Biokémiai reakcioutak szintézise és analdg feladatok megoldasa

Rovid dsszefoglalas

A kutatds témaja - a reakcidutak szintézise - a kémiai ¢és biokémiai reakciok
mechanizmusédnak megértését segiti. A feladat megoldésa, komplexitisa miatt, hatékony
informatikai tamogatas nélkiil elképzelhetetlen. Mindemellett, tobb olyan mérndki feladat is
talalhat6, mely matematikai szempontbdl analdg feladatra vezet.

Az elsd év soran a feladat szakirodalomban rendelkezésre 4ll6 modelljeit és megoldd
modszereit gyljtottik és hasonlitottuk Ossze. A kritikus futdsi id6 miatt vizsgaltuk a
modszerek implementacids kérdéseit is.

A masodik évben azt vizsgaltuk, hogy egyrészt a kiilonboz6é modszerekben hasznalt
modellek ¢és perprezentaciok 4altal hordozott informacié hogyan segit a reakcidutak
meghatarozasat. Masrészt, lehetséges-e¢ tobbféle reprezentdcioban megjelend informaciot
parhuzamosan hasznositani. Harmadrészt, sok megengedett reakciout esetén hogyan lehet a
dominansakat kivalasztani.

A harmadik évben implementaltuk a kiilonb6z6 matematikai modellek dsszefiiggéseit
is kihasznalo altalunk kidolgozott integralt megoldod algoritmusokat. Keretrendszert
fejlesztettiink a megoldasok elemzésére kiilonbozd reprezentaciok szerint. Kidolgoztunk egy
olyan technikat, mely biztositja, hogy kezelhetetleniil sok megoldas esetén csak a leginkabb
valoszinlieket generdljuk, de nem a nagyszdmi megoldas sziirésével, hanem ugy, hogy a
generdlt megoldasok szdmaval ardnyban a futdsi id0 is csokkenjen. Mindemellett
kidolgoztunk egy analog feladat megoldasédhoz sziikséges adaptaciot.

Az egyszemélyes ifjusagi OTKA palyazatban 3 évre Osszesen 1 550 000 forint
tamogatast igényeltem egy szamitogép vasarlasara €s konferencia részvételek tdmogatasara. A
projekt soran 18 publikaci6 sziiletett, koztiik 3 magas impakt faktori tudoményos
folyoiratban, 9 eldadas rangos nemzetkdzi konferencidkon, 1 magyar nyelvii tudomanyos
konferencia eldadéds. Tovabba 4 diplomadolgozat és 1 OTDK dolgozat késziilt a témaban
témavezetésemmel.

Az elért eredmények részletes ismertetése

A reakcidut azonositasra ismert szisztematikus modszerek grafelméleti, lineéris
algebrai vagy konvex elemzésre épiilnek. A linedris algebrai és a konvex elemzd mddszerek
matematikai modellje és megoldasa nagyon hasonlo, kiilonbségiik az, hogy a konvex elemzés
a reakciodutak elemi Iépéseinek nem megfordithatosagat is képes figyelembe venni. A
grafelméleti és linearis algebrai megkdzelitésre ¢€piild0 matematikai modelleket és a
feladatmegoldas lépéseit elemeztiik, kapcsolatukat feltartuk [1, 3].

Vizsgaltuk a megolddé modszerek alkalmazhatosagat és eredményességét gyakorlati
feladatokon [2-5, 8]. A kiilonb6z6 megoldd mddszerek altal szolgéltatott eredmények kozti
kiilonbségeket fontos gyakorlati példdn mutattuk meg [2, 8]. Felhivtuk a szakmai k6zosség
figyelmét a nem megfelelden valasztott modell alkalmazdsanak veszélyeire [8].

A modszerek Osszevetése soran megfogalmaztuk a kiilonbozdé publikaciokban mas-
mas szohaszndlattal leirt, de ekvivalens feladatok halmazat [1]. A feladat exponencialis
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lehetséges informatikai modelljeit (adatszerkezetek, objektum-orientalt modellek) is
elemeztiik [7]. Generikus (sablon alapt) programozas felhasznalasaval javaslatot tettiink a
reakciout szintézis feladat olyan megfogalmazasira C++ nyelven, mely a strukturalis
vizsgalatok sordn hasznalt leképezések szemantikai ellendrzését forditdsi iddben teszi
lehetévé, igy segitve a megoldd szoftverek helyességének ellendrzését. Az informatikai
modelleket nyilt forrasti szoftverek részeként kivanunk publikdlni a kozeljovoben.
Megmutattuk, hogy a lehetséges megoldasok kereséséhez hasznalt grafelméleti modszer
eredményessége a keresési tér sziikitésében tovabb javithatd a reakcidutak elindithatésdganak
elemzésére torténod kiterjesztésével [6].

A reakciout generdlds kimeritd leszdmlalasara épiild algoritmikus modszerek elvart
kimenetét sokan sok szoOhasznalattal irtak le a szakirodalomban. Tovabba, ha feladatot
matematikai modell szintjén irjuk le, akkor szdmos analog feladatot és megold6 modszert is
talalhatunk. Sajnos az irodalomban talaltunk példat arra is, hogy a sokféle megfogalmazas a
feladat megértését ¢s megoldasat is félreviheti. Erre vonatkoz6 észrevételiinket ugyanabban a
folyoiratban publikaltuk [8]. Ebbdl kiindulva két dolgot tettiink. Egyrészt szinonima szdtarat
készitettiink, hogy a kiilonb6z0 iskoldk képviseléi megértsék egymas [10], masrészt
matematikai modell szintjén pontositottuk a megoldando feladatot [9].

A megfogalmazott matematikai modell kordbbi megolddsai soran haszndlt kétféle
alapvetéen kiilonb6z0 reprezentacid (paros graf, linedris egyenletrendszer) egyilittes
alkalmazaséaval 0j algoritmust €s szoftvert hoztunk 1étre [11,13]. Az algoritmus kidolgozasa
tobb 1épésben tortént, mert vizsgalataink soran a modellekben egyre tobb olyan tulajdonsagot
sikeriilt feltarnunk, melyek egyiittes figyelembevétele jelentdsen tamogatja a feladat
megoldasanak eredményességét és szamitasi idejének csokkentését. Az szoftver fejlesztése
kozben szdmos implementéacios kérdést is targyaltunk [12]. Ezen kérdések megvalaszolasa
nagyban hozzajarul ahhoz, hogy az integralt megolddok kidolgozasa soran nemcsak hatékony,
de méasok altal konnyen tovabbfejleszthetd eszk6zoket adhassunk kozre.

Korabbi munkank sordn mar bizonyitottuk, hogy heurisztikus eljardsok altaldban nem
adnak teljes megoldashalmazt. Kimenetiikk kisebb, konnyebben kezelhetd, de nagy a
kockézata, hogy fontos megoldasokat is elveszitenek. Természetes azonban az igény, hogy a
kimeritd szisztematikus modszerekkel generalt nagyszamu reakciout halmazt algoritmikusan
szlkitsiik. Egy reakcid6 mechanizmusaban altaldban tobb reakciout szerepel egy iddben.
Gyakorlatban fontos, hogy mégis melyek a domindnsak. A dominans reakcidutak
meghatdrozasara két megkozelitéssel éltiink. Egyik esetben azt a kumulalt aktivalasi energiat
néztiik, ami ahhoz sziikséges, hogy a reakciout minden Iépése végbemenjen [15]. Ahol ez az
energia legkisebb, ott a legnagyobb annak esélye, hogy a reakciout végbemegy. Masik
esetben termodinamikai szamitdsok alapjan pontositottuk, hogy adott koriilmények kozott
(példaul hémérséklet) melyek lehetnek a dominans reakcidutak [17].

Az energetikailag legkedvezObb reakcidutak generdlasat kezdetben a teljes
megoldashalmaz sziikitésével végeztiik, majd meghataroztunk egy korlatozas és szétvalasztas
technikara alapulo eljarast, mely kozvetleniil csak a legkedvezdbb reakcidutakat eredményezi
teljes aktivalasi energidjuk novekvd sorrendjében [14]. Gyakorlati tapasztalatok szerint a
futasi 1d6 aranyosan csokken a generalni kivant reakcidutak szamaval, igy olyan nagy méretii
feladatok energetikailag legkedvezObb reakcioutjai is generalhatova valtak, melyekhez a teljes
megoldashalmaz eldallitasa a gyakorlatban elfogadhatatlanul id6igényes lenne.

A kiilonb6z6 matematikai modellek nem csak a reakciout generdlds folyamatat
tamogatjak, de az eredményiil kapott reakcidoutak megértését is. Ennek fényében
megvalositottunk egy olyan keretrendszert, ahol a tobbféle modellre €piilé algoritmusok
eredményei tobbféle reprezentacioban is megjelenithetdek [16, 18].

A kész modszert és szoftverrendszert elkezdtiik adaptdlni analog feladatok
megoldasara. Ennek elsé eredményeként sikerrel oldottunk meg segitségével reakcio halozat



szintézis feladatokat. A reakcidohalézat elemei a reakcidutakkal ellentétben tobb kiilon
kozegben zajlanak, ezért sokkal nagyobb a beavatkozés lehetésége. Ennek kovetkeztében, a
reakciout azonositashoz mérten a reakcidhdlozat szintézis egy alulhatarozott feladat
megoldasat koveteli meg. Ez az alulhatdrozottsdg némely matematikai modellben nem
leirhatd, de keretrendszerben felhalmozott eszkoztarral sikeresen kezelhet6. Az adaptacid
eredményeként sziiletett reakciout szintézis modszert a kozeljovoben publikaljuk.
Kisérletekkel bizonyitottuk tovabba, hogy egy masik alkalmazasi teriilet lehet a szétvalasztasi
halézatok tervezéséhez alternativ struktirak generalasa.

A tamogatott kutatds eredményeként eldallt algoritmusok atfogdéan tamogatjak a
reakciot szintézist és analog feladatok megoldéasat. Eszkozt adnak a reakcidutak teljes
halmazdnak generalasara tobbféle matematikai modell egyiittes hasznalataval, vagy
nagyméretd feladatok esetén az energetikailag leginkdbb valoszinii kis szamu reakciout gyors
meghatarozasara. Az eredmények megjelenithetéek tobbféle (példaul grafos és matrixos)
reprezentacidoban. A szoftverek kizarolag nyilt forrasban terjeszthetd komponensekre épiilnek,
igy a megfeleld licencekkel ellatva szabadon terjeszthetdek, eldsegitve azok tovabbi
adaptacioit hasonlé modellre vezetd feladatok megoldésara.
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