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1. Bevezetés

Barmely eszkoz vagy rendszer fejlesztéséhez és/vagy tizemeltetéséhez
sziikséges a lehetséges allapotok valamilyen szint{i ismerete. A kiilon-
b6z6 események, illetve az ezeket leiré mennyiségek kozotti kapcsolatok
feltardsara és értelmezésére széles korben sikerrel alkalmaznak kvanti-
tativ matematikai modelleket. Bar ezek a modellek a valésdgnak csak
bizonyos kiemelt aspektusait irjak le, a gyakorlati alkalmazasok soran ez
az esetek tobbségében elegendo.

Az €16 szervezetek és egyéb bonyolult rendszerek miikodése altala-
ban komplex folyamatokkal irhat6 le. Ennek valtozoéi idében és/vagy
térben valtozdé mennyiségek, melyeknek modellezésére altalaban dinami-
kai rendszereket alkalmaznak. Ennek eredményeként a rendszerbioldgia
teriiletén belill is gyakran alkalmazott és intenziven kutatott az ilyen
tipust modellek elmélete.

Szamos valds problémat leird rendszer, mint példaul gazdasagi, po-
pulacié dinamikai vagy biokémiai modellek esetén a valtozok csak nem-
negativ értékeket vehetnek fel, ezért az ilyen folyamatok megértéséhez a
nemnegativ rendszerek elméletének alkalmazdsa sziikséges [1]. Egy dina-
mikai rendszert nemnegativnak neveziink, ha nemnegativ kezdeti érték
esetén a trajektoridk nem lépnek ki a nemnegativ ortdnsbol. (Amennyi-
ben a valtozok pozitivitdsa is teljesil, pozitiv rendszerrsl beszéliink.)
Dinamikai rendszerek egy széles osztalya transzformalhaté a4t nemnega-
tiv rendszerré; ilyen modellek esetén a koordinatdk nemnegativ ortansba
valé eltolasaval majd a modell tovabbi transzforméaciojaval elérhetd, hogy
a trajektoridk egy megadott tartomdnyban maradjanak [2].

A nemnegativ rendszerek egy ennél specialisabb osztalyat alkotjak a
kvézipolinomidlis (QP) rendszerek. Ezt a rendszermodellt Brenig defini-
alta elészor 1988-ban [3], és igazolta, hogy a sima dinamikai rendszerek
jelentés része algoritmikusan attranszformalhaté QP modell alakra. Ezen
moédszer alkalmazasdval a QP rendszerek egy sokkal szélesebb modell-
osztaly karakterizdlasara valtak alkalmassa.

Ha egy rendszermodellt leird dinamikai egyenletrendszer elemei to6bb-
valtozos polinom alakban is megadhaték, akkor a modellt polinomidlis
rendszernek nevezziik. Jelen dolgozat célja a polinomidlis rendszerek egy
specialis osztalyat alkotd, a tomeghatas kinetikaval jellemezhetd kémiai
reakciéhédlézatok dinamikdjat leiré kinetikus rendszerek strukturalis és
szamitasi analizise. Specialis tulajdonsagaik ellenére a kinetikus rend-
szerek modellezés szempontjabdl igazan sokoldalt eszkozok, és megfelel
modelltranszformaciok hasznalataval a legtobb nemnegativ rendszermo-
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dell attranszformélhaté kinetikus alakra [3, 4].
A dinamikai rendszerek kiloénbo6z6 tipusai, a kozottik 1év6 viszony
illetve a legfontosabb transzformaciok az 1. dbran lathatok.

dinamikai rendszerek eltolas és QP bedgyazds

nemnegativ rendszerek

kvazipolinomialis rendszerek monomialis dinamika
nemnegativ polinomialis rendszerek ‘ idéatskalazas
kinetikus rednszerek $

‘ Lotka-Volterra rendszerek ‘

1. dbra. Dinamikai rendszerek osztdlyai és lehetséges transzformacioik.

Tomeghatas kinetikdval jellemezhet6 kémiai reakciohalézatokat ere-
detileg csak kémiai és biokémiai folyamatok dinamikai modellezése soran
alkalmaztak. Ezek a modellek azonban dinamikai jelenségek széles skala-
janak leirasara alkalmasak, ezért ma mar szadmos méas természettudoma-
nyi és miiszaki teriileten is alkalmazzak 6ket, példaul komplex hélézatok,
szallitési feladatok vagy jarvanyok terjedésének modellezésére [5, 2].

A kinetikus rendszerek osztalya kémiai reakciohalézatokkal definidl-
haté, a kinetikus tulajdonsag ellenérzéséhez azonban nem sziikséges egy
a dinamikat ténylegesen realizalé kémiai reakciéhilézat megadésa, ele-
gendd megvizsgdlni a monomiélis egyiitthatdk eléjelmintdzatat [6].

Ismert, hogy egy kinetikus rendszernek altalaban t6bb kiilonb6z6 re-
alizacidja is van. Ezt a jelenséget makro-ekvivalencianak vagy dinamikus
ekvivalencidnak nevezziik [7]. A dinamikus ekvivalencia egy a dolgozat-
ban is vizsgalt dltalanositasa az igynevezett linedris konjugaltsag. Ebben
az esetben egy pozitiv definit diagonalis transzformaéciét alkalmazunk
az allapotvaltozok terében [8]. Konnyen lathatd, hogy a transzformécid
megérzi a rendszer kinetikus tulajdonsagat és az olyan alapvetd kvalita-
tiv dinamikai tulajdonsagokat is, mint a stabilitds, az egyensulyi pontok
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multiplicitdsa vagy a megolddsok korlatossdga. A paraméterek transz-
formalasabdl fakad6 nagyobb szabadsagi foknak kdszonhetéen azonban
altalaban nagyobb a lehetséges realizdciék szama mint dinamikus ekvi-
valencia esetén.

A reakciéhélézatok reprezentalhatok egy élstulyozott irdnyitott graf,
az ugynevezett Feinberg-Horn-Jackson graf alkalmazasaval is. Ez a graf
alkalmas a reakcidohalozatban lezajlé reakciok illetve a halézat egyéb szer-
kezeti jellemzoinek dbrazolasara. Egyes esetekben a hélézat dinamikai és
strukturalis tulajdonsdgai kapcsolatban dllnak egymassal, fiiggetlentl a
reakcidsebességi allanddk tényleges értékeitol. Az 1970-es évek 6ta ennek
a kérdésnek a vizsgalata jelent6s kutatasi teriletté fejlodott, és szamos
gyakorlati és elméleti eredmény sziiletett a témédban [7].

Egy adott polinomidlis rendszer kinetikus tulajdonsidgédnak eldonté-
sére létezik egy szimbolikus mddszer is, amely meghatarozza a dinamikai
egy specidlis realizacidjit, az ugynevezett kanonikus struktirat [6]. Az
ettdl kiillonb6zd realizacidk kiszamitasahoz azonban mas mddszerek al-
kalmazasara van sziikség.

A kémiai reakciéhalézatok egyszerli algebrai struktiraként definidl-
haték, mely lehet6vé teszi a modell dinamikai és strukturdlis vizsgalatara
[9, 1] vagy akér irdnyitdsara [10] is alkalmas hatékony szdmitdsi médsze-
rek tervezését. Egy adott kinetikus rendszer realizaciéi linearis egyenle-
tek és egyenlGtlenségek segitségével karakterizalhatok, igy vizsgalatukra
megfelel§ szamitasi modszer a linedris optimalizacié. A modell egyszerii-
ségét kihasznalva pedig mar szamos olyan moédszert kifejlesztettek, me-
lyek alkalmasak specidlis tulajdonsidgokkal rendelkez6 — pl. siir{i/ritka,
komplex kiegyensilyozott, gyengén reverzibilis vagy minimalis deficien-
cidju — linedrisan konjugélt illetve dinamikusan ekvivalens realizaciék
meghatarozasara.

2. Alapveto6 fogalmak és jelolések

Az alabbiakban a tézis téméjahoz kapcsolodé legfontosabb fogalmak
és eszkOzOk rovid ismertetése olvashaté.

A polinomiélis rendszerek dltalanos alakja egy x : R — R” fiigg-
vény, egy M € R"*P egyiitthaté matrix és egy ¢ : R" — RP monom
figgvény éltal definidlhatd, ahol a koordindtafiiggvények ¢, (z) = xf]
alakban adhaték meg és B;; € N teljesiil minden ¢ € {1,...,n} és
j€{1,...,p} index esetén. A jelolések alkalmazasival egy polinomidlis
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rendszer az alabbi alakban adhaté meg:
&=M - p(x) 1)

Definici6 szerint egy polinomidlis rendszer kinetikus akkor és csak
akkor, ha létezik olyan kémiai reakci6hdlézat (CRN), hogy a két rendszer
dinamikédja megegyezik. Egy kémiai reakciéhalézat harom halmazzal
karakterizalhaté.

anyagok: S={X;|ie{l,...,n}}
komplexek: C={C;, =5 aj;i-X; | aj; € N}
i=1

1=

reakciok: R C {(Cl, j) | Cl',Cj S C}

A (C;, Cj) reakcié intenzitdsét 4, € {1,...m}, i # j index értékek
esetén a k;; € Ry reakciésebességi egyiitthaté hatirozza meg. A
reakcié pontosan akkor megy végbe a halézatban, ha k;; pozitiv.

Egy reakcidhalozat kvantitativ tulajdonsigai specialis matrixokkal is
megadhaték. A komplexek struktirdjat meghatdrozo linearis kombiné-
ciékat az Y € N"*™ komplex kompoziciés matrix kddolja, ahol

Y] =a;  ie{l,....n}, je{l,...,m} (2)

A hélozat struktirdjat pedig a reakcidsebességi egytitthatok alkalmaza-
saval az Ay € R"™*™ Kirchhoff matrix definidlja, melynek elemei az
alabbi alakuak:

kji ha i # j
[Ak]ij Y- Z ki ha < =7 (3)
I=1 1

R? fliggvény irja le, akkor a koncentraciok tomeghatas torvényének meg-
felel6 dinamikéja az aldabbi polinomialis rendszer alakban adhaté meg:

i=Y - Ap-0Y (z) (4)

ahol Y : R® — R™ a CRN monom fiiggvénye. A koordinitafiiggvé-
nyek az egyes komplexeknek felelnek meg és az alabbi képlettel definidl-
hatok:

n

v @) == Ge{l,....m} (5)
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Az (1) polinomidlis rendszer kinetikus, ha létezik egy olyan (Y, Ay)
maéatrixpar altal karakterizalt CRN, hogy az alabbi egyenlOség teljesiil:

M-p(z) =Y - A -9 (2) (6)

Ekkor az (Y, Ay) CRN-t az (1) kinetikus rendszer dinamikusan ekviva-
lens realizacidjanak nevezziik.

A dinamikus ekvivalencia fogalma kiterjesztheté arra az esetre, ami-
kor az x &llapotvéltozén egy T € R™*"™ pozitiv definit diagonélis matrix
altal definidlt transzformécié hat: £ =T~ ! -z, illetve z = T - .

Az (Y, Ai) CRN a transzformdlt modell egy realizicidja, elnevezésben
az (1) kinetikus rendszer egy linedrisan konjugalt realizacidja, ha
létezik olyan T € R™*"™ pozitiv definit diagondlis matrix amelyre az
alabbi egyenlGség teljesiil:

Y Ap Y () =T - M- ®p - () (7)

ahol &7 € RP*P egy T &ltal meghatarozott pozitiv definit diagondlis
matrix. Kénnyen lathatd, hogy a dinamikusan ekvivalens realizdciok a
linedrisan konjugalt realizdciok egy specidlis osztalyat alkotjak, ahol T
az egységmatrix.

Az §,C,R harmas és a k;; 1,5 € {1,...,m},i # j reakciésebességi
egylitthaték altal meghatdrozott CRN reakciégrafja a G(V, E) élsi-
lyozott irdnyitott graf, ahol a w : E(G) — Ry fiiggvény definidlja a
stulyokat és az alabbi feltételek teljesiilnek:

a csucsok a komplexeknek felelnek meg - V@)=c¢
az iranyitott élek reprezentéljék a reakcidkat - FE(G)=TR
az élstlyok a reakcidsebességi egyiitthatok - w((C;,Cj)) = kij

Egy adott él akkor és csak akkor szerepel a reakcidgrafban, ha a hozza
tartozo reakcid, figyelembe véve az iranyitast is, jelen van a reakciéha-
l6zatban, és az él silya a reakciéhoz tartozo sebességi egyiitthato. Az
élsulyozas nélkil definidlt grafot reakcidograf struktiranak nevezziik.

3. Szamitasi modszerek

A kinetikus rendszert formalis leirasanak modositasaval és a komp-
lexhalmaz rogzitésével a (7) egyenlettel ekvivalens aldbbi egyenléséget
kapjuk:

Y -Ay=T"1' M (8)
5



ahol Ay, = Ay - Uy~ ! szintén egy Kirchhoff métrix, mely ugyanazt a
reakciograf strukturat reprezentalja mint Ag. Mivel az Y és M métri-
xok rogzitettek, a fenti egyenlet mindkét oldala linearis fiiggvény. Ennek
alapjan, illetve a matrixok tulajdonsagait leir6 egyenl6tlenségek felhasz-
néalasdval megadhatd a linedrisan konjugalt realizdcidkat meghatarozd
linedris programozasi modell.

A modell paraméterei az M és Y matrixok, melyek karakterizaljak
a kinetikus rendszert és a rogzitett komplexhalmazt. Az optimalizacios
valtozok pedig az Ay, és T~ métrixok elemei. Ezek az értékek kdzvetleniil
meghatarozhatdk az egyenletekbdl és egyértelmiien definialjak a kiszami-
tott reakciéhélozatot. A (9) egyenlet a linedris konjugéltsig teljesiilését
biztositja, a (10), (11) és (12) egyenletek pedig ahhoz sziikségesek, hogy
az Ay és T métrixok megfeleljenek a definiciéjukban megadott tulaj-
donsagoknak.

YA, —T7 M =0"m )
Z[Ab]ji = —[Ap)si ie{l,...,m} (10)
gt

[Ap]i; >0 i,je{l,...,m}, i #j (11)
[Ty >0 le{l,...,n} (12)

Specialis realizaciok meghatarozasa esetén kiegészithet6 a modell to-
vabbi linearis korlatokkal, illetve ennek megfeleléen definidlhaté az op-
timalizdciét meghatarozo linearis célfiiggvény is.

LP probléméak megoldasara tobbféle polinom idejli algoritmus léte-
zik, az els6 bizonyitottan helyes megoldas a Dantzig altal 1947-ben kifej-
lesztett szimplex médszer, mely a legtobb gyakorlati alkalmazés esetén
polinom id6ben lefut. Késébb mas mddszereket is kidolgoztak linearis
programozési feladatok hatékony megoldasara, ilyen példaul a criss-cross
algoritmus vagy az ellipszoid mddszer [11].

Egyes specidlis realizdciok kiszamitasahoz sziikség lehet folytonos
és egészértékl valtozok egyideji alkalmazédsara, igy a probléma kevert
egészértékil programozasi (MILP) feladatként irhat6 fel. Ez azonban NP-
teljes probléma, mely a gyakorlati alkalmazasok szempontjabdl azt je-
lenti, hogy kiszamitdsara nem létezik hatékony algoritmus, csak kozelité
megoldasok, mint pl. az LP relaxalt megoldésa, vagy pontos de nem poli-
nom ideji megoldasok, mint az elvagé stk modszere illetve a korlatozas és
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szétvalasztds mdodszere. Mivel a kizarélag folytonos valtozokat hasznéald
LP problémdak megoldasara lényegesen hatékonyabb algoritmusok 1étez-
nek, a modellek felépitése soran érdemes keriilni az egészértékii valtozdk
alkalmazasat.

4. Uj tudomanyos eredmények

A sliril realizaciok kiszamitasa els6é megkozelitésben kevert egészér-
téki (MILP) probléma alakban irhaté fel. Az irodalomban taldlhaté
megoldasok azonban vagy nem igazdn hatékonyak, vagy bar polinom
id6t igényelnek, de csak bizonyos feltételek esetén mitkédnek. Konvex
geometriai eszkozok alkalmazésaval azonban hatékonyan megoldhaté ez
a probléma. A kapcsolédd eredmények az I. Tézispontban vannak meg-
fogalmazva.

A gyengén reverzibilis CRN realizaciok egy intenziven vizsgalt osz-
taly, mivel esetiikben kapcsolat van a CRN strukturdlis és dinamikai
tulajdonsagai kozott. Ebben a témaban az egyik legfontosabb eredmény
a Zéré deficiencia tétel, mely szerint a gyengén reverzibilis és nulla defici-
enciaju realizacidk lokalisan, és egyes specialis esetekben globalisan stabil
egyensilyi ponttal rendelkeznek, fiiggetleniil a reakcidsebességi egyiitt-
hatdok tényleges értékeitol. Emiatt hasznos lehet egy olyan moddszer ki-
dolgozasa, amely alkalmas egy kinetikus rendszer linearisan konjugélt
gyengén reverzibilis realizacidinak kiszamitasara. Az eredmények a II.
Tézispontban vannak Osszefoglalva.

A fenti specidlis esetek kezelése utan természetes médon adodik a
kérdés: Létezik olyan hatékony szamitasi médszer, amely meghatarozza
az Osszes olyan reakcidgraf strukturat, amelyek egy adott kinetikus rend-
szer linedrisan konjugédlt CRN realizacidit reprezentaljak? A vélasz igen,
a dolgozatban két ilyen algoritmus is bemutatasra keriil. A kapcsol6dd
eredmények a III. Tézispontban vannak felsorolva.

Definialhato a kinetikus rendszerek egy olyan altaldnositott modellje,
amelyben a paraméterek bizonytalansaga illetve hozzdadott linedris kor-
latok egyarant értelmezhet6k. Amennyiben az ismeretlen paraméterek
lehetséges értékei egy konvex poliéderrel reprezentalhatok, a hasonlé mo-
dellstrukturabdl adéddan szamos altaldnos kinetikus rendszerekre vonat-
kozé eredmény alkalmazhaté a bizonytalan kinetikus modellek esetére is.
A kapcsolédo eredmények a IV. Tézispontban vannak megfogalmazva.



I. Tézispont: Geometriai eszkozok haszndlatdval kinetikus rend-
szer stri realizdciojdra vonatkozo uj eredményeket igazoltam.
A realiziciok az Euklideszi tér pontjaiként reprezentédlva egy konvex po-
liédert hataroznak meg, ez a tulajdonsag pedig szamitasi szempontbdl is
alkalmazhaté.

I.a Tézispont: Igazoltam, hogy egy rogzitett komplexhalmazon
definidlt, véges sok linedris korldttal kiegészitett kinetikus rend-
szer stiri linedrisan konjugdlt realizdcidja szuperstruktirdt al-
kot a korldtos modell realizdcioinak halmazdban.

A disszertaciéban bemutatott algoritmusok helyessége a siir(i realizaciék
szuperstruktira tulajdonsidgan alapul.

Az eredmények részletes lefrasa a [13], [17], [18] cikkekben, illetve a dol-
gozat 3.1 alfejezetében talalhato.

I.b Tézispont: Kifejlesztettem egy uj algoritmust, amely poli-
nom idében meghatdrozza egy rogzitett komplexhalmazon defi-
nidlt, véges sok linedris korldttal kiegészitett kinetikus rendszer
egy stri linedrisan konjugdlt realizdciojdt.

A moédszer elénye, hogy linearis optimalizaldsi eszkozoket hasznal egész-
értékil valtozok alkalmazasa nélkil, nem igényli a valtozdék semmiféle
korlatozasat és tetszOleges kinetikus rendszer esetén alkalmazhatd. Be-
bizonyitottam, hogy az algoritmus valéban az adott kinetikus rendszer
strli linedrisan konjugalt, illetve specidlis eseteként a siirti dinamikusan
ekvivalens realizaciéjat hatarozza meg. Ez az algoritmus szubrutinként
alkalmazasra keriil a II, ITL.a, III.b és IV.b Tézispontokban szerepld al-
goritmusokban.

Igazoltam tovabbd, hogy a valtozdkhoz definialt tetszoleges fels6 korlatok
esetén a linedrisan konjugalt realizdacidkat reprezentalé reakcidégraf struk-
turak halmaza azonos a korlatozéas nélkiili modellhez tartozé struktirak
halmazaval, igy a korlatos valtozdkat alkalmazo szamitogépes implemen-
taciok minden esetben helyes eredményt adnak.

Az eredmények részletes lefrdsa a [13], [17] cikkekben, illetve a dolgozat
3.2 alfejezetében talalhato.

II. Tézispont: A [12] cikkben bemutatott mddszert dltaldnositva
megadtam egy olyan algoritmust, mely egy adott kinetikus rend-
szer egy linedrisan konjugdlt gyengén reverzibilis realizdciojdt
hatdrozza meg.

Bizonyitottam, hogy az algoritmus polinom id6ben kiszamitja a kineti-
kus rendszer stirti gyengén reverzibilis linearisan konjugalt realizaciéjat,
amennyiben ilyen létezik.



Igazoltam tovabba, hogy a kiszamitott siirli gyengén reverzibilis realiza-
cié szuperstruktarat definial a kinetikus rendszer Gsszes linedrisan kon-
jugdlt gyengén reverzibilis realizaciéinak halmazaban.

Az eredmények részletes lefrdsa a [13], [17], [18] cikkekben, illetve a dol-
gozat 4. fejezetében talalhato.

II1. Tézispont: Uj eredményeket bizonyitottam egy adott kine-
tikus rendszer Osszes lehetséges strukturdlisan kilonbozd line-
drisan konjugdlt realizdcidira vonatkozéan.

II1.a Tézispont: Igazoltam egy 1j algoritmus helyességét, amely
egy rogzitett komplexhalmazon definidlt kinetikus rendszer line-
arisan konjugdlt realizdcidit reprezentdlo 6sszes lehetséges re-
akciogrdaf struktirdat meghatdrozza.

Ez az algoritmus az irodalomban megtalalhat6 els6 megoldas adott ki-
netikus dinamika 0sszes lehetséges realizalé strukturainak meghataroza-
sara. A lehetséges strukturak nagy szdma miatt a teljes futasidé exponen-
cialis, azonban igazoltam, hogy két egymds utani realizacié megtaldlasa
koz6tt mindig polinom id§ telik el. Tovabbi elény, hogy parhuzamos —
pl. tdbbmagos architektiran valé — futtatasra is alkalmas az algoritmus.
Az eredmények részletes leirasa a [14], [19], [20] cikkekben, illetve a dol-
gozat 5.1 alfejezetében talalhato.

III.b Tézispont: Kifejlesztettem egy uj hatékony algoritmust,
amely meghatdrozza egy adott kinetikus rendszer osszes struk-
turdlisan kiilonbozd linedrisan konjugdlt realizdcidit.
Bizonyitottam, hogy ez az algoritmus szintén meghataroz minden olyan
reakcidégraf struktiarat, amelyek egy adott kinetikus rendszer linearisan
konjugalt realizaciéit reprezentaljak rogzitett komplexhalmaz esetén.
Megmutattam tovabba, hogy az algoritmus minden struktiurat csak egy-
szer hatdroz meg, és alkalmas parhuzamos implementalédsra.

Az algoritmus hatékonysiga Osszehasonlitasra kertlt a III.a Tézispont-
ban szereplé algoritmussal, és lathatd, hogy az 14j algoritmus minden
példa esetén tobb mint 80 %-kal kevesebb optimalizacids 1épést hasznal.
Az eredmények részletes leirdsa a [15], [21] cikkekben, illetve a dolgozat
5.2 alfejezetében talalhato.

IV. Tézispont: Uj eredményeket bizonyitottam a bizonytalan ki-
netikus rendszerek egy specidlis vdltozatdra vonatkozdéan, ahol
a paraméterértékek egy konvex poliéder pontjai.

A bevezetett modell a kinetikus rendszerek egy &ltaldanosabb fajtaja,
amely hozzaadott linearis korlatok egy véges halmazat is tudja kezelni.
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IV.a Tézispont: Megmutattam, hogy a stirid realizdcio szuper-
struktira tulajdonsdga a linedris korldtokkal kiegészitett bi-
zonytalan modell esetén is teljesiil.

Ez a tulajdonsag a bizonytalan modell megoldashalmazanak konvexita-
sabol kovetkezik.

Az eredmények részletes leirasa a [16], [22] cikkekben, illetve a dolgozat
6.1.2 alfejezetében taldlhato.

IV.b Tézispont: Igazoltam, hogy a kinetikus rendszer sirid re-
alizdcidjanak, az dllandé reakciok halmazdnak és az 6sszes le-
hetséges struktirdk halmazdnak meghatdrozdsdra kifejlesztett
algoritmusok alkalmazhatok a bizonytalan modell esetén is.
Megmutattam tovabba, hogy a III.b Tézispontban bemutatott Osszes
realizaciok meghatarozasara kifejlesztett algoritmus parhuzamosithato.
Az eredmények részletes leirdsa a [16], [22] cikkekben, illetve a dolgozat
6.2 alfejezetében talalhato.

5. Alkalmazasi lehet6ségek

Az algoritmusok széleskortien felhasznalhaték, akdar més szamitasi
modszerek részeként is. A siri realizaciok szamitasara kifejlesztett mod-
szer mar a disszertaciéban alkalmazasra keriil més algoritmusokban.

A linedrisan konjugalt gyengén reverzibilis realizaciok kiszamitdsara
altalanositott algoritmus a probléma els6 megoldasa, mely varhatéan
1j eredményeket fog generdlni ezen specidlis realizdcidékra vonatkozdan.
Felhasznalhat6 példaul az, hogy az algoritmus altal meghatarozott stirii
gyengén reverzibilis realizacio szuperstruktirat definidl a kinetikus rend-
szer gyengén reverzibilis realizaci6i k6zott. Az algoritmus dltaldnosithatéd
a korlatos kinetikus rendszerek esetére is, ilyen szamitasi 1épésekbdl pe-
dig felépithetd egy olyan algoritmus, amely a kinetikus rendszer minden
gyengén reverzibilis realizaciéjat meghatarozza.

Az 6sszes reakciégraf struktirat meghatarozé algoritmusok alkalmaz-
hatdék olyan specialis tulajdonsidgokkal rendelkezo realizacidok lehetséges
struktirainak meghatarozasara is, amelyek egyébként nehezen karakteri-
zélhatok, ilyenek példdul a ritka realizaciok. Az algoritmusok alkalmaz-
hatok tovabba dinamikan alapulé reakcidhalézat tervezésre is.

A bizonytalan paraméterekkel definialt modell tartogatja a legtobb
alkalmazasi lehetGséget. Egy zajos mérések felhasznalasaval identifikalt
rendszermodell esetén példaul a paraméterek becsiilt értékei alapjan ha-
tarozhaté meg a disszertaciéban definidlt bizonytalan kinetikus rendszer.
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