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1. Altaldnos megjegyzések

A disszertacio kémiai reakci6hdlézatok kiilonb6z6 matematikai leirdsai tulajdonsa-
gaival, és dtalakitasi lehet6ségeivel foglalkozik. A kutatdsok témadja korszer, jol
illeszkedik az aktualis nemzetkozi trendekhez. A tézisek mind a jel6lt tudoméanyos
fokozat szerzése utdni munkain alapulnak. Az értekezés eredményei sok kozle-
ményben jelentek meg, j6 szinvonalt tudoményos foly6iratokban. Ebb&l a szem-
pontbodl az értekezés példaszerti.

Az értekezés a formai kovetelményeket teljesiti, 12147 oldal terjedelmti. Az érdemi

tejezetek hossza 99 oldal, ez mér tartalmazza a j6 szerkezet(i, informativ bevezetést

is (1. és 2. Fejezet). A 3.-6. Fejezetekben vannak az érdemi eredmények, a 7. az

Osszefoglalast és a konkluziot tartalmazza. A dolgozatot 9 oldalnyi fiiggelék egészi-
ti ki, amelyben hasznos kiegészit6 példak szerepelnek.

A dolgozat szerkezete vilagos és helyénval6. Az angolsdg rendben, csak kevés
hibat taldltam (oldalanként néhdnyat), és ezek sem befolyésoltdk a leirtak megérté-
sét. Az egyes fejezetek eredményei mind folydirat cikkekben, illetve konyvfejeze-
tekben jelentek meg. A sajat eredmények elkiilonitése viszont nem megfelels. A
jelolt érdeme, hogy torekedett a teljességre, a dolgozat eredményei dtaddsdhoz
sziikséges részletek tomor 0sszefoglaldsdra. Az abrak segitik a leirtak megértését,
de kivitelezésiik nem szép, a szoveges részben megjelen6tdl eltérd betfitipust, és
talzott méretti karaktereket hasznal a szerzd.

A harmadik fejezet kvazipolinomidlis rendszereket tanulmanyoz. A jellt meg-
mutatta, hogy egy Lotka-Voltera modell pozitiv egyenstlyi pontja pontosan akkor
globdlisan stabilis a pozitiv ortansban egy bizonyos Ljapunov fiiggvénnyel, ha van
lokalisan disszipativ-hamiltoni leirds az egyensulyi pont egy kornyezetében, és a
Hamilton fliggvény diagondlis kvadratikus alak.

A negyedik fejezet igazolja, hogy olyan tomeghatds kinetikdju kémiai reakcio-
halézatoknak, amelyek linearisan fliggetlen reverzibilis reakciéparokbdl allnak,
létezik pszeudo-Hamiltoni leirasuk, illetve az egyenstlyi pont koriil egy lokalisan
disszipativ hamiltoni lefrasuk.
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Az 6todik fejezet stirti és ritka dinamikusan ekvivalens realizaciokat ad meg, és
ezek fontos tulajdonsagait vizsgélja. A szdmitégépes megoldds megfelel6 MILP
leirdsokat hasznélt. A kapott eredmények szerint egy kémiai reakci6hédlézatra: a
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stiri megval6sitas egyértelm{i; egy kinetikus rendszer barmely dinamikusan ek-
vivalens megval6sitdsa stlyozatlan reakcidgrafja a stirti megvaldsitas sulyozatlan
részgréfja; a kinetikus rendszerek reakciégraf szerkezete pontosan akkor egyértel-
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mfi, ha a sfirfi és ritka megval6sitdsok egybeesnek.

Es végiil a hatodik fejezet dinamikusan ekvivalens és linearisan konjugalt reakcio-
hélézatokat hataroz meg kiilonb6z6 kivanatos tulajdonsdgokkal: minimalis- vagy
maximadlis szamu komplexszel, teljesen reverzibilis hdl6zatokat, részletes- és kom-
plex kiegyensulyozott hdlézatokat, és gyengén reverzibilis hal6zatokat.

A bemutatott eredmények fontosak és meglehetésen altalanosak, a kémiai rend-
szerek leirdsa és modellezése teriiletén jol hasznalhatok.

2. Kritikai észrevételek és kérdések

A dolgozatnak két lényeges hianyossagat latom. Az elsd, hogy a jelolt sajat tu-
doményos eredményei nincsenek elkiilonitve. Az egyetlen erre utalé mondat amit
taldltam, az a Conclusions cimfi fejezet labjegyzete (!): I strived to include only
those results in the thesis points where my contribution was essential. Szerin-
tem ez kevés. A szakteriilet minden tovabbi nélkiil megengedi akar az egyszerzds
kozleményeket is, de az elkiilonithetd eredményeket foltétlen. Az értekezés olyan
eredmények leirasdbdl kellett volna, hogy alljon, amelyek tobbsége a jelolt sajat
eredménye, és ezt a publikacidi tarsszerzdi is elismerik. Egy doktori értekezésben
persze lehetnek oszthatatlan kozos eredmények, de ezek — megitélésem szerint —
csak kiegészit6 jellegliek lehetnek. Ha csak olyan eredmények vannak egy érteke-
zésben, amelyekben a jelolt hozzajaruldsa csupén lényegi, akkor ugyanezen dol-
gozattal mas is megkaphatja a palyazott cimet, hiszen neki is lehetnek ugyanezen
eredményei ebben a kategéridban. Szerintem ez elfogadhatatlan.

A kozvetett adatok megnyugtatobb képet mutatnak: a jelolt a sztikebb szaktertilet
elismert folyoirataiban kozolte eredményeit. Ezek a publikaciok (egy fejezethez,
a 4.-hez kapcsolodok kivételével) az elsd szerzds cikkei voltak, és a kutatécsoport
szokésai szerint lathatéan az els6 szerz6séggel az adott publikacié f6 eredményeit
elérét jelolik.

A masik lényegi panaszom, hogy az értekezés lathatéan keriili a pontos megfo-
galmazdast elméleti allitdsokat. Kortilbeliil 4 oldalnyi formalis elméleti allitas van
benne a bizonyitasokkal egytitt —holott a dolgozat {6 tartalma éppen hogy elméleti
jellegi. A jellemz0 eljards az, hogy a pontosan kimondott tulajdonsagok igazoldsa
végett egy példat mutat, azon keresztiil lattatja az Osszefiiggéseket, majd egy
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altaldnos érvényti allitdst mond ki ez alapjan. Inkabb formadlisan leirt foltételek
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mellett érvényes elméleti allitdsokat kellett volna tennie, és ezeket explicit mo-
don bizonyitani. A jeldlt is cafol mastdl szdrmazé — gondolom hasonlé eljardssal
kapott — ilyen megallapitast. Ezek az esetek elkeriilhet6k lennének a formalis tt
kovetésével.

Kisebb jelent6ségti problémak

e A 10. oldalon a vegyes egészértékii optimalizalasi feladat definici6ja helyte-
len: értelemszertien a valtozok egy része egész értékii. A 6. oldalon ez szoveg-
gel helyesen volt megadva. Az elébbi helyen a C reldci6 kell, és I nem lehet
ures.

o A 2.1 Tablazat itt folosleges. Esetleg egy ismeretterjeszté miiben kellhetne.

e A (2.13) egyenletben mar z a valtozo, tehat a 2.3.3 Alfejezet elején 2* kellene
(vagy a (2.11) differencidlegyenlet rendszerre hivatkozni).

e A 15. oldal elején j6 lett volna a symplectic structure definiciéjat is megadni.
Ugyanitt lejjebb ”... concentrated parameter model in the simplest case”?

e Egy egyszerti képlettel leirhat6, barmiféle bels6 bonyolultsagtol mentes érték-
adast nem hivnék algoritmusnak (Algorithm 1).

o A 29.ésa30. oldalon eltérd irasmdédja van a disszipativ Hamiltoni rendszer-
nek.

e A 31. oldal kdzepén a (2.1) hivatkozas helyett (2.11) kellene.

e (3.75) és (3.77) nem egyenletek, nem kellene ezeket a sorokat kiilon beszamoz-
ni.

e (6.16) — (6.20) szamara az i, j indexeket az i > j foltétel mellett korldtozni is
kellene: 7,5 = 1,2,...,m??

e (6.47) nem linedris programozasi feladat, hanem egy lineéris egyenletrend-
szer.

e A 72. oldalon nyilvan vagy minimalizalni, vagy maximalizalni szeretnénk a
reakcidsebességi egytitthatok L1 norméjat.

e A 78. oldalon leirtak ellenére (6.1)-(6.4), (6.73)-6.74) nem ad standard lineéaris
programozasi problémat: ez is egy linedris egyenletrendszer el&jelkorlatok-
kal.

e Table 6.1 val6jaban egy algoritmus. Ennek megfelel6en kellene nevezni is.

e A 84. oldal 4.-5. sordban irt “exactly the same” helyett — gondolom - “iso-
morf” kellene.

e A 85. oldal aljan emlitett optimalizaldsi eljards nem volt kifejtve a 2.5.1 sza-
kaszban.

o A 6.4.2 szakasz elején irtakkal ellentétben a MILP optimalizalasi algoritmus
nem volt kifejtve ebben az alfejezetben. Esetleg a feladat volt kittizve.



e A 6.5.1 Tétel bizonyitasdban dim(Ker Y)-nak nem a becslései, hanem a korlatai
azok, amiket hasznalunk.

o A futasidék megaddasa soran a masodperc jele elé szo6koz kell.

o Az értekezésben a legtobb helyen “numerical procedure/algorithm /method”
helyett “computational” értend®.

e A [30] hivatkozas a szokott rendezés szerint a [32] utdn kellene, hogy kovet-
kezzen, [54] az [52] elé, [59] az [58] elé kellene, hogy kertiljon. [55] és [56]
egyikében az egyik szerz6 neve el van gépelve. Rossz helyen van tovabba
[80], [86], [90], [155] és [156] is. [90]-ben hidnyzik a szerz8k folsoroldsabdl az
"and”. [143] és [144]-ben nem kellene azonos név a szerzének?

o A kiemelt matematikai képletek nagy része utan hidnyzik az irasjel, a pont
vagy a vessz6 — holott a jelolt egyess esetekben ezeket helyesen alkalmazza.

e Ha valami komoly indok nincs, akkor az egy zaréjelben megjelolt hivatkoza-
sokat jobb lett volna névekvd sorrendben megadni.

e Ha konkrét fejezetrdl, szakaszrdl van sz6, akkor azt nagy bettivel kell irni
(példaul Chapter 7, Subsection 2.5.6) — ahogy azt helyenként a jelolt teszi is.

e Amennyiben a szovegben valahol pont szerepel, de nem mondatvégi pont-
ként, akkor ETgX-ben egy \ jelet kell utdna tenni (példaul a i.e. utan).

e A kiemelt matematikai képletekben az olyan irasjelek el6tt, mint a vessz6
vagy a pont, sok helyen van sz6koz — de nem kellene.

Kérdések

1. A [J4]-[J5] cikkek, a 4. fejezet 6 publikacidi alapjan kapott-e tudomanyos
fokozatot azok els6 szerzgje?

2. A gyakorlatilag nulla és a nem zérus megoldasok kozti numerikus (szamito-
gépes?) kiilonbségtételhez (5.21) miért kell a bevezetett e mennyiség?

3. Miért nem lehet € = ¢, (6.16)-ban?

3. Osszefoglalas

A leirtak alapjan Osszefoglaléan megdllapithatom, hogy az értekezés szinvona-
las tudomanyos eredményeket tartalmazé munka, mellyel a jelolt igazolta ku-
tatoi képességét fontos és érdekes tudomanyos kérdések megvélaszoldsa és azok
példakkal valé bemutatdsa terén. Az értekezés megitélésem szerint megfelel az
MTA Doktori Tandcsa altal el6irt kovetelményeknek. Mindezek alapjan javasolom
az értekezés nyilvanos vitdra bocsatasat és sikeres védés esetén a jelolt szamaéra az
MTA doktora tudoményos cim odaitélését.

Szeged, 2012. oktdber 8.
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