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FHP tipusu automata stacionarius mértékeinek jellemzése
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Budapesti Miiszaki és Gazdasagtudomdanyi Egyetem, Budapest

Témavezetd: FRITZ JOZSEF, egyetemi tanar,
BME Differencialegyenletek tanszék

Az FHP sejtautomata gazok modellezésére hasznalhat6. Ebben a modellben egy
kétdimenzids szabalyos végtelen haromszogracs racspontjaiban talalhatdéak részecskék
melyek az élek mentén egységnyi sebességgel mozognak. A mozgés diszkrét idejli, tehat
a részecskek, sebességiik iranyaba, egységnyi idonként ugranak at egyik racspontbdl egy
szomszédosba. Az ugras nulla ideig tart. A részecskék kozott létrejovo egyetlen
kolcsonhatés az {itkozeés, amely az egy idOben egy helyen 1€v6 részecskék kozott alakul
ki, igy a modell idedlis gaz modellnek tekintheté. Az FHP modell elvén miik6dd célgép
kozvetleniil allitja eld a gazdinamika egyenleteinek olyan megoldasait melyek
numerikus moédszerekkel nehezen kozelithetéek. Célunk tehat a gaz hidrodinamikai
egyenleteinek megismerése, hiszen a célgéppel ezek megoldasait vizsgalhatjuk.

A hidrodinamikai egyenletek levezetésére Yau dolgozott ki altalanos mddszert, amely
akkor alkalmazhato, ha minden eltolas invarians stacionarius mérték, mikro-kanonikus
Gibbs mérték. Az eredeti FHP automata stacionarius mértékeire nem teljesiil az el6bbi
allitas, ezért modositunk ezen a modellen, €és tobb véletlenszerliséget visziink a
rendszerbe. A modositas két részbdl all. Az egyik 1ényege hogy az {itkozések kevésbé
determinisztikusak. A masik modositas az, hogy létrehozunk ugynevezett csuszdakat,
amelyeken a részecskék nulla id6 alatt elmozdulhatnak a szomszédos racspontok kézott.

Erre az 1) modositott modellre belatjuk, hogy -szemben az eredeti FHP modellel-
alkalmazhat6 r4 Yau moddszere. Ennek érdekében bizonyitjuk, hogy a moddositott
modellben minden eltolas invarians stacionarius mérték, mikro-kanonikus Gibbs
mérték. A bizonyitas lényege annak a lemmanak a beldtasa, hogy két tetszoleges olyan
részecske konfiguracio, ahol a részecskék szama és lendiilete megegyezik, atrendezhetd
egymasba. Az atrendezés soran a részecskék szabadon aramolhatnak (a sebességiiknek
megfelel6 mozgast végezhetnek), a cstiszdakon haladhatnak ¢€s iitkzhetnek.

Ezzel belattuk, hogy megkaphatoak az altalunk médositott FHP modell hidrodinamikai
egyenletei, tehat az tényleg alkalmazhat6 az idealis gdz dinamikdjanak modellezésére.
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Attraktorok és medencéik elméleti és numerikus vizsgalata
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Témavezetd: HATVANILASZLO, egyetemi tandr,
MAKAY GEZA, egyetemi docens,
SZTE Analizis Tanszék

A dolgozatban eldszor Tusnady Gébor egy genetikai modelljét vizsgaljuk. Ez a modell
leirja egy populacioban a genotipusok eloszlasanak generaciorol generacidra torténd
valtozasat egy lokusz ¢€s négy allél esetén gy, hogy figyelembe veszi a szelekcid és a
mutdcidé hatasat. Tusnady Gabor szadmitdogépes kisérletek soran ciklikus viselkedést
tapasztalt a genotipusok fejlddésében. Eldszor a bifurkdcid elmélet segitségével
bebizonyitjuk, hogy ennek oka egy

Neimark-Sacker-bifurkaci6é, majd az elméleti vizsgalatok eredményeit szamitdogépes
szimulacidval illusztraljuk.

A szamitogépes szimulaciohoz dinamikus rendszereket kezelé programcsomagokra van
sziikség. Ezek koziil a legelterjedtebbek (Dynamica, Dynamics) sem hasznalhatok
kiilonb6z6 okokbdl attraktorok és medencéik abrazolasara. A dolgozatban egy uj, a
Dynamics eljarasanal pontosabb algoritmust dolgozunk ki erre a célra. Az
algoritmusnak  megadjuk egy szamitogépes realizacidjat a  Mathematica
felhasznalasaval, kiegészitve ezzel a Dynamica programcsomagot egy 0j vizsgalati
eszkozzel.

Algoritmusunkat és programunkat alkalmazzuk tovabbi két differenciaegyenlet-rendszer
tanulmanyozasara. Az egyik egy parazita és gazdaszervezete egyiittélését, a masik pedig
egy, a sz616t megtdmado rovarpopulécio fejlodését modellezi.
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A minoségellenorzési rendszerelmélet uj megkozelitése
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Definidlunk egy altalanositott mindségellendrz6 rendszert és azon lehetséges elfogadasi
tartomanyok olyan halmazat, amelyen ez megbizhato.

Ha adott egy tobbdimenzios tanuldhalmaz, kihasznéaljuk geometriai tulajdonsagait. A
hagyomanyos megkozelitéssel ellentétben nem paraméteres modszert hasznalunk az
elfogadasi tartomdny meghatarozasara, hanem minden Iépésben kozvetleniil logikai
fliggvény-approximaciot probalunk alkalmazni. Mivel az eljarasunk alkalmas adaptiv
dontésekre, az ,,elfogadas” és ,,elutasitas” mellett a fliggvénylink 1j, ,,segitség” értékét is
bevezethetjiik azért, hogy az ellen6rz0 mechanizmus pontossagat ndveljiik.
Bebizonyitjuk az eljardsaink konzisztenciajat, algoritmussal ¢és Matlab-ban irt
szamitogépes program segitségével is bemutatjuk Oket. A modszereink geometriai,
analitikus €s valoszinliségi technikakat is hasznalnak.
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Mizuno-Todd-Ye prediktor-korrektor algoritmus PD(K )
matrixokra
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A linearis komplementaritasi feladatok megoldasara két modszercsalad terjedt el. Az
egyik a pivot algoritmusok, a mésik a belsépontos mddszerek. Mindkét eljaras tipusnak
vannak elényei és hatranyai, de mindkét esetben sziikséges a feladat matrixdnak
valamilyen tulajdonsagat feltételezni az algoritmus polinomialitashoz.

A linearis komplementaritasi feladatok [ P -teljes problémak, ha a feladat matrixarol
nem tesziink fel semmit (ugyanis visszavezethetd rajuk a hatizsak feladat).Kojima,
Megiddo, Noma ¢és Yoshise definidlta a legbdvebb matrixosztalyt, amely esetén a
belsdpontos algoritmusok polinomialis idében oldjdk meg a lineéaris komplementaritasi

feladatot, ez a P -matrixok osztalya. Ezen indokok miatt a Mizuno-Todd-Ye
algoritmus miikodését a Py (K ) matrixosztalyon vizsgaljuk meg.
Mizuno-Todd-Ye prediktor-korrektor tipusu belsépontos algoritmus egy 0j varidnsat

adjuk P (K ) matrixszal meghatarozott linearis komplementaritasi problémara szigortian

pozitiv megengedett megoldas 1étezése mellett. Az eljaras a Potra altal pozitiv
szemidefinit matrixszal adott horizontalis linedris komplementaritasi feladatokra
mutatott Mizuno-Todd-Ye prediktor-korrektor tipust algoritmus altalanositasa.

A modszer soran az eredetihez hasonloan a Hv"l —vH centralitdsi mértéket hasznaljuk.

Miao moddszerétdl eredményiink mind a hasznalt centralitdsi mértékben, mind a
centralitasi paraméter iteraldsi modjaban eltér. Valamint elemzésiink a korabbi
eredményekhez képest egyszerlibb. Megmutatjuk, hogy az igy kapott eljaras

3
lépésszama O( (1+«): \/;L) , azaz polinomialis.



XXVII: OTDK FiFoMa Szekcio A matematika alkalmazasai

Brutto reakciok felbontasa diszkrét matematikai eszkozokkel
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Bruttd reakcidknak nevezziik azokat a kémiai folyamatokat leird egyenleteket, amik
megmutatjak, hogy a folyamat soran milyen anyagokbol milyen mas anyagok
keletkeznek. Ez a formalizmus a folyamat magas szintli leirdsat adja csak, nem
tartalmazza azonban azt az informaciét, hogy a vizsgalt reakcido hogyan — milyen elemi
1épéseken keresztiil — megy végbe valojaban. A brutt6 reakciok felbontasanak célja az,
hogy megadjuk, a reakci6é milyen eleminek tekinthetd 1épések sorozataként all eld.

A probléma tobb, 6nmagaban is érdekes részfeladatra oszthato. Ezek egyike azoknak a
1épéseknek a meghatarozéasa, amiket eleminek tekintiink. Ezt kordbban egyértelmiien
kémiai feladatnak tekintették, azaz a vizsgalt bruttd reakcid mellett (gyakran csupan
kémiai intuiciora hagyatkozva) adottnak vették az elemi Iépések listdjat is. Valojaban ez
a feladat is tdimogathatd matematikai, illetve szamitastechnikai eszkozokkel.

A feladat mésodik 1épése a bruttd reakcio felbontasa az elemi lépésekre az Gsszes
lehetséges modon. A feladat tobb részbdl all, melyek koziil a legnehezebb egy linearis
diofantoszi egyenletrendszer megoldasa a természetes szamok halmazan. A megoldasok
szama tipikusan végtelen, ezek azonban véges sok megoldassal reprezentalhatok. Az igy
kapott megoldasok egy része kémiailag értelmetlen, ezek kiszlirése egy grafindexezési
problémara vezethetd vissza.

A probléma sok nagy jelentdségli reakcio esetén régota kutatdsi teriilet, ennek ellenére
igen kevés azoknak a reakcioknak a szdma, amiket sikeriilt teljesen feltérképezni. Ennek
oka egyrészt a megoldasok nagy szdma, masrészt az, hogy a felmeriild algoritmikus
problémak nagy része [JP-nehéz. A meglévé eredmények is gyakran ad-hoc
megoldasokra ¢épitenek, 4altalanosan hasznalhatdé programcsomag a felbontasok
eldallitasara még nem késziilt.

Dolgozatomban az 0Osszes kémiailag értelmes felbontas eldallitasara hasznalhato
diszkrét matematikai algorimusokat, valamint azok implementacioit vizsgalom.
Bemutatom azt a Mathematica programcsomagot, ami alkalmas a felmeriild
matematikai problémaknak a — lehetdségekhez képest — hatékony megoldésara.
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Optimalizacio csoportszelekcios genetikus algoritmusokkal
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A genetikus algoritmusok jo keresé algoritmusok, amelyeket nagyon sok teriileten
haszndlnak kiilonb6zo feladatok megoldasara. Népszeriiségiik egyre nd, és egyre
bonyolultabb feladatok megoldasara hasznaljak, ezért a genetikus algoritmusok
hatékonysaganak novelése egy fontos feladatnak tekinthetd. Ebben a dolgozatban a
genetikus algoritmusoknak egy uj, altalam kifejlesztett, valtozatat mutatom be, a
csoportszelekcios genetikus algoritmust. A klasszikus genetikus algoritmusokban a
természetes szelekcid hatdsara az alkalmasabb egyedek megmaradnak, az
alkalmatlanabbak kihalnak. A klasszikus genetikus algoritmushoz viszonyitva a
csoportszelekcios genetikus algoritmusban a legnagyobb kiilonbség az, hogy itt az
egyedeken kiviil egyedekbdl allo csoportok is (populacidk) ald vannak vetve a
természetes szelekcionak. A populacidk versengenek egymadssal, ameddig csak egy
marad, amely tovabb fejlodhet. A csoportszelekcids genetikus algoritmus jobban teljesit,
mint a klasszikus genetikus algoritmus — kevesebb kiértékeléssel jobb megoldast talal —
a veégzett kisérletekben. Ezt a teljesitménykiilonbséget két kisérlettel szemléltetem: egy
fliggvényoptimalizacios feladattal ¢és egy sokkal gyakorlatiasabb o6rarendkészitd
feladattal.
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Kolcsonhato részecskerendszerek hidrodinamikai viselkedése:
analitikus és numerikus vizsgalat
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A kolcsonhatd részecskerendszerek mikroszkopikus viselkedését a sztochasztikus
folyamatok elmélete irja le. Az Gn. hidrodinamikai hataratmenet segitségével, az id6t és
a teret megfelelden atskalazva, megfigyelheté a folyamat egy nagy szamok torvénye-
szerli viselkedése, amely parcidlis differencidlegyenletekkel targyalhat6. Ezek az
egyenletek nem-linearisak, és mar a legegyszeriibb esetben is eléfordul, hogy egy sima
kezdeti feltételbdl kiindulva véges idon beliil a megoldésban szakadas alakul ki. Emiatt
altalanositott megoldasokat kell értelmezniink.

A dolgozatban egy konkrét folyamatot vizsgalunk. A modell réviden: egy egydimenzios
diszkrét toéruszon ugralnak részecskék egy irdnyban, az egy helyen 1évd részecskék
szadma (alulrdl és feliilrdl) korlatozott, egy racsponton a részecskeszam 0, 1 vagy 2 lehet.
A dinamika a kovetkezd: minden részecskéhez képzeljiink el egy véletlen exponencialis
1d0kozonként megcesorrend Orat, Oracsorgéskor a részecske egyet ugrik eldre, ha a
részecskeszdm korlatja megengedi. Az o6rak egymastol fliggetlenek, de nem azonos
paramétertiek. A paraméterek megvalaszthatoak igy, hogy a stacionarius mérték szorzat
alaku legyen (maés esetben nagyon elbonyolédna a modell vizsgélata). Azonban ilyen
esetben is van valamekkora szabadsdg a paraméterek, vagyis az ugrasi ratak
megvalasztasaban.

Az ugrasi ratdk meghatdrozzdk a mikroszkopikus modellhez tartozé parcidlis
differencidlegyenletet, a megfeleld egyenlet az Euler-egyenlet. Eddig tobbnyire olyan
modelleket vizsgéltak, ahol a differencidlegyenletben szerepld fluxus fiiggvény mindig
konvex (vagy konkav). A dolgozatban megmutatjuk, hogy a ratdk megvalaszthatok gy,
hogy a fluxus fiiggvény nemkonvex (olyan értelemben, hogy egyes szakaszokon
konvex, egyeseken pedig konkav). Vannak mas mikroszkopikus modellek, ahol fluxus
nemkonvex, de ennél sokkal bonyolultabbak.

A nemkonvex fluxus fliggvény 10j jelenségeket generdl. Az eddigi tételek nagy része
kihasznélja, hogy a fluxus konvex. Mi a dolgozatban a Riemann-probléma (nem-
egyensulyi) megoldasat térképezziik fel, megvizsgaljuk, hogy milyen mindségileg
kiilonbozd esetek lehetségesek. A Riemann-probléma egy specidlis kezdeti feltételt
jelent: az origotdl jobbra és balra a stirliség konstans, de két kiilonb6zd konstans.
Konvex fluxus esetén Osszesen két lehetdség van: vagy ritkuldsi hullam, vagy
16késhullam alakul ki. Nemkonvex esetben viszont egy sokkal gazdagabb vilagot
fedezhetiink fel.

A Riemann-probléma részletes analitikus vizsgalatat a differencialegyenlet segitségével
végezziik el, és a kiilonbozd esetekre numerikus példat mutatunk a mikroszkopikus
modellen, a sztochasztikus folyamat szamitogépes szimulacioja segitségével.



