e olyan szamitési algoritmu-
sokat kidolgozni modell-analizisre vagy szabdlyozotervezésre, amelyek
kihasznaljak a QP rendszerek egyszeri strukturajat?
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2. Tomeghatas kinetikaju reakciéhal6zatok analizise. Mivel gya-
korlatilag nem voltak elozetes irodalmi eredmények megadott tulajdon-
sagu dinamikusan ekvivalens hdlozatok szisztematikus kiszamitasaval
kapcsolatban, ezért a dinamikus ekvivalencia és fontos kvalitativ di-
namikai tulajdonsagok strukturafiiggése ismeretében ez a problémakor
mindenképpen érdekesnek és perspektivikusnak igérkezett. Kiaknazha-
tonak latszott tovabba az, hogy a kinetikus rendszerek a QP modellek
egy specialis részosztalyat alkotjak.

3. A vizsgalt rendszerosztalyok hamiltoni reprezentacidja. A ha-
miltoni rendszerleiras jelent6ségét latva kihivast jelentett ezen az inten-
ziven kutatott teriileten, hogy hogyan alkalmazhato ez a struktura QP,
LV és kinetikai rendszerekre, és hogyan hasznalhaté fel rendszeranali-
zisre.

2. Az alkalmazott eszk6zok és mdodszerek
Linearis és bilinearis matrixegyenlotlenségek

Linedris matrixegyenlétlenségnek (LMI-nek) nevezziik a kovetkezo alaki egyen-
16tlenségeket:

m
F(x)=Fo+ Y ;F; <0, (1)
i=1
ahol x € R a valtozo, és F; € R™ "™, i =10,...,m adott szimmetrikus mat-

rixok, és ‘F(x) < 0" az F(x) matrix negativ szemidefinitségét jeloli. Fontos
tulajdonsag, hogy a {z | F'(z) > 0} halmaz konvex, igy az LMI-k eszkozt je-
lentenek konvex halmazok karakterizalasara is. Az iranyitaselméletben mar
az 1960-as években felismerték az LMI-k kdzponti jelentoségét fontos stabili-
tasvizsgalati és szabdlyozdtervezési feladatok megolddsaban [4]. Az 1980-as
évek végétol latvanyosan fejlodo belsopontos optimalizalasi algoritmusok az
LMI-k rendkiviil hatékony megoldasara adnak lehetoséget.
A bilineéris matrixegyenlétlenségek (BMI-k) dltalanos alakja az alabbi:

p p p

(Z)—FZiEkG;{—I—ZZZEkIjKIZ{jSO, 1=1,...,q (2)
k=1 k=1 j=1

ahol x € RP a valtozo, ill. }'{, k=0,....,p,i=1,...,q és Kij, k,j =

1,...,p, © = 1,...,q szimmetrikus kvadratikus matrixok. Ismert, hogy a

BMI-k megoldasa altalanos esetben NP-nehéz.
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Vegyes egész értékii linearis programozas és propozicios kalkulus

Egy k valtozot és p korlatozo feltételt tartalmazo vegyes egész értékii linearis
programozasi feladatot (MILP feladatot) a kovetkezé alakban irunk fel, ahol
y € R” jeloli a dontési valtozé vektorat:

min cTy

a kovetkezo korlatozasokkal:

Ay = b1, Agy < by,

Li<yi<wu;, 1=1,...,k

yj egész, ha jel, I C{l,... k},
ahol ¢ € RF, A; € RP¥F Ay € RP2XF és py + po = p. Az MILP problémak
megoldasa a BMI-khez hasonléan altalanossagban NP-nehéz, de a rendelke-
zésre all6 numerikus megolddk egy korlatozott problémameéretig megbizha-
toan mikodnek.

Igen hatékony szamitasi eszkozt jelent, hogy propozicios logikai problé-

mak, ahol egy allitas igazsagat kivanjuk bebizonyitani igy, hogy adottak un.
literalokbol allo osszetett logikai kifejezések is, visszavezethetok MILP prob-

lémak megoldasara oly mdédon, hogy az egyes literdlokhoz bindris valtozokat
rendeliink [19].

Kvazipolinomialis rendszerek

A QP rendszerek kozonséges differencialegyenleteinek alakja a kovetkezo:

m n

Vi = Vi li—l—ZMZ‘ijfjk , 1=1,...,n, (3)
j=1 k=1

ahol y € int(R%}), M € R*" B e R™" [ ¢ R, i =1,...,n, és 1 =

(1 ... 1,)'. Koénnyen megmutathaté, hogy a (3) rendszer z vektorral jelolt

monomjai (z; = [[7_; yfj"”’, j =1,...,m) Lotka-Volterra alaku dinamikaval

rendelkeznek, azaz

Z'Z‘ZZZ'()\Z'—I—ZCLMZ]‘), 1=1,...,m (4)
7=1

ahol A=B-M e R"™*™M X=B-l € RmX1, ajj = [A]z'j7 ANi=[Api=1,...,m.
LV rendszerek egyenstlyi pontjainak stabilitasat leggyakrabban a kovetkezo
un. entropia alaku Ljapunov-fiiggvénnyel vizsgaljak:

m
* * < .
V(z):Zci(zZ-—zi—zZ-ln$>, ¢ >0,i=1,...,m, (5)

1=1
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. ahol z* az LV-rendszer egyenstlyi pontjat jeloli. Kiszamithato, hogy V(z) =
2(z — 2)T(ATC + CA)(2 — 2%), ahol C = diag(cy,...,cn) > 0, {gy az LV
és a hozza tartozo QP rendszer globdlis stabilitasa bizonyithato egy LMI

diagonalis megoldhatosagaval.
Altalanositott (disszipativ) hamiltoni rendszermodellek

Autonom esetben egy dinamikus rendszerhez tartozé altalanositott hamil-
toni strukturat az alabbi forméban alkalmazzuk:

i = (J(x) — R(x))H; (), (6)

ahol x € R", H : R" — R a Hamilton-fiiggvény, J(z) n x n-es ferdén szim-
metrikus métrix, amely az energiamegmaradast irja le, R(z) = R! (z) pedig
a disszipaciés matrix. A Hamilton-fiiggvény idébeli derivaltja a kovetkezo:

M = Ho(2)(J () = R(2))Hy (2) = Holw)J (2)Hy (2) =Ho () R(2)Hy (o),

0

amibol lathatd, hogy megfelel6 geometria esetén a Hamilton-fiiggvény Ljapunov-
fiiggvényként hasznéalhato.

Tomeghatas kinetikaju biokémiai reakciéhalézatok
A disszertacioban vizsgalt kinetikus modellek a kovetkezd halmazokkal ka-
rakterizalhatok legtomorebben:

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

2. C ={Cy,...,Cy} akémiai komplexek halmaza, ahol a komplexek forma-
lisan az anyagok nemnegativ (egész) egyiitthatokkal valé linedris kom-
binacioi.

3. R =A{(C;,Cj) | C;,C; € C, és C; — C; atalakulds torténik a halézatban}
a reakciok halmaza.

A fenti leirdsbdl természetes modon konstrudlhaté a reakcidhalézatokhoz
rendelt iranyitott, sulyozott reakciograf, amelynek csiucsai az egyes komple-
xekhez tartoznak, irdnyitott élei reprezentaljak a reakciokat, az élek sulyai
pedig a reakcidsebességi allandok. Egy reakciohalézatot reverzibilisnek ne-
veziink, ha (C;,C;) € R esetén (C;,C;) € R, ill. gyengén reverzibilisnek
hivunk, ha minden komplex legalabb egy iranyitott korén helyezkedik el a
reakciografban. Az egyes anyagok koncentracidéjanak dinamikajat a kovet-
kez6 differencialegyenlettel irhatjuk le:

=Y A -9Y(x) (7)

6
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ahol = € R" az egyes anyagok koncentraciéit tartalmazo allapotvektor, Y €
R™ "™ tartalmazza a komplexek sztochiometriai egyiitthatéit, A, € R™*™
pedig a reakcidgréafot leird in. Kirchhoff-métrix (nempozitiv diagonalis és
nemnegativ off-diagonalis elemeket tartalmazé oszlopmegmaradasi matrix).
Tovébba j(z) = [[iL; x?fij, j = 1,...,m. Hangsilyozni kell, hogy (7)
rendszermodellt az eredeti kémiai motivaciotol kissé eltavolodva altalanos
nemnegativ dinamikus rendszereket leir6 rendszerosztalynak tekintjiik, és
altalaban nem koveteljiik meg, hogy kémiai szempontbdl értelmes reakcio-
mechanizmust irjon le, azaz a termodinamikabdl ismert korlatozo feltételek
egy részének teljesiilését (pl. komponenstomeg-megmaradas) nem irjuk elé.
Kémiai reakciohédlézatok egyik fontos jellemzGje a deficiencia (nemnegativ
egész érték), amely kizardlag a halézat struktirdjatol és a kémiai komplexek
Osszetételétdl fiigg [9].

Az (YD), A;{l)) és (Y2, A;f)) parok altal megadott reakciohalézatokat di-
namikusan ekvivalensnek nevezziik, ha

v ADyW (@) =y O AP O () = f(2), Vo e RE, (®)

ahol Y0 e R"*™ nemnegativ egész elem(l matrixok, A](j) pedig Kirchhoff
matrixok i = 1, 2-re, tovabba

W@ = La ™, =2 =1 m 9)

k=1

Ebben az esetben (Y1), Ag))—t (Y, Agf)) egy lehetséges realizécigjanak ne-
vezzik (és megforditva). A dinamikus ekvivalencia kiterjesztése a reakciéha-
l6zatok linearis konjugaltsaga, ahol megengedjiik, hogy az egyes realizacidk
differencidlegyenleteinek megoldasai kozott egy nemtrivialis lineéris transz-
formacio legyen.

A reakciohélozatok elméletének ismert erés eredményei (pl. Zéré és Egyes
deficiencia tételek, tobb egyensulyi pont létezésének strukturalis feltételei,
koncentraciok abszolit stabilitasa stb.) tovabb erdsitik az egyes dinamiku-
san ekvivalens (vagy kvalitative "hasonld”) strukturdk keresésének jelentosé-
gét, hiszen konnyen megmutathatd, hogy a reakcidhalézati modellek olyan
alapveto de lényeges dinamikai kévetkezményekkel jaro tulajdonsagai mint
a (gyenge) reverzibilitds, a grafkomponensek szama, részletes és komplex
kiegyensulyozottsag vagy a deficiencia realizacios tulajdonsagok, azaz val-
tozhatnak az egyes dinamikusan ekvivalens vagy linedrisan konjugalt reali-
zaciokban.
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3. ij tudomanyos eredmények

Az értekezésben bemutatott 1Gj tudomanyos eredményeket az alabbi tézi-
sekben foglalom 06ssze!. Az egyes tézispontok utdn megadom a hozzdjuk
kapcsoldédé publikacidk listajat is.

1. Kvazipolinomialis rendszerek analizise
Uj eredményeket értem el kvazipolinomidlis rendszerek dinamikai ana-
lizisének teriiletén.

(a) Megmutattam, hogy egy Lotka-Volterra rendszer megadott egyen-
sulyi pontja pontosan akkor globalisan stabil a pozitiv orthans-
ban egy, az irodalomban gyakran alkalmazott in. "entrépiaszeri”
Ljapunov-fiiggvénnyel, ha az egyensulyi pont kornyezetében létezik
disszipativ hamiltoni struktira, ahol a Hamilton-fiiggvény diagona-
lis kvadratikus alak.

(b) Megmutattam, hogy a kvéazipolinomialis rendszerek stabilitasdanak
vizsgalatahoz gyakran alkalmazott allapotfiiggo ido-atskalazasi transz-
formécio kiszamitasa bilinearis matrixegyenlotlenség megoldasara
vezet, ahol az ismeretlenek a Ljapunov-fiiggvény egyiitthatoi és az
ido-atskalazasi transzformacié paraméterei.

A tézisponthoz kapcsolodo publikdciok: [C1], [C2], [J2], [C3], [J3], [C4].

2. Tomeghatas kinetikaji reverzibilis kémiai reakciéhalézatok ha-
miltoni leirasa
Megmutattam, hogy linedrisan fiiggetlen reverzibilis reakcié-parokat tar-
talmazo tomeghatés kinetikaju reakciohalozatok globalis hamiltoni és az
egyensulyi pont kornyezetében lokélis disszipativ hamiltoni strukturaval
rendelkeznek egy megfelelden transzformalt allapottérben.

A tézisponthoz kapcsolodo publikdciok: [C5], [C6], [BC1], [CT], [J4], [J5].

3. Reakcidhalézatok stirii és ritka realizaciéi és ezek tulajdonsa-
gai
Adott komplexhalmazt feltételezve, tomeghatas kinetikdju reakciéha-
l6zatok stirti és ritka dinamikusan ekvivalens realizaciéit definidltam,
amelyek maximalis ill. minimalis szamu nem nulla reakcidsebességi al-
landot tartalmaznak. A stirt és ritka realizacidk fontos tulajdonsagait
mutattam meg.

LA tézispontok megfogalmazasénal torekedtem arra, hogy csak azokat az eredményeket szerepeltessem, ame-
lyek elérésében meghatarozé szerepem volt.
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(a) Numerikus eljardst adtam kinetikai rendszerek dinamikusan ekvi-
valens siri és ritka realizacidinak meghatarozasara. A problémat
vegyes egész értékll programozasi feladatként irtam fel, ahol a foly-
tonos valtozok a nemnegativ reakcidésebességi egyiitthatok, mig a
célfiiggvény az ezekhez rendelt binaris valtozok pozitiv ill. negativ
Osszege. A tomeghatds kinetika jellemzo6it linearis korlatozé felté-
telként vontam be az optimalizacios feladatba.

(b) A stirii és ritka realizdaciok kovetkezd tulajdonsagait mutattam meg.
(i) A stird realizaciok grafszerkezete egyértelmii. (ii) Egy kinetikus
rendszer barmely dinamikusan ekvivalens realizaciéjanak sulyozat-
lan irdanyitott reakcidégrafja a strd realizacio sulyozatlan iranyitott
reakcidgrafjanak részgrafja. (iii) Egy kinetikus rendszer reakcié-
grafjanak szerkezete egyértelmii pontosan akkor, ha stiri és ritka
realizacidjanak szerkezete megegyezik.

Ezeket az eredményeket kinetikai rendszerek egyszeri korlatozasok-
kal ellatott realizacidira is kiterjesztettem, ahol a lehetséges reakciok
egy részhalmazat kizarjuk a halézatbdl.

A tézisponthoz kapcsolodo publikdciok: [C8], [J6], [J7], [BC2], [C9], [J§],
[JA1].

. Kivant tulajdonsagokkal rendelkez6 dinamikusan ekvivalens és
linearisan konjugalt reakciohalézati realizacidok kiszamitasa
Elsoként adtam optimalizacion alapulé numerikus eljarasokat egy adott
reakciohalozattal vagy kinetikus rendszerrel dinamikusan ekvivalens ill.
linearisan konjugalt és bizonyos megadott tulajdonsagokkal rendelkez6
reakciohalézatok kiszamitasara. A szamitasok soran a kémiai komple-
xek halmazat elére megadottnak tételeztem fel.

(a) Vegyes egész értékii programozéason alapulé numerikus médszert ad-
tam a megadott halmazbdl minimadlis ill. maximaélis szamu komp-
lexet tartalmazé dinamikusan ekvivalens realizaciok kiszamitasara.

(b) Vegyes egész értékii programozason alapulé numerikus eljardst ad-
tam dinamikusan ekvivalens reverzibilis reakciohalézatok kiszami-
tasara.

(¢) Megmutattam, hogy a dinamikusan ekvivalens részletesen kiegyen-
sulyozott és komplex kiegyensulyozott realizaciék kiszamitasa line-
aris programozasi feladat megoldasara vezet, ahol tovabbi bemend6
paraméter a rendszer egy tetszoleges pozitiv egyensulyi pontjanak
értéke.
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(d) Numerikus megoldédst adtam dinamikusan ekvivalens gyengén rever-
zibilis reakciéhalozati realizaciok kiszamitasara. A modszer véges
szamu vegyes egész értékli programozasi 1épésen alapul. Megmu-
tattam tovabba, hogy az algoritmus polinomialis idejlire javithaté.

(e) Megmutattam, hogy strii és ritka linedrisan konjugalt reakciohé-
lozatok kiszamitasa megoldhatd vegyes egész értékii programozasi
feladatként. A linearis konjugacios transzformacié paraméterei to-
vabbi ismeretlenként jelennek meg az optimalizalasi feladatban. A
kiterjesztés segitségével egyetlen optimalizalasi lépésen alapulé meg-
oldast adtam linearisan konjugalt gyengén reverzibilis reakcioha-
lézatok kiszamitasara, amely specidlis esetként (identikus allapot-
transzformacié esetén) magaban foglalja a dinamikus ekvivalenciat.

A tézisponthoz kapesolodd publikaciok: [BC2]|, [J20], [J9], [J10], [J8],
[C10], [JA1], [J11].

4. Az eredmények alkalmazasa és jelentOsége

A QP rendszerekkel kapcsolatos analizis eredményeit felhaszndlva moédszert
adtunk stabilizalé szabdlyozé tervezésére, ahol a visszacsatolas kiszamitasa
BMI-k megoldésara vezet [C3, J15]. A QP alakba transzformalt modell kvad-
ratikus stabilitasi tartomanyanak meghatarozasaval hatékonyan vizsgaltuk
egy valés mérések alapjan identifikdlt nemlinearis gazturbina modell zérd
dinamikéjdnak stabilitdsat [C2, J16]. Szamitasi algoritmust adtunk ezen
kiviil QP modellek legalabb egy valtozoban explicit invariansainak megkere-
sésére, amellyel el6zoleg még nem leirt mozgasallandokat is meghataroztunk
néhany, az irodalomban gyakran vizsgélt rendszerhez [J14]. Ugyanezzel az
algoritmussal tudtuk igazolni bizonyos fermentaciés folyamatokat leiré mo-
dellek nemlinearis értelemben vett iranyithatosaganak hianyat is, amelyhez
el6zoleg az iranyithatdosagi disztribiicio teljes integralasara volt sziikség [J12].
A dinamika polinomialissa alakitasa lehetéséget ad GnRH neuronmodellek
identifikalhatosaganak vizsgalatara és hatékony paraméterbecslési eljarasok
kidolgozasara is [J17, J19, C11, C12, C13].

A hamiltoni leiras segitségével javaslatot adtunk kinetikus rendszerek
passzivitas alapu szabdlyozasahoz [C4, C5, J4]. A reakciohalozatok kiilon-
b6z6 realizacioihoz kapcsoldodd moédszerek lényeges elorelépést jelentenek a
dinamikus rendszerek kinetikus realizacidéinak szamitasi gyakorlataban, hi-
szen segitségiikkel a modellek fontos strukturalis tulajdonsdgai hatarozhatok
meg. A bemutatott moddszerekkel eldontheto egy reakcidhalézat szerkezeti
egyértelmiisége adott komplexhalmaz esetén, amelynek példaul fontos iden-
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tifikalhatosagi kovetkezményei vannak [JA1]. A dinamikus ekvivalenciat
vizsgald modszerek emellett megadjak a szintézis probléma egy lehetséges
megkozelitésének legfontosabb épitokoveit is, amikor egy adott polinomialis
dinamikat szeretnénk (redlis) reakciohédlozattal el6éllitani.
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