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_Nature on Your Screen
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Osztondijak A4

Az osztondijaink kozill most
négyre szeretném felhivni a fi-
gyelmet! Szakmaira és Tudoma-
nyosra, valamint egyszerire és
rendszeresre.

RefactorErl A6-7

Az ELTE Informatikai Kar Progra-
mozasi Nyelvek és Forditéprog-
ramok tanszékén 2006 ota folyik
kutatés Erlang  programok
refaktoralasaval kapcsolatban.

Fingerprintek A18-19

A kémiai informatika szamos fel-
adatdhoz - igy a hasonldségi ke-
reséshezis - gyakran alkalmaznak
kiilonb6z6 molekulaleirékat, un.
fingerprinteket.
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MAIL@SZERK

Kedver Olvass!

Az idei félév végén igazi csemegével kedves-
kediink szdmodra. Az IK HOK tanulmanyi bi-
zottsaganak és a BIT magazin szerkesztGségének
jovoltabdl idén, és talan a kovetkezd tanévben is
olvashatsz igazan érdekes szakmai és tudomanyos
cikkeket.

Ebben a szdmban igazi inyencségekkel ked-
veskedtiink neked. Olvashatsz cikkeket az egyes
tanszékekhez kot6dd kutatdsokrol. Olyan hallga-
tok palyazatabol nyerhetsz bepillantdst, melyek
az OTDK-n keriiltek megmeérettetésre. A szakmai,
a tudomanyos, az egyszeri és a rendszeres Osz-
tondijakrol is kaphatsz egy éltalanos képet, hogy
a kovetkez6 szemeszterben az itt megszerzett tu-
dast kamatoztatni tudd, mondjuk a szoctam sze-
désénél. Olyan érdekességekre vilagitunk ra, mint
a digitalis térkép illetve hogy mi az informatika és
a részecskefizika kapcsolata.

Ezzel a kiilénszammal kivanunk mindenkinek
sikerekben és jo eredményekben gazdag vizsga-
id6szakot.

Gondor Gdabor
fbszerkeszto
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AKTUALIS

0SZTONDIJAK

Szakmazzunk @2

Az 6sztondijaink koziil (melyek kiirasai rendre megtalal-
hatoak a http://ikhok.elte.hu/~hjb cimen) most négyre
szeretném felhivni a figyelmet! Ez a 22 6sztondij két féle
képen is kettébonthaté: Szakmaira és Tudomanyosra,
valamint egyszerire és rendszeresre. A két felbontas tag-
jainak kombinacidjara igaz, hogy a veliik képzett 6szton-
dijnevekbdl kiolvashatd, hogy mire, mennyi idore és mi-
lyen tevékenységre lehet palyazni.

Kicsit komolyabban: A szak-
mai 0sztondijakra szakmali, a tu-
domanyosora tudomanyos tevé-
kenységekkel lehet palyazni.
Tisztdban vagyunk vele, hogy
a két teriilet hatdrvonala nem
feltétlenil kiilonil el élesen,
igy ha valaki nem tud-
ja eldonteni, melyikre |
is van esélye, nem kell
aggddnia, adja be oda, |
ahové szerinte jobban
illik! A biralé bizottsag,
a tevékenység alapjan,
a hasonlé palyaza-
tok kozé fogja sorolni
és ott fogja elbirdlni.
A rendszerest hosz-
szabb  el6késziileteket,
el6készité  munkat
eredményekre szoktuk megitélni,
mint publikdcidk, konferencia-
megjelenések, TDK helyezések.
Azegyszerieketlegjobban a kolt-
ségtérités széval jellemezhet-
nénk. Ezekkel a tevékenység
soran felmertilé kiadasok mér-
séklésére szeretnénk lehetGséget
biztositani, példaul: cikkmegje-

feltételez6

lenés, konferencia részvétel dijai.
Az éltalanos leirdsok utdn — ezek
lényege a palyazati kiirdsbdl is
kisilabizalhaté - megprobalok
egy szemléletes példat is hozni.
Tegyiik fel, hogy a tavaszi sze-
meszterben a kutatdsi témdm-

0005

:
:
:

a’2’-es szam - sziiletett két cikk.
Az egyik egy nemzetkozi lapban
jelent meg angolul és a lap egy
szaknyelvi fordité altal lekto-
ralt cikket kért, aki (barati ala-
pon) megvagott egy huszasra.
Gondoltam egyet és a témam-
mal a TDK-n is indultam, ahol
masodik lettem. Késébb, meg-

hivtak a szdmok 1-t6l 10-ig
konferencidra is, hogy a 2. na-
pon adjam el§ a felfedezéseimet.
Erre a napra, mint vendégnek,
minden koltségemet  alljak,
azonban én szeretnék végig ma-
radni, igy befizettem magamnak
mind a tiz napra.

A lényeg: Mindezek fényében
erre a kutatdsi témamra mi-
lyen palyazatokat adhatok le?
- Még ebben a félévben (a tava-
sziban) beadhatok két egyszerit:
egyet a cikk megjelenésekor a
lektor dijara, a masikat a deci-
malis konferencia utdn, a mara-
dék 9 napjara befizetet 6sszegre.
- A rékovetkezd 8szi félév elején
pedig bepalyazhatok a rend-
szeres Osztondijra. Itt kapha-
tok x pontot a magyar nyelvil
cikkemre, y-t az angolra, z-t a
TDK
v-t pedig a konferen-
cidn valé eldaddsomra.
Igy a ponthatdr meghu-
zdsa utan (ekkor kide-
ril az is, hogy lpont w
forint) félév hatralévd
idejében (x+y+z+v)*w
forintot fogok kapni ha-
vonta (5%).

eredményemre,

Remélem tudtam se-
giteni és csak batoritani tudok
mindenkit: a példaban szereplé
eredmények Osszességével azért
nem szoktak pélyazni, igy mar
ezek egyikével is érdemes bead-
ni pélyazatot!

Szikszai Gergely
ELTE IK HOK
HJB elndk
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FORDITAS K6ZBEN MODOSITHATO FORDITOPROGRAMOK EGY KERETRENDSZERE

Altea

A programozasi feladatok harom f6 szerepldje a végfel-
hasznal6 - a megoldando feladat szakértdje; a szamito-
gép - a feladat tényleges végrehajtija; és a programozo
- az elézdek kozotti medidtor. Ha egy problémat magas
szinten ugy irunk le, hogy mindharom fél jol megértse

a leirast, a fejlesztési folyamatot joval gordiilékenyebbé

tehetjiik.

Kurrens nyelvekkel sok fo-
galmat csak igen bébeszédien,
sok kodismétléssel, nehezen ol-
vashatdan tudunk leirni - ezaltal
magas az elkészitéshez sziikséges
id6 és a hibak miatti karbantartasi
koltségek; a késébbi projektekbe
tovabbvihet6 komponensek - a
termelt szoftvertéke — mennyisé-
ge pedig alacsony. Az e probléma-
ra adott valaszok igen szertedga-
z6ak, de a 8 irdnyvonal vilagos:
tomor és jol olvashatd leirdsi
modszerek elkészitésével nagy-
ban novelhet6 a hatékonysag.
Olyan nyelvek fejlesztése sziik-
séges tehat, amikbe targykori
nyelveket agyazhatunk (olyan
nyelveket, amik egy nem feltét-
leniil programozasi probléma-
kort jol leirnak). Azok az eszko-
z0k, amik egy bévitheté nyelv
és forditoprogram megalkota-
sat segithetnék - modosithatd
elemzdgeneratorok, formalis mo-
dellek stb. — nem elterjedtek.

Ezért megalkottuk a bévithe-
t6 nyelvek egy elméleti modell-
jét, melyben a ,,bévitést” gazdag

szemantikdval  ruhdztuk  fel.

Az objektum-orientalt moédszer-
tanhoz analég médon a kérnye-
zetfiiggetlen nyelvtanok korébe
bevezetjiik az 6roklédés fogalmat:
ahol egy adott nemterminalis le-
vezethetd, ott barmely leszarma-
zottja is levezethetd lesz.

A nyelvtani jeleket oszta-
lyoknak, a nekik megfeleld
szintaxisfa-csomopontokat pe-
dig azok példanyainak tekintve
biztosithatjuk, hogy egy bé&vi-
tett nyelvtan adta szintaxisfa
is tipushelyes lesz. A .Net ke-
retrendszerre készitettik el a
modell egy implementdciojit,
amelyre konnyen épitheté bé-
vithetd forditéprogram.

K+F

Demonstraciés céllal el-
készitettik egy egyszerti bo-
vithetd
programozasi nyelvet és annak
egy kiterjesztését: a bévitésben
bevezetjik az alapnyelvben
nem szerepld lista fogalmat.
E nyelv forditéprogramja meg-
engedi, hogy a forditds koz-
ben Kkiilsé kodosszeallitasbol
- DLL-bél - 4j nyelvtani sza-
balyokat toltsiink be. A kap-
csolédd szemantikus rutinokat
szintén a figgvénykonyvtarbol
toltjik be. Maga a fordité kez-
detben iires; az elemi nyelvtani
jeleket is futasidében toltjiik be.

E keretrendszerre alapozva
készitink a kozeljovében egy
tizleti kornyezetben is bevethe-
t6 forditoprogramot.

lusta  funkcionalis

A projekttél hosszabb tavon
azt varjuk, hogy egy hatékony
megrendeld-megvaldsité  kom-
munikdciét tamogatd eszkoz
Azt szeretnénk,
hogy a programozé ,,észrevétle-
nil” tudja végezni munkdjat; azt
szeretnénk, hogy a megrendeld
is magaénak érezze szoftverét.

keletkezzen.

Kralik Barnabds

programtervezs informatikus MSc

http://ikhok.elte.hu/bit
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K+F

TAVKOZLESI SZOFTVEREK ELEMZESE ES ATALAKITASA

RefactorErl

Az ELTE IK Programozasi Nyelvek és Forditoprogramok
tanszékén 2006 ota folyik kutatas Erlang programok
refaktoralasaval kapcsolatban. A RefactorErl projekt
az Ericsson Magyarorszag tamogatasaval azota sok lel-
kes hallgatét megmozgaté projektté nétte ki magat.
Jelenleg tizenharom MSc, harom BSc, négy doktori hallga-
to illetve tobb oktato és kutaté faradozik a projekt sikerén.

A RefactorErl projekt Erlang
programok refaktoraldsaval és
statikus elemzésével foglalko-
zik. Az Erlang egy funkciona-
lis programozasi nyelv, melyet
az Ericsson fejlesztett ki nagy
hibat(ir6, valds idejl, konku-
rens, elosztott szoftverek terve-
zése céljabol, elsGsorban tele-
kommunikécids szoftverekhez.
A nyelv mdra kindtte a telekom-
munikdcios alkalmazdsok korét
és sok mads helyen bizonyitott
mar az iparban (pl. pénzigyi
alkalmazisok, webes alkalma-
z4soKk, elosztott rendszerek stb.).

A RefactorErl eredetileg
Erlang programok refaktora-
lasara fejlesztett eszkoz volt.
Refaktoralas alatt olyan forras-
koéd transzformacidkat végziink,
amik megvaltoztatjdk a progra-
mok szerkezetét, mikozben a
viselkedésiiket megérzik. Azon-

ban egy dinamikusan tipusos
nyelv esetén, mint az Erlang,
széleskorti  statikus forraskod
elemzésre van sziikség a refakto-
ralas megbizhatosaganak bizto-
sitdsara. Igy az eszkoz fejlett for-
raskod elemzé komponensekkel
rendelkezik, mely eredményét
nem csak refaktoraldsra lehet
felhasznalni. Ezt felismervén a
projekt f6 iranyvonala a statikus
forraskod elemzéssel tamogatott
szoftverfejlesztés lett, mely ma-
gdban foglalja a kodmegértés,
szoftvermindség javitds, prog-
ramok mudulszerkezetének ja-

vitdasat tamogatd lehetGségeket
(ahol sziikséges, természetesen
refaktoraldssal tiamogatva).
Jelenleg az eszkoz 24 kiilon-
boz6 transzformdciot tdmogat.
Ezek koziil a legegyszertibbek
az atnevezések, mozgatasok,
de van koztik olyan mely a

fiiggvények interfészét alakit-
ja at, paramétereit cseréli vagy
éppen adatszerkezeteit alakit-
ja at. A fenn emlitett célunk,
a szoftverfejlesztés tiamogatasara
egy lekérdezd nyelvet hoztunk
létre a programozok szamadra,
mellyel a szoftver szemantikus
kapcsolatait tudjak lekérdez-
ni oly médon, hogy az Erlang
nyelvben hasznalatos fogalmak-
kal operalva fogalmaznak meg
kérdéseket. Példaul, lehetSség
van fiiggvényhivasi lancok le-
kérdezésére és megjelenitésére,
valtozok értékének kideritésére
stb. Lehet&ség van tovabba arra
is, hogy kédolasi konvencidkat
ellendrizziink, azaz keressiink
olyan pontokat a forraskodban,
ahol valamely konvencié sériil.

A kulonbozd funkcionalitd-
sok tobb interfészen keresztiil
is elérhetdek. Mivel sok Erlang
programoz6 (X)Emacs-et hasz-
nél a fejlesztéshez, ezért ez volt
az els¢ feliilet, ahova integraltuk
a rendszert. Késébb azonban
felmeriilt az igény tovabbi el-
érési lehetéségek tamogatasdra,
igy jelenleg mar egy interaktiv,
illetve egy szkriptelheté Erlang
shell interfész is elérhets. Ez-
utdn, hogy még szabadabban
hasznédlhatéva tegyiik a rend-
szert, egy CLI is késziilt. To-
vabbi fejlesztd eszkozok (Vim,
GVim, Eclipse) tamogatdsara is
léteznek mar prototipusok.

Lassunk néhany részletet a
hattérbol! A fejlesztés elsGsorban
Erlang nyelven folyik, de akad-
nak olyan feladatok, melyekhez

6 IB3I'T 2011.jinius - Tudomanyos kiilonszam

http://ikhok.elte.hu/bit



A kép forrasa: gilesbowkett.blogspot.com

ERLANG

C++-t, Javat, Lispet vagy éppen
Haskellt hasznalunk.

A forraskdd tarolasara egy
manipuldlasdra egy szintaxisfa-
ra épiild, un. Szemantikus Prog-
ram Graf modellt hasznalunk.
A graf harom rétegbdl épiil fel:
egy lexikdlis csucsokat tartal-
maz6 réteg, egy szintaktikus
réteg és egy szemantikus réteg.
A lexikalis réteg szolgdl a for-
raskod  kiillemére vonatkozd
informaciok térolasara, példaul
megjegyzések,  whitespace-ek
meg6rzésére. A szintaktikus ré-
teg a program absztrakt szinta-
xisfajat tartalmazza, majd ezen
informaciok
egy szemantikus elemzé keret-
rendszer épiti fel a szemantikus

felhasznalasaval

Erlang és a robotika

réteget. Utobbiban olyan infor-
maécidk vannak, mint példaul
a valtozok kotési  struktdra-
ja, a fiiggvényhivasi és modul
szerkezet vagy éppen a rekord
haszndlat. A grafot adatbézis-
ban taroljuk (Mnesia), hogy
a bonyolult szemantikus elem-
zéseket ne kellien minden
transzformdacié utdn Gjra elvé-
gezni, csak az érintett részeken
kelljen ezeket helyreallitani.

A refaktoralasok szintaxis
alapu graf transzformaldsokat
jelentenek, mig az elemzések a
graf bejarasaval gytjtenek in-
forméciét a forraskodrol.

A RefacorErl modellje réte-
gelt, nem kell megijedni a pro-
jekthez vald csatlakozdstol! Nem
kell a teljes rendszert mélyreha-
téan megismerni ahhoz, hogy a
fejlesztést el tudja kezdeni egy
ujonnan csatlakozott hallgato.

Toth Melinda

K+F

Kérdezhetik sokan, hogy
mi 0szténdzhet egy hallga-
tot arra, hogy csatlakozzon.
Taldn az egyik legfontosabb,
hogy megtanulnak csapatban
dolgozni, hatéridére feladato-
kat elkésziteni, de felsorolnék
ezeken kivill par egyéb lehe-
téséget:

1. Részvétel wvalds, iparban
felhasznalhaté eredmény-
nyel jar6 Kutatds + Fejlesz-
tés tevékenységben;

2. MSc-s hallgaték tanulma-
nyi krediteket szerezhetnek
a Szoftvertechnoldgia labor

elvégzésével;

3. Tapasztalatszerzés  valos
projektmunkardl;

4. TDK dolgozatok (Hall-
gatoink eredményesen

szerepelnek mind a helyi,
mind az orszagos Diakkori
Konferencidkon, a 2011-es
Jubileumi XXX. OTDK-rél
egy masodik és egy harma-
dik dijat hoztak el.);

5. BSc szakdolgozat és MSc
diplomamunka, illetve
doktori témak;

6. Osztondij palydzat a leg-
jobb hallgatéknak;

7. Kiilfoldi (Erasmus) Oszton-
dij vagy kulfoldi szakmai
gyakorlat lehet8ség (Nem-
zetkozi  egyiittmiikodés:
University of Kent, Univer-
sity of Sheffield, Erlang Tra-
ining and Consulting, UK).

Bévebb informacio:
https://plc.inf.elte.hu/erlang
Ha csatlakozni szeretnél,
érdeklédj a projekttagoktol!

http://ikhok.elte.hu/bit
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K+F

DIGITALIS TERKEP A GYALOGOS NAVIGACIOHOZ - A KUTATASTOL A MEGVALOSITASIG

A kovetkezo zebran balra!

Az ut6bbi években mar hazankban is elterjedt, minden-
napi eszkozoknek szamitanak a jarmiinavigaciés (,GPS”)
rendszerek. A magyar Top-Map Zrt. a vezetd kiilfoldi tér-
képész cégekhez hasonléan négy éve inditott 6nallé ku-
tatast, hogy bevalt térképeit a gyalogosok igényei szerint

fejlessze tovabb.

Az 6tlet rendkiviil kézenfek-
v, hiszen ezen térképek mar
rendelkeznek minden alapvetd
informéciéval a cimre navigélds-
hoz, mar csak azon mitargyakat
kell felvenni, amik befolydsoljak
a gyalogosok kozlekedését, ttvo-
nalvalasztasat, de még nem sze-
repelnek a térképben.

. e
1. abra - Passziv térképi elemek Budapest kornyékén

A jarmiinavigacios térkép
tehat alaptérképként funkcio-
ndl, érdemes ezért roviden &t-
tekinteni az dltalanos felépité-
sét, hiszen ehhez kell igazodnia
az U rendszernek is. Vektoros
térinformatikai
szélink, igy tehat az egyes ele-
mek térképi objektummal és
leiré adatokkal is rendelkeznek.
Mig az objektumok a jelolt tar-
gyak  térbeli  elhelyezkedését,

adatbézisrdl be-

kiterjedését mutatjék be az adott
vetiileti rendszerben, a leiré adatok
a mindségi jellemzéket kapcsoljak
hozza az elemekhez.

A kilonboz6 adattablak két
nagy logikai csoportba sorolha-
tok: aktivakra és passzivakra. Ak-
tivnak azok szdmitanak, amik az
utvonaltervezésben tevékenyen is
L, )

részt vesznek, mig a passzivak el-
sésorban megjelenési funkcidval
birnak. Ez utdbbi kategoridba tar-
toznak példaul a vizrajzot, novény-
zeti fedettséget tartalmazo tablak.

Az egész adatbazis legfonto-
sabb tablaja az thaldzat, hiszen
ezen elemeken valdsul meg az
utvonaltervezés. Az egész tab-
la gyakorlatilag egy cimkézett
graf, amelynek egyes élei az
egyes utszakaszok. A cimkézett-
ség (topoldgia) biztositja a gyors
utvonaltervezést, az egyéb leird
adatok pedig olyan informacio-
kat szolgaltatnak, mint példaul
a KRESZ-szerinti sebességkor-
latozas, vagy a burkolattipus.

A diplomamunkéhoz végzett
kutatas célja az volt, hogy felfed-
je azokat az objektum-tipusokat
és azok jellemzdit, amik befo-
lyasoljak a gyalogosan kozleke-
dék ttvonalvalasztasat. Ezeket
aztdn rendszerezve, kialakitva
a megfelel$ adatbazis-strukturat,
integralni lehet a mar 1étez6 tér-
képrendszerbe.

Igy els6 lépésként a jarmii-
ves és gyalogos kozlekedés kii-
1onbozdségeit kellett felkutatni,
hogy vilagossa valjon, mik a
térképpel szemben tamasztott
felhasznaléi  kovetelmények.
Az els és egyben legfontosabb
eltérés a bejarhaté utak, feli-

2. abra - A graf egy részlete és a topoldgia
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letek koézott van. Mig jarmiivel
-vérosi kornyezetben- kizaro-
lag az tutszakaszokon lehet koz-
lekedni, addig a gyalogosok az
ezek mellett taldlhat6 jardakat
veszik igénybe, valamint olyan
tereket, lépcsoket, alul- és felil-
jarokat, amik az aut6s térképben
esetenként semmilyen moédon
nem reprezentéltak. Igy az au-
tés graf a gyalogosok szdmara
lényegében megsziinik, viszont
annak az éleitd] jobba-balra
(amennyiben mindkét oldalon
van jarda) 4j élek keletkeznek.
Adott pontokon ezek az élek
oOsszekottetéssel is rendelkez-
nek, ilyenek a kijelolt gyalogos
atkelk, de lehetnek olyan kis
forgalmu utszakaszok, ahol a
kétoldali jarda az egész hossza
mentén, tetszSlegesen atjarhato.

Ezt a grifot hatalmas és fe-
lesleges munka lett volna kézzel
felépiteni a térképi elemekbdl,
helyette egy olyan leir6 rendszert
kellett kialakitani, ami a madr
meglévé uthdlézatra tdmaszkod-
va vezeti le a gyalogosok grafjat.

pesek kezelni a navigacios szoft-
verek, egy polygonként felvett
objektummal nem tudnak mit
kezdeni. Olyan athidalé meg-
oldast kellett tehat fejleszteni,
ami tetsz6legesen bejarhaté ob-
jektumként irja le a feliileteket,
de topoldgia is épithetd r4,
hogy a navigaciés programok
is képesek legyenek kezelni.
Ugy kellett ezt a technoldgiat
kialakitani, hogy a probléma
szempontjabol hasonl6 alul-
jarérendszerek
is alkalmazni lehessen, ahol a
ki- és belépési pontok kozott
tetsz6leges utbejards torténhet.
Végiil a valasztds egy halmazos
megolddsra esett, ami logikai
csoportokba rendezi az ily mo-
don Osszetartozo elemeket.

definialdsara

Ez a rendszer képes lett el6-
allitani a gyalogos uthalézat ge-
rincét, dm még szdmtalan olyan
kellett megvizsgalni,
mint példaul gyalogos étkel6k,
feluljardk, gyaloghidak vagy
akar taktilis jelek.

elemet

3. abra - Levezetett gyalogos graf az el6z6 példa utszakaszara.
Az atkel6k nélkiil szigetek keletkeznek.

A bejarhaté atszakaszokkal
kapcsolatban a masik f6 prob-
Iéma a terek (tszakaszok éltal
bezart, gyalogosan bejarhatd
feliletek) leirasa volt. Ahogy
lathato, a térképek vonalas ele-
mekbdl épitkeznek, ezeket ké-

Kovetkezd feladatként ki kel-
lett valasztani az egyes objektu-
mok jellemz4 értékeit és azok
besorolasi modszereit, amik a
mindségi jellemzést szolgdltatjak.
Ezek adjak aztan meg, hogy lam-
pas-e a gyalogos atkelS, melyik

K+F

4, abra - A feliiletek definicioja
hianyaban a szoftver csak a graf
€élei mentén tud navigalni

iranyba emelkedik a lépcsésor,
macskakoves-e az utszakasz, és
még bé hetven hasonlé tulajdon-
sagot. Ezen értékek meghataro-
zdsdban kiemelt figyelmet kapott
az akadalymentesitettség jelolése,
hogy a vakok és gyengénlatok, va-
lamint a kerekesszékesek szdmara
is minél optimalisabb utvonal-
ajanlatok sziilethessenek.

Miutdn a
mar Osszedllt a térkép elvi tar-

tervezdasztalon

talma és strukturdja, a tényleges
adatgytijtés, térképezés kertilt
sorra. Ehhez ki kellett alakitani a
komplett felmérd- és feldolgozd
rendszert, 1évén egy ekkora fel-
adatot csak munkamegosztasban,
szervezetten lehet végrehajtani.
Az adatfelvéte]l soran két nyaron
at jartak a felmérék gyalogosan
Budapest bels6é keriileteinek az
utcait, majd az dltaluk gytjtott fel-
mérési adatok a Top-Map Zrt. jér-
miinavigacios térképébe kertiltek
integralasra, igy allt el6 a gyalogos
navigacios térkép. A kész adatba-
zishoz egy Eurdpai Unids projekt
keretén beliil a Topolisz Kft. ké-
szitett utvonaltervez$ szoftvert,
a végeredmény a www.pedroute.
hu oldalon tekinthetd meg.
Resch Andrds
térképész
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SZIMULACIOK SZEREPE ES LEHETOSEGEI AZ OKTATASBAN EGY KONKRET PELDAN KERESZTUL

Nature on Your Screen

A magyar oktatas szinvonaldnak alakuldsa embert proba-
16 kihivas elé allitja a téma szakértoit az utébbi évtizedek-
ben. A hazai kezdeményezésti Monitor ’86, *91, 93, ’95,
’97 és ’99 felméréseken a tanuldk egyre gyengébb ered-
ményeket értek el; az ezredfordulo éta harom évenként
megrendezésre keriilé OECD-PISA mérések tanulsaga
alapjan didksagunk teljesitménye statisztikailag stagnal.

A PISA felmérések a 15 éves
fiatalok készségeit és tuddsat hiva-
tottak felmérni harom terileten,
melyek a szovegértés, a matema-
tika és a természettudomanyok.
A felmérés felviltva helyez ki-
emelt hangsilyt az egyes teriile-
tekre. 2006-ban a természettu-
domanyok adtak ezt a teriiletet,
mely hazank szamara a korabbi
két alkalomhoz hasonlé eredmé-
nyeket hozott, azonban izgalmas
tovabbi tapasztalatokkal is szol-
galt. Magyarorszag ugyanis a fel-
mért 57 orszagot tekintve Gsszes-
ségében a 19-23. helyet foglalta el,
emellett a vizsgalt kompetenciak
kozil a természettudomanyos
problémak felismerése esetében
elébbinél is mintegy tiz helyezés-
sel héatrébb szorult; mikozben a
didkok targyi tudasat tekintve ép-
pen pozitiv iranyban tér el hazank
koriilbelill tiz helyezéssel Gsszesi-
tett eredményétdl.

A kiértékelést végzd szakértSk
szerint a természettudomanyos
problémak felismerésének fej-
lesztéséhez leginkabb az 6nélldan
vagy néhany fGs csoportban el-

végzett kisérletek jarulnak hozza,
melyek kis hangsdlyt kapnak a
magyar rendszerben. Kutatdsunk
soran egy olyan szoftvert és ah-
hoz tartozd oktatdsi segédletet
dolgoztunk ki — majd végeztiink
veliik sikeres kisérleteket —, me-
lyek segitségével a tobbi orszag-
hoz viszonyitva a legsikertelenebb
,6l6 rendszerek” tudasteriileten,
azon beliil is az okoldgia eszkoz-

taran és alapveté problémdinak
halmazén keresztiil kivanjuk be-
vezetni a tanuldt a kisérletezés,
az 6nallé problémamegoldas és
az Osszefuggések felismerésének
6romébe.

Fontosnak tartottuk, hogy a
didkok szdmadra olyan kérnyeze-
tet alakithassunk ki, melyhez ha-
sonléval mindennapi tevékenysé-
giik soran is gyakran és szivesen
foglalkoznak; ugyanakkor hiien
reprezentaljuk az 6kologia egyes
kérdéseit és a modszereket, me-
lyek elvezetnek tudomanyos igé-
nyl megvalaszolasukhoz. Egyet-
értiink tovabba azzal a nézettel,
mely szerint a tanitds eszkozeit
kell olyan alapossiggal megal-
kotni, hogy azok 6nmagukban is
motivaljak a didkokat a tanulasra.

A fentiecknek megfeleléen
egyszerre tartottuk szem el6tt az
okologiai szempontokat, példaul
a sokrétli elvégzendd vizsgala-
tokhoz szitkséges grafikonokat
(populacié egyedszam-id6, kor-
fa) integraltunk a programba; és
hasznalhattuk ki az informatika
elényeit, példaul az egyes modell-
futasok menthetdek és ujrajatsz-
hatéak.

Gyakorlati kisérleteink so-
ran, melyeket altaldnos és ko-
zépiskolas osztalyokkal végez-
tink két tanédra
alatt, réviden megismertettiik
a diaksagot az ckologia alapfo

idGtartama
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galmaival, majd k6z6sen megvi-
tattuk, hogyan vizsgalndnak egy
ilyen rendszert. Ezek utan beve-
zettiik ket a modell hasznalata-
ba, bemutattunk nekik néhdny
ismert 6kologia jelenséget, majd
kozosen feldolgoztunk egy 6ko-
logiai katasztrofara vonatkozd
tanulmdnyt. Mivel eddigre a
didkok az el6zetes részfeladatok
miatt onalléan képesek kezelni
a modellt, 6ndll6 feladatokat
osztottunk ki szamukra, melyek
soran ismert peszticidek hatdsat
kellett tanulményozniuk kiilon-
boz6 okoszisztémakban, majd
errdl be kellett szamolniuk.
Kisérleteink  rdmutattak,
hogy rendszeriinket helyi hélo-
zatot (LAN) kihasznélva lénye-
gesen tovabb tudjuk fejleszteni.
A program halézatra alkalma-
zott szerver-kliens alapu val-
tozatdban a tandri gép képezné
a szervert, melyhez a diadkok
kliensként csatlakoznak. Ez a
kezdeti szakaszban azért hasz-
nos, mert az egész osztaly egy
kozos Okoszisztémat is futtat-
hat, melyben a szerver engedé

Az Eurdpai Uni6 Fiatal Tudésainak Versenyén

lyével valtoztatasokat vihetnek
fel, amit igy tdrsaik is latnak.
Az egyéni kisérletezés soran a
kapcsolat lehetéséget ad arra,
hogy a szerver betekintést
nyerjen abba, hogyan allnak az
egyes didkok a feladat végre-

Jutalmunk, egy elégedett mosoly

hajtasaval, célzott segitségeket
killdhet az egyes didkoknak,
anélkill, hogy tarsaik ezt latnak.
Tanoérdinkon tehdt a didkok vi-
takban vesznek részt, onallé
véleményeket formdlnak, meg-
ismerik a tudomanyos gondol-
kodasmédot  és
azt koznapi problémdk meg-

alkalmazzak

K+F

olddsdra. Ezen elemek Osszes-
sége pedig el6segiti a tanuldi
autondmia fejlesztését amely
nemzetkozi Osszehasonlitd ta-
nulmanyok szerint hazdnkban
az EU-javaslatokban szorgalma-
zott modszerek kozil a legke-
vésbé hangstlyos elem.

A program alkalmas arra,
hogy - akdr egy géprdl, akar
halézatban futtatva - interaktiv
moédon mutassa be az dkoldgiai
rendszerek sajatsagait, emellett
fejleszti a matematikai kompe-
tencidt, a kornyezettudatos gon-
dolkodast, a problémaérzékeny
latdsmoédot  és
Csoportban hasznalva elémoz-
ditja a csoport tagjainak egytitt-
mukodését, és a kozos probléma-
megoldas révén élményszertivé
teszi a tevékenységet.

a kreativitast.

Munkankat tavalyi évben
az Eurdpai Unié Fiatal Tudd-
sainak Versenyén - a teriiletre
iranyul6 kedvezd figyelemnek
is koszonhetGen - 1. dijjal jutal-
maztdk, mely tovabbi motivaci-
6t biztosit szamunkra.

Balassi Mdrton
programtervezd informatikus BSc
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INFORMATIKA ES A KiSERLETI RESZECSKEFIZIKA KAPCSOLATA

Reszecskék a gépezetben

Tanulmanyaink tilnyomé részében a legtobb kurzus az
elméleti hattér megalapozasaval le is zarja az oktatast.
Egy 0Oszinte vallomassal szeretnék élni, mely igyekszik
megmutatni nektek, hogy mindez nem hiabavald. Az elsé
matematikai képlettdl kezdve, az utols6 implementacios
fogasra tudnék példat mondani az informatika egy ter-
mészettudomanyi alkalmazasaban, melyek nem csupan
alkalmazhatéak, de elengedhetetlen jelentdséggel birtak

sajat kutatasomban.

Tisztan emlékszem a napra,
amikor minden elkezdédatt.
A szokdsos, reggeli masodik
kavémmal felvértezve
tam egyik kedves baratommal
a Komputeralgebra Tanszék
folyoséjén. Atlagos nap volt,
ahozza val¢ atlagos teenddkkel
és feladatokkal. Szemiink és
fantazidnk azonban megakadt
egy felhivason, melynek tartal-
ma egy tudoményos didkkori
dolgozat irdsa volt az informa-
tika egy természettudomanyi
alkalmazasanak keretein beliil.
Megbeszélések, tanacskozasok
és par hét leforgdsa utdn mar
a mélyvizben éreztilk magun-
kat, részecskepalydkkal és mag-
fizikaval teli dlmatlan éjsza-
kakkal koritve.

A téma, melynek részlete-
iben valé megismerésére és
kidolgozasdra torekedtiink az
elmult két évben egy jelenleg
csak
részecskefizikai detektor rejtel-
mébdl sziiletett, Prof. Dr. Vesz-

sétal-

elméleti szinten 1étezé

tergombi Gyorgy Otlete alapjan.
Virdgnyelven egy detektor arra
szolgdl, hogy nagy energiaju
részecskék iitkoztetésébdl, és
a detektor felépitésébdl add-
d6 modszerrel, az ugyneve-
zett ,esemény” (mi tortént az
utkozés pillanatdban) utan a
kolcsonhatasban résztvevd ré-
szecskék altal megtett utat jel-
lemezzitk. Hogyan mozogtak,
milyen volt az energia-leada-
suk és megannyi mas kérdésre
keressiik a valaszt, ami a fizikai
problémak megoldasanak alap-
kovei.

Napjainkban, a kisérle-
tekben szdmottevd a szilikon
alapanyagu detektorok alkal-
mazasa részecskék palyajanak
nyomkovetésére. A mi kisér-
leti detektorunk azonban vi-
lagunk egyik legértékesebb
matériajabol késziil, gyémant-
bdl. Ezeknek egyik elterjedt
tipusa az s-CVD (szintetikus)
gyémant alapi mérémfiszerek,

masik tipusuk pedig sc-CVD
(single-crystal) tulajdonsaga.
Ut6bbi az els6vel ellentétben

magas intenzitasu sugdrzds
esetén  strapabirobb, ezért
nagyenergiaja titkozéseket

vizsgalhatunk a gyémantot al-
koté atommagok sulyos ron-
csolodasa nélkiil. Nem utolséd
sorban pedig az alkalmazas
ideoldgidgja  (proton-karbon
itkozésbdl keletkez6 maésod-
lagos részecskepalydk nagyon
jol kovethetdk), létjogosultta
teszi e detektor szimulaci6jat
és adott esetben, annak késéb-
bi megvalositasat is.

Fizikai felépitését tekintve
egy 2cm * 2cm *2cm es mes-
terségesen novesztett gyémdnt
kockarol van szé. Ennek valo-
sagalapja, hogy az emberiség
jelenleg laboratériumi koriil-
mények kozott 5mm *5mm *
0.7 mm térfogatd gyémantot
mar képes parologtatassal no-
veszteni. A kocka teljes racsz-
szerkezetébe beleremegé erével
becsapodd  proton-nyalab és
a carbon atom iitkozés kovet-
kezményének idébeni terjedését
a Geant4 szimuldciés Frame-
work és CLHEP (Computing
Library of High Energy Phisycs)
konyvtar hasznalatdval nume-
rikusan modelleztiik. A szimu-
lacié részletei megtalalhatoak
a ,Nagy adatbazisok pérhu-
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zamos feldolgozasa - Forster
Richdrd, Sipos Roland” pélya-
munkdaban.)

Munkank
kaptunk arra, hogy a nagy
energidji proton-karbon {it-
kozésekbdl kirepiilé masodla-
gos (soft-remnant) részecskék
pélyaja kitinden kovethetd a
detektor geometridjanak és fel-
épitésének koszonhetbden. Szak-
dolgozatomban azonban tovabb
kutattam vélaszok utdn és a
palyak rekonstrukcidjara osz-
szpontositottam. Az rekonst-
rukcié elve leegyszerusitve nem
mas, minthogy a elfelejtjiik az
Osszes olyan informdciot amit
a szimulaciondl felhasznaltunk.
Jelen esetben ez nem mas, mint-
hogy a szimulaciéban megadott
generalt részecskék energidja,
kolcsonhatdsi pontja nélkiil kell
visszadllitanunk az eredeti alak-

soran  valaszt

zatot. Csupan a mért adat all
rendelkezésiinkre, ami a model-
lezett 3 dimenzids kocka adott
voxelében (3 dimenzids, meg-
szabott térfogatd pixel), rogzi-
tett energia-leadds mennyisége.
(A fizikai folyamat részletesebb
leirdsa megtaldlhaté szakdol-
gozatomban, ,Rekonstrukcids
algoritmus kaloriméteres méré-
seknél”)

A kedves olvaso joggal kér-
dezheti, hol van itt az informa-
tika. Kezdetben én is kerestem
a valaszt, de nem sokaig. Mos-
tanra biztosan éllithatom, hogy
mindenhol. Kezdve a megfeleld
modell és strukturak megalko-
tasaval, egészen a szimulacids

kornyezet megértéséhez sziiksé-
ges Monte-Carlo médszeren ke-
resztiil vezet az Ut a legmélyebb
teriiletekre ahova az informati-
kus betévedhet. Ha nem csupan
szamok seregét kivanjuk latni a
monitoron, el6bb utébb kényte-
lenek vagyunk megismerkedni
egy két vizualizacids konyvtar-
ral is (OpenGL).

Ha merész 6tletiink van, és eset-
leg mintaillesztési eljarasokat
probalunk alkalmazni rekonst-
rudldshoz (OpenCV), bizony
egyre mélyebbre kell asnunk
ahhoz, hogy megértsiik, mi rej-
lik a folyamatok mogott. Ki me-
rem jelenteni, hogy mi is csupan
izelitét kaptunk és a jéghegy
csucsat lattuk az informatika ki-
sérleti részecskefizikai alkalma-
zasanak mivoltabol.

Sok érdekes részlet bontako-
zott ki ebbdl a kis 2 kdbcenti-
méteres gyémant csodabol. Egy
Kari TDK 1. helyezés melyben
a szimulaciobdl nyert, memdria
adatbdzisban tarolt adatmennyi-
ség parhuzamos feldolgozasa-
nak megvalésitasara torekszik.
(A dolgozatot a XXX. Jubileumi
OTDK-n Kiilondijjal jutalmazta
a zs(ri.) Forster Richdrd késziild
szakdolgozata, amely a szimu-
lacié  részecske-generatoranak
gyorsitasat teszi lehetévé GPU
segitségével,tobbek kozott sajat
dolgozatom mely a rekonstruk-
ci6 szabaly alapu kovetkeztetést
alkalmazd eljardsara mutat pél-
dat, szaporitja az eredmények
sorat. Egy éven beliil elkésziil
MSc-s diplomamunkdm, amely
a pédlydk Hough transzformad-

OTDK

cién és Kalman sziir6n alapuld
rekonstrukcidjanak lehetGségét
fogja feltdrni. Jelenleg az NA61
Shine névre hallgaté CERN-
i (Eurdpai Nukledris Tandcs)
aktudlis kisérlet rekonstrukci-
6s szoftverének fejlesztésében
veszek részt. Az NA61 az LHC
(Large Hadron Collider) el6-
gyorsitojanak, az SPS-nek sziv-
ében foglal helyet Genfben.
Van szerencsém az ELTE-IK,
a KFKI-RMKI és a CERN jo-
voltabdl szakmai gyakorlatomat
kint tolteni a svajci Alpokban és
fizikusok, mérnokok és infor-
matikusok hadaval elérni, hogy
a hén szeretett részecskékbol
és detektorainkb6l nyert in-
formaciok segitségével el6rébb
lenditsiik az emberiség tudasat
a korulottink levo vilagrol.

Szeretném megragadni az
alkalmat, hogy ujra koszonetet
mondjak tandraimnak, Dr. Fi-
16p Agnesnek, Prof. Dr. Veszter-
gombi Gyorgynek és Dr. Ben-
czir Andrasnak segitségiikért.
Koszonet baratomnak, Ricsinek
a kozos munkdért, csalddom
végelathatatlan  tamogatdsaért
és végiil, de nem utolso sorban,
kedvesem kitartd szerelméért és
biztatasaért.

Sipos Roland
Programtervezd Informatikus
MSc. 2. félév

Szakdolgozatom, a TDK és
minden amivel foglalkoztam
megtaldlhat az alabbi linken:
people.inf.elte.hu/cbforeva
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AZ ODD-MATCHING PROBLEMA PARAMETEREZETT VIZSGALATA

Opo-Maratine probléma

A jol ismert NP-teljes ODD-MATCHING problémardl és
paraméterezéseirdl lesz sz6 a kovetkezdkben. A prob-
lémat az f, k és w paraméterekkel vizsgiltam, ahol f
a konfliktusparok szamat, k a parositas méretét, w pedig
a favastagsagot jeloli. A problémat a lokalis keresés alkal-
mazasaval is megkozelitettem.

Definiciok

Az ODD-MATCHING probléma
egy specidlis parositasi probléma,
amelyben adott egy G=(VE) graf,
valamint egy konfliktusparokbdl
dll6 F < ExE halmaz, melyben
egy olyan legnagyobb pérositdst
keresiink, amely minden parbol
legfeljebb az egyik élt tartalmazza.

A kovetkez6 dbra egy OpD-
MATcHING példany megoldasat
szemlélteti (a vastagitassal jelolt
élek szerepelnek a pérositasban).

Diszjunktnak nevezziik a konf-
liktusparokat, ha az egyes konflik-
tusparoknak nincs kozos élik.

Egy paraméteres problé-
ma fix paraméterrel kezelhetd
(fixed - parameter tractable),
ha létezik egy olyan algoritmus,
amely minden I = (x, k) problé-
mapéldanyra f(k)nc futasi id6-
ben eldonti, n:= |(x, k)|-ra, hogy
(x, k) € L teljesiil-e. Itt minden
bemenet egy (x, k) alaka par,

ahol k egész szam, melyet pa-
raméternek neveziink, tovabba
c egy konstans, és f egy kisza-
mithat6 fiiggvény, amely csak
k-td] figg. A fix paraméterrel
kezelheté problémdkat és azok
halmazat FPT-nek nevezziik.
Egy FPT algoritmus elénye az,
hogy a futdsi id6 a bemenet
méretétél csak polinomidlisan
figg, és a probléma nehézsége
lényegében az f(k) faktorban
jelenik meg, amely pedig csak

a k paramétertd] fiigg. Ezt a pa-
ramétert ugy definidljuk, hogy
varhatéan kicsi legyen.

A paraméteres bonyolultsag-
elmélet altalanos célja az, hogy
valamely paraméteres problé-
mahoz taldljunk FPT algorit-
must. Ezen algoritmusok utani
kutatds céljabol sok modszert
vezettek be, amelyek paraméte-
res és klasszikus algoritmusokat
is hasznalnak. Ilyenek példaul

a korlatos keres6fa-modsze-
rek, kernelizaci6, favastagsdgon
alapul6 technikak és még ma-
sok. Egy lehet6ség egy FPT-beli
probléma megoldasara az, hogy
az adott példanyhoz kiszi-
mitunk egy problémakernelt.
Ez egy kisebb, ekvivalens prob-
lémapéldanyt jelent, amelynek
meérete csak a paramétertdl figg.

A paraméteres bonyolult-
sagelmélet tartalmaz egy nehé-
zségelméletet is, amely annak
aldtamasztdsara nydjt eszko-
zOket, hogy egyes paraméteres
problémékra valdszintleg nincs
FPT algoritmus. A klasszikus
bonyolultsagelméletbeli NP-ne-
hézséghez hasonléan vannak
W(1]-nehéz problémak, melye-
ket a paraméterezéssel egyiitt is
nehéznek tartunk.

Azt mondjuk, hogy egy para-
méteres L nyelv W[1]-nehéz, ha
létezik egy paraméteres visszave-
zetés a SHORT TURING MACHINE
ACCEPTANCE problémérdl, ahol
az a kérdés, hogy egy adott nem-
determinisztikus Turing-gép az
adott sz6t k 1épésben elfogadja-e,
ahol k a paraméter.

A lokalis keresés soran egy
mar ismert, adott megoldds
»kozelében” szeretnénk jobb
megoldast taldlni gy, hogy az
Uj megoldds ne legyen tul tavol
az eredetit6l.

Eredmények
Klasszikus  bonyolultsagel-
méleti eredményem, hogy be-
bizonyitottam az OpD-MATCH-
ING probléma NP-teljes mar
fakon is, még diszjunkt konflik-
tusparok esetén is.
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Most pedig lassuk a paramé-
teres bonyolultsdgelméleti e-
redményeimet. A probléma-
nak kiillonb6z8 paraméterezései
lehetségesek. Az egyik paramé-
ter legyen a konfliktusparok
szama, amelyet a tovabbiakban
f-fel jeloliink. Ebben az esetben
az a kérdés, hogy milyen nagy
lehet egy maximalis odd-mat-
ching az adott grafban. Kidol-
goztam egy O(2"-m-n) futdsi
idejli keres6fa-algoritmust pa-
ros grafok esetén, ahol m a graf
élszamat, n pedig a csticsszamat
jelenti, ezzel megmutatva, hogy
a probléma FPT-ben van az f
paraméter esetén.

Kézenfekvd és dltalanos pa-
raméterezése a parositasokkal
foglalkoz6 probléméknak a pd-
rositds mérete, ezt a paramétert
mi k-val fogjuk jelolni. Ebben
az esetben az a kérdés, hogy 1é-
tezik-e egy legaldbb k méretli
odd-matching a grafban. Meg-
mutatom, hogy ekkor a problé-
ma W][1]-nehéz, de ha a konf-
liktusparok diszjunktak, tehat
egy él csak egy parban fordul el6,
akkor a 3-SET PACKING problé-
mara vezethetjiik vissza linearis
idében. Mivel a 3-SET PACKING
problémara létezik FPT algorit-
mus, ezaltal az ODD-MATCHING
problémara is kapunk egy FPT-
algoritmust (diszjunkt konflik-
tusparok esetén).

Ezen kiviil adhato egy O(f+k)
csticsbdl  4llé  linedris  kernel,
amely O(k-m) id6ben szamithat6
ki paros grafokban.

A kovetkez$ tablazat ezeket
a paraméteres bonyolultsagelmé-
leti eredményeimet foglalja Ossze.

Legyenek F halmazban a
konfliktusparok ugy rendezve,
hogy E'(F) minden konfliktus-
par ,elsé éleinek” halmazat és
E*(F) a konfliktusparok ,,mdso-
dik éleinek” halmazat jelolik.

A LocAL-SEARCH-ODD-
MATCHING problémit a kovet-
kez6képpen definidljuk:

Bemenet: Egy (G, F) Opp-
MATCHING példany, egy M, pa-
rositds G—E?(F)-ben és két pozi-
tiv egész szdm, k* és £.

Feladat: Keressiink egy F*SF
halmazt, amelynek mérete
legfeljebb k*, és egy M parosi-
tast ~ G—[E'(F*)E’(F\F*)]-ben,
ahol |M| > [M,| és [M,AM]| < €.
|M,AM)| azon élek szimat jelen-
ti, amelyek vagy csak M-ben,
vagy csak M -ban szerepelnek.

M, a G-E’(F) graf egy pa-
rositasa, vagyis M, egy olyan
odd-matching, ahol a konflik-
tusparok elsé éleit (E'(F)-et)
tekintjitk megengedett éleknek.
A célunk, hogy M, -nal nagyobb
odd-matchinget taldljunk oly
modon, hogy a konfliktusparok
kozul kivalasztunk k* darabot,
melyekben felcseréljiik a megen-
gedett illetve nem megengedett
éleket. Ha tehat F* tartalmazza
a kivélasztott k* konfliktuspart,
akkor a G-[E'(FX)UE*(F\F¥)]
grafban szeretnénk taldlni egy
M, ndl nagyobb parositdst.
A lokdlis keresés sordn olyan
M pérositasokra szoritkozunk,

OTDK

mely M-t6l legfeljebb ¢ élben
kiillonbozik.

A LocAL-SEARCH-ODD-
MATCHING probléma W[1]-ne-
héz € és k* paraméterek esetén,
ahol ¢ a keresés sugara, és k* a
megvaltoztatott konfliktusparok
szama.

Alkalmazasok

Végezetiil ime két érdekes
példa kutatdsi eredményeim al-
kalmazasi lehetdségeire:

Az INDUCED MATCHING
probléma megoldhaté OpD-
MATCHING-gel, igy az egyszer-
re torténé Aatvitelek szdmanak
maximalizaldsa vezeték nélkiili
ad-hoc hélézatok esetén egy
ODpD-MATCHING feladvanynak
is felfoghatd.

A repcefajok keresztezésé-
nek optimalizdlasa is az Opp-
MATCHING probléméval model-
lezhetd.

Viri Erika
matematika -
informatika tandr
OTDK 1. helyezés és
kiillonddj, 2011

Konzulensek:
1ldiké Schlotter,
Dr. Hannes Moser,
Dr. Marx Ddniel
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AZ EGYENLETES KONVERGENCIA PROBLEMAI

Konvergens interpolacios eljarasok

Ugy vélem, a téma robosztussiga miatt reménytelen len-
ne konkrét eredmények ismertetésére torekednem ebben
a cikkben. Helyette az alapok rovid bemutatasara, prob-
lémak felvetésére, talan egyfajta kedvcsinalasra szeret-
ném felhasznalni e lehetdséget - igy a megértéshez mély
eléismeretek sem sziikségesek.

Az interpoléci6 soran célunk
egy f(x) fuggvény alakjanak
minél pontosabb megkozelitése
egy altalunk konstrualt figg-
vénnyel, ugy, hogy a kozeliten-
dé fiiggvény értékeit csak az
értelmezési tartomany bizonyos
pontjaiban ismerjik - ezeket
a helyeket alappontoknak ne-
vezzilk. Igyeksziink mindezt
ugy megtenni, hogy minél ke-
vesebb feltételt szabjunk f-re,
ezaltal modszeriink szélesebb
korben vélik alkalmazhatéva.
A tovabbiakban csak azzal a meg-
kotéssel éliink, hogy a fiiggvény
folytonos.

Egy masik fontos kérdés,
hogy milyen fiiggvényekkel vé-
gezzilk a kozelitést. Altaldban
célszerli fiiggvényeket
alkalmazni, olyanokat, melyek
tulajdonsagai ismertek és kelle-
mesek. Ilyenek példaul korlatos
[a,b] intervallumon értelmezett
f esetén az algebrai polinomok,
vagy a valos szamokon értel-
mezett 2[1-periodikus fliggvé-
nyek esetén a trigonometrikus
polinomok. Azt valdszintleg

elemi

minden olvasé tudja, hogy al-
gebrai polinomoknak az {x¥|
keN} fuggvények véges linedris
kombindécidit nevezziik, viszont
talan kevesebben azt, hogy
a trigonometrikus polinomok
a {cos(kx), sin(kx)| keN} fugg-
vények véges linedris kombind-
ci6i. A tovabbiakban a fent em-
litett két esetet fogjuk tekinteni.

Fuggvénysorozatok esetén a
konvergencia tobbféle modon ér-
telmezhetd. Azt mondjuk, hogy
az fn sorozat egyenletesen konver-
gdl f-hez, ha max|f,(x)- /()| 0.
Ez az egyik legerdsebb konver-
gencia tipus. Példaul ha ez teljesil,
akkor Vvx: f,(x) - f(x), Gigyneve-
zett pontonkénti konvergencia is
teljestll, de forditva ez nem igaz.
A mi célunk az egyenletes konver-
gencia elérése lesz eljarasainkban.

Ehhez az egyik legegysze-
rlibb (és legrégibb) approxima-
cios eszkoz a Lagrange interpo-
lacié. E mddszer gyenge pontja
sajnos épp az egyenletes kon-
vergencia. A talan legtermésze-
tesebb, tgynevezett ekvidisztins
alappontrendszer (melynél a

szomszédos alappontok tavolsa-
ga egyenld) esetén Runge adott
példat olyan folytonos fiigg-
vényre, melyre a Lagrange in-
terpolacids polinomok sorozata
nem egyenletesen konvergens.
Viszont az els6faji Csebisev po-
linomok (a T, = cos(n*arccos(x))
polinomok) zérushelyeibdl kép-
zett alappontrendszeren mar
ez a fiiggvény is jol viselkedik.
De erre az alappontrendszerre is
taldlhaté (egyéltalan nem trivia-
lis médon) divergens ellenpélda.

A matematikusok sokdig azt
gondoltdk, hogy adhaté olyan
alappontrendszer, melyen a
Lagrange interpolacids polino-
mok sorozata minden folytonos
fiiggvényre egyenletesen kon-
vergens. De tévedtek. Ahogy
Turan P4l irta: ,,... az volt a va-
rakozés, hogy van oly (nemek-
vidistans) alappontrendszer is,
melyen képzett Lagrange-inter-
polécids polinomok a [-1,1]-ben
folytonos fiiggvények osztélyara
itt egyenletesen konvergalnak.
Ezen 4lombdl a vildgot Faber
gyogyitotta ki..”. Georg Faber
1914-ben megmutatta, hogy
nem létezik olyan pontrendszer,
melyre az L, f,(neN) Lag-
range interpolacids polinomok
sorozata egyenletesen konvergal
minden folytonos figgvény f
esetén. Egyébként funkciond-
lanalizisben jartasoknak meg-
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jegyzem, ennek az alapvetd
eredménynek az oka, hogy az
L, operator normaja (azaz a Le-
besgue konstans) legalibb log,
nagysagrendd.

Természetes kérdés, hogy ho-
gyan lehet olyan interpolacios
(diszkrét) eljarasokat konstru-
alni, melyek egyenletesen kon-
vergensek minden folytonos fiigg-
vény esetén. Mint latni fogjuk,
létezik (legalabb) két lehetdség,
hogy ilyen eljarasokat kapjunk.

Az egyik lehetdség, hogy el-
érjuk ezt a célt az, hogy enyhit-
juk az interpolaciés polinomok
fokszamara vonatkozo feltételt,
ezaltal bevezetve szabad pa-
ramétereket, melyek alkalmas
megvalasztasa szolgaltatjia az
egyenletes konvergenciat. Egy
ilyen konstrukci6 sikeressége
nagymértékben az alappontok
rendszerétdl fiigg. Ebben az
iranyban az els6 eredmény Fejér
Lip6t nevéhez fliz8dik: 1916-
ban felfedezte, hogy specidlis
alappontok rendszerét véve az
ugynevezett Hermite-Fejér in-
terpolacids eljards egyenletesen
konvergens tetszéleges folyto-
nos fiiggvényre.

1930-ban Bernstein vetette
fel a kovetkezd kérdést: Mennyi-
vel kell megnovelniink az inter-
poldciés polinomok fokszdmiit,
hogy minden folytonos fiiggvény-
re garantdljuk az egyenletes kon-
vergencidt?

Fontos megemliteni, hogy
maga Bernstein t6bb kiilonb6z6
modon kezelte (és oldotta meg)
a problémat.

1943-ban Erdds Pal mutat-
ta meg a kovetkez6t. Legyen az
X, c[-11] (neN) interpolaci-
6s alappontok rendszere olyan,
hogy a Lagrange interpolacié
egyenletesen
korlatosak [-1, 1]-en (ez egyéb-
ként egy elég természetes felté-
tel). Ekkor minden feC[-1, 1]
és 0 < c esetén létezik olyan >
n(1+c), (neN) fokua ¢ polinom-
sorozat, melynek minden tagja
interpoldlja f-et X pontokban
és a sorozat egyenletesen tart
f-hez a [-1,1] intervallumon.

alappolinomjai

Egy masik lehetéség egyen-
letesen konvergens  diszkrét
eljarasok 1étrehozasara, hogy a
Lagrange interpolacié polinom-
jait megfelelé szummaciokkal
helyettesitjiik. Ez a megkozeli-
tés veti fel az alappontrendszer
valasztas kérdésén tul a bazis
valasztdsanak probléméjit. Al-
talaban ugyanis ugy késziilnek
ezek a szummadciés modszerek,
hogy a Lagrange interpoldci-
6s polinomot felirjuk L f(x)
= chjjnBj(x) alakban (ahol (B,,
keN) rendszerét
nevezzilk bazisnak), és ebbdl
a ®‘,n , (j n € N) val6s szamok
felhasznaldsaval az L° f(x) =
Zij,ncj)nBj(x) szummacios elja-
rast képezziik.

Megjegyezzik, hogy a szum-
maciés  eljardsok  kiindulé-
pontjat Fejér Lipot klasszikus
eredménye jelenti a trigonomet-

polinomok

rikus Fourier-sorok szdmtani
kozepeinek egyenletes konver-
genciajarol. Részletesen most
nem beszéliink az ilyen tipusu
modszerekrdl, de érdemes meg-
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jegyezniink, mint f6 elénytiket,
hogy a O, -ekre adott feltételek-
kel teszik elérhet6vé az egyen-
letes konvergenciat, igy lénye-
gesen egyszer(ibb szerkezetiek,
mint a kordbban emlitett mod-
szerek.

A tudoményos didkkori dol-
gozatom is alapvetfen a fenti
kérdések koré épiil. A két meg-
kozelités alapgondolatainak ot-
vozését hasznalom fel egyszerd
szerkezetli, konnyen kezelhetd
eljarasok készitéséhez. A szum-
mécichoz haszndlt O, értékeket
egy fliggvény, az tgynevezett
szummadcios fiiggvény helyette-
sitési értékei adjak, igy a vizs-
gilt eljarasok tulajdonképpen
hérom paraméterre épiilnek: az
alappontok szamara, a fokszdm-
ra és az alkalmazott szummaéci-
0s fiiggvényre. A vizsgalatok két
f6 szempontja, hogy a paramé-
terek milyen Osszefiiggései ese-
tén teljesiil a kapott modszerre
az interpoldciés tulajdonsag
(azaz, hogy felveszi-e az fiigg-
vény értékeit az alappontokon),
és mikor lesz egyenletesen kon-
vergens az eljaras. De lényeges
iranyvonal még a Lagrange és
az Hermite-Fejér interpoldciok
kozotti atmenet vizsgalata és
a modszerek hibdjanak minél
pontosabb meghatdrozasa is.
A dolgozat az OTDK matema-
tika tagozatan els6 dijat kapott.

Németh Zsolt
programtervezd
informatikus MSc
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MOLEKULAGRAFOK LEIROINAK VIZSGALATA A HASONLOSAGI KERESES SZEMPONTJABOL

Fingerprintek a kémiaban

A kémiai informatikdban a hasonlésagi keresés az egyik
leggyakrabban vizsgalt probléma. Egy adatbazisban nagy
mennyiségli molekula szerepel, és meg kell keresniink
egy adott lekérdez6 molekuldhoz a leghasonlobbakat.
Egy kémiai informatikai cég, a ChemAxon Kft. vetette fel
nekiink ezt a problémakért. Két megkotésiik volt: a méd-
szernek gyorsnak kell lennie, cserébe az eredmény néha
kis mértékben eltérhet az egzakt megoldastol.

A kémiai informatika sza-
mos feladatahoz - igy a hason-
16sagi kereséshez is — gyakran
alkalmaznak kiilonb6z6 mole-
kulaleirékat, Un. fingerprinte-
ket. Egy molekula fingerprintje
altalaban egy hosszt binaris so-
rozat (pl. d = 1024 bit), amely jol
leirja a molekula bizonyos ké-
miai tulajdonsdgait. Igy lehets-
ségiink nyilik arra, hogy a mole-
kulagrafok kozvetlen vizsgalata

helyett azok fingerprintjeit mint
d dimenzids vektorokat tekint-
siik, és a hasonlosagi keresést
ebben a térben végezziik el
Két molekuldt akkor tekintiink
hasonlénak, ha a fingerprintjeik
tavolsaga kicsi. A fingerprintek
Osszehasonlitisara a Hamming-
tavolsagot alkalmaztuk, vagyis
két fingerprint tédvolsiga azon
bitek szama, melyekben eltér-
nek egymastol.

Hasonlosagi keresés

Molekula-adatbazis

V'
-

Lekérdezes

:..J.x. A /\r

=
e

Eredmény

Tobbféle algoritmussal és
paraméterekkel  generdltunk
fingerprinteket, amelyeknek

telitettségét, optimalis hosszat
és a bitpoziciok fliggetlenségét
statisztikai modszerekkel vizs-
galtuk. A célunk olyan paramé-
terek meghatdrozasa volt, ame-
lyekkel a generélt fingerprintek
minél kisebb tarigény mellett
a lehet6 legtobb informéciot
tartalmazzak. A gyogyszerjel-
legli (nem tal nagy) molekulak
jellemzésére altaldban az 1024
bites fingerprintek bizonyultak
a legjobb vélasztasnak.

A hasonlésagi keresést spe-
cidlisan a k legkozelebbi szom-
széd (k nearest neighbor, k-NN)
probléma formajaban vizsgal-
tuk. Vagyis adott molekulak
egy halmaza, pontosabban a
fingerprintjeik halmaza, vala-
mint egy lekérdez6 molekula
fingerprintje, és az a feladatunk,
hogy a hozzé legkozelebb esé k
fingerprintet minél gyorsabban
megtalaljuk. Alacsony dimen-
zi6s terekben (példaul 2 vagy 3
dimenzié esetén) szamos olyan
térfelosztd modszert dolgoztak
ki, amelyekkel ez a probléma
hatékonyan megoldhat6. A fin-
gerprintekre jellemz6 magas
dimenziészam esetén viszont
ezek a modszerek nem alkal-
mazhatok, ezért mas megko-
zelitési modra van  sziikség.
A helyzetérzékeny hasitds mod-
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szere (locality sensitive hashing
vagy LSH) egy hatékony kozeli-
t6 keresést tesz lehetévé a magas
dimenzids terekben is. Az el-
jaras alapotlete az, hogy vélet-
lenszer(ien kivalasztunk néhany
bitpoziciét (hasitokoordinatat),
majd a keresést csak azon fin-
gerprintek kozétt végezzik el,
amelyek ezen koordindtaikban
megegyeznek a lekérdez6é (az
abran Q jelzést) fingerprinttel.
Egyik
tett egy programot, amely ezt
az LSH mddszert alkalmazza
a k-NN probléma kozelité meg-

témavezetOnk elkészi-
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oldasara. Egyik eredményiink
az, hogy statisztikai vizsgdla-
taink alapjan  (fiiggetlenség-
vizsgalat khi-négyzet probaval,
rekurziv fiiggetlenités) javasla-
tot adtunk a hasitékoordinatak
jobb megvalasztasara,
lyel a keresési térnek atlago-
san csak 10-20 %-at vizsgaljuk
meg, mégis elég jo kozelitéssel
meg tudjuk adni a legkozelebbi
szomszédokat (a taldlati arany
70-80 % koriili).

mely-

ol o

Maisik fontos célunk a fin-
gerprintek hosszanak (dimen-
zidjanak) csékkentése volt. Erre
a f6komponens-analizis (PCA)
és a véletlen vetités modszereit
alkalmaztuk. Mindkét médszer
hatékonyan csokkentette a fin-
gerprintek dimenzidjat, és igy
a tavolsagszamitasok is gyorsab-
ba valtak. Bizonyos esetekben
azonban a tdrigény névekedett,
ugyanis az alacsonyabb dimen-
zi6s térben bitek helyett valds
koordinatakkal dolgoztunk.
A f8komponens-analizis sordn
szamolt kovariancia-matrix al-

11 Tavalsag
i 40 o 0 1
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1 1 &0 0 1 2
g 0o 0 - 1 3
o o0 0o 0 0O F |
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E v B b R ] &
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ternativ felhaszndlasi mddja,

hogy a segitségével javaslatot
tehetiink az LSH programnak
a hasitékoordinatdk kivélasz-
tasara. Ekkor 10 % alatti futds-
id6vel 90 % folotti talalati aranyt
értiink el.

Kiilonosen a véletlen vetités
modszere bizonyult hatékony-
nak, mivel egy tobbszintl kere-
sés részeként lehetett alkalmazni:
a fingerprinteket levetitettiik egy
50 dimenzids véletlen altérre,

OTDK

ahol a 100 legkozelebbi szom-
szédot kerestilk meg teljes ke-
reséssel, majd ezen szomszédok
kozott végeztilk a pontos k-NN
keresést ezuttal mar az eredeti
fingerprintek korében szintén
teljes kereséssel. Ekkor 94 %-os
talalati aranyt sikertilt elérni.

Osszegezve az alabbi modszerek

bizonyultak hatékonynak:

o LSH kiegészitve a rekurziv
fiiggetlenitéssel, illetve a ko-
variancia-matrix javaslataval;

o Kétszint(i keresés a véletlen ve-
tités modszerének segitségével.

A TDK dolgozatunkkal az
Orszagos Tudomanyos Didkko-
ri Konferencia Informatika Tu-
domanyi Szekcidjaban a Biold-
giai és bioinspiralt alkalmazasok
tagozaton harmadik helyezést
értiink el.

A dolgozat a TAMOP 4.2.1/B-
09/1/KMR-2010-0003 szamu pa-
lyazatanak tamogatasaval késziilt.

ORSIAGOS
TUDOMANYOS
DIAKKOR]

TANACS

Készitették:

Kovidcs Baldzs

(Alkalmazott matematikus MSc) és
Tamaga Istvin

(Matematika BSc)
Témavezetik:

Dr. Fekete Istvdn
(AlgoritmSusok és Alkalmazdsa-
ik Tanszék) és

Kovdcs Péter

(ChemAxon Kft. és Algoritmu-
sok és Alkalmazdsaik Tanszék)
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AZ ANALIZIS EGY ERDEKES GYAKORLATI ALKALMAZASA

Trigonometrikus gorbek a sikon

TDK dolgozatunkban kéttagu trigonometrikus Ossze-
gek altal generalt komplex gorbékkel foglalkoztunk.
Ezen gorbék matematikailag egyszertien felirhaték:
y(t) = ae’ + ce” ahola, ce R, b,d e Zéste [-n, m)
- mégis nagyon valtozatos geometriai tulajdonsagokkal

rendelkeznek.

Ismeretes, hogy a komplex
szamok és a kétdimenzids vek-
torok természetes modon meg-
feleltethet6k egymasnak. Ezzel
a megfeleltetéssel g tekinthetd
valamely sikbeli sima gorbe egy
paraméterezésének.

Egy ilyen gorbe kozéppontos
szimmetridja csak a b, d para-
méterek paritasatdl fiigg. Be-
lattuk, hogy ha b és d paratlan,
akkor a gorbe kozéppontosan
szimmetrikus az origé koriil.

-3¢+ 3¢

Ha viszont b és d kozil
pontosan az egyik paros, ak-
kor a gorbe nem lesz kozép-
pontosan szimmetrikus. Ezt
a kovetkez8képpen lathatjuk

be: csticsnak nevezziik a gorbe
azon pontjait, melyeknek az
orig6tol mért tavolsaga maxi-
malis; volgynek pedig azokat a
pontokat, melyeknek az origé-
tol mért tavolsiga minimalis
(ha a gorbe dtmegy az origén,
akkor volgyrél
beszélink, ahanyszor atmegy

annyiszoros

rajta). A cstcsok és a volgyek
szdma egyarant |b-d|, ami ese-
tinkben paratlan szam. Mivel
kozéppontos szimmetria esetén
csucsok cstcsba, volgyek pedig
volgybe mennek at, ezért bizto-
san lesz olyan csucs (és volgy),
amelynek nincs parja.

2€2it + e-3if

Feltehetd, hogy b és d rela-
tiv primek, ugyanis csak a pe-
riodikus esettel foglalkozunk
(amikor a gorbe zart és véges
ivhosszusagu), és ha nem tel-
jesl relativ primség, akkor
megadhaté a gorbének egy
olyan ekvivalens paramétere-
zése, ahol mar teljesiil. Ezért
nem kell a b és d paros esetet
vizsgalnunk.

A vizszintes tengely mindig
szimmetriatengelye a gorbék-
nek. S6t nemcsak a kéttagu 6sz-
szegek, hanem az éltaldnosabb,

n

E bit
ae

alaku gorbék
k=0

is tengelyesen szimmetrikusak.
Ez a trigonometrikus fiiggvé-
nyek tulajdonsagaibol (a szi-
nuszfiiggvény paratlan, a ko-
szinuszfiggvény pedig paros)
és az Euler-formulabdl kévet-
kezik.

ezn + e»3it + 2e't
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Egy zért gorbét egyszeriinek
tekintiink, ha nem metszi 6n-
magat. Belattuk, hogy haa b, d
paraméterek egyike sem eleme a
{-1, I} halmaznak, akkor a gorbe
o6nmagat metsz6, és létezik a va-
16s tengelyre esé metszéspontja.
Azaz egy sziikséges (de nem
elégséges) feltétel az egyszert-
ségre, hogy b és d valamelyike
-1 vagy 1 legyen.

it 1 sit
et +—~e¢
10

Ennyi bevezeté utin jo-
gosan meril fel az olvaso-
ban a kérdés, hogy mire lehet
hasznélni ezeket a gorbéket.
A legfébb alkalmazasi terii-
let az approximdcioelmélet.
Metrikus terek esetén egy
természetes  tavolsagfogalom
a Hausdorff-tavolsag. Ha X
és Y az (M, d) metrikus tér
részhalmazai, akkor a Haus-
dorff-tavolsagukat a kovetke-
z6képpen definidljuk: d,(X, Y)
= max{d(X, Y), d(Y, X)}, ahol
X, Y) = supxex(infmpl(x, ¥)).
Adott  ponthalmazhoz ke-
resiink egy kozelité gorbét.
A Hausdorff-tavolsag j6 mér-
téke a kozelités pontossaganak.

Ha a fenti gorbébsl 100
pontot vesziink, és a kozelitd
halmaz pontjainak szdma 160,
akkor a Hausdorft-tavolsag ~
0,83-nak adddik.

Végiil a dolgozat egyik leg-
fontosabb eredménye a szaka-
szonként linedris gorbék Fouri-
er-modszer segitségével torténd,
terillet alapii approximdcioja.
e’ tagok Osszegeként kozeli-
tiink, ahol a kozelités rendje a
tagok szama. Legyen:

* 2,2, .., 2, 2linedris gérbéhez
tartozé toréspontok (a gorbe
zart: z, = z,);

* L = |z-z, | az oldalhosszok
2I1-re normalva; ;

ot = -II, t,=—7z+Zlk a
[-IL, IT)
hosszok szerinti felosztasa;

« O, = arg(z-z, ) az oldalird-
nyok;

intervallurkr;] oldal-

. g'j = e
o 6]‘: %01,

no.

. O-/
* U, j)= Py

Ekkor a Fourier-egyiittha-
tokra a kovetkezd matrixegyen-
let irhato fel: 7," =US. Ezen
egyenlet segitségével hatdroz-
hatjuk meg egy szakaszonként

OTDK

linearis gorbéhez az &t kozelitd
Za, e gorbék a, egyiitthatoit.

A fenti dbrakon egy 6tszog és
harmadrendi kozelitése lathato.

Eredményeink  elsésorban
kéttagi Osszegekre vonatkoz-
nak, amelyek tobb
természetes moédon dltalano-
sithatok n-taga osszegekre, de
vannak olyan problémdk, ahol
ez az dltalanositds nem maga-
tol értet6ds. A késGbbiekben
tervezzilk ezen esetek tovabbi
vizsgalatat. A trigonometrikus
gorbékkel kapcsolatban tervez-
ziik tovabbd az approximéci6
és a komputergrafika teriiletén
val6 alkalmazhat6sag kutatasat.

esetben

Kovdcs Péter

programtervezd informatikus MSc
Siimegi Kdroly

programtervezd informatikus MSc
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STOCHASTIC SIMULATION METHODS IN NANO-BIOTECHNOLOGICAL MODELING

Stochastic Simulation Methods

In two years Uratim Ltd. has been participated in a three-
year-long research project, NANOMUBIOP. The project
involved eight European partners from Italy, France, Ire-
land, Hungary, and the United Kingdom, for instance the
Pasteur Institute, the University of Florence.

The European Laboratory for
Non Linear Spectroscopy and
the Dublin City University. This
consortium, which is funded by
the European Union through
the Seventh Framework Project,
proposes a strategy satisfying
the need for the development
of an inexpensive, fast, and pa-
tientfriendly ~ diagnostic tool
able to detect all possible HPV
(Human Papilloma Virus) in-
fections. The task of our our
group was to create a computer
simulation model for the move-
ment and behavior of nanopar-
ticles in a reaction chamber,
which helps to set up the best
parameters for the process.

We modeled the Brownian
motion of these particles in the
simulation chamber, and made
a proposal for the parameters to
improve the hybridization and
decrease the time factor. These
include parameters such as the
viscosity and temperature of
solvent, radius of the nanoparti-
cle, container size, size of spots,
and its layout. We are not re-
ally interested in the number of
docked (hybridized) particles,

we should know how long we
have to wait to get at least one
successful docking to a specific
target spot. Using the Monte-
Carlo simulation method we
can estimate an incubation time
for a group of particles. (Incuba-
tion time for one particle is the
time when the probability of
particle reaches its specific spot
in 99%.)

With our own developed
simulation software tool we
calculate the trajectories of par-
ticles instead of trying to give
an exact formula to predict the
traveling time and the final stop
from a random generated initial
point. Analytically calculating
the docking times is difficult.
At the one-dimensional case of
Brownian motion an explicit
formula is developed satisfying
the heat equation. At higher di-
mensions usually there are no
closed formulae.

In the simulation each par-
ticle is placed randomly and in-
dependently with uniform dis-
tribution into the container. In
the second step, random walks
are generated for each particle

in parallel and the particles keep
walking until they hit the target
spot on the bottom of the con-
tainer. If a particle hit the spot,
it will not move further: this
phenomenon models a (mac-
ro-)molecular binding between
the spot and the nanoparticle.
So there is no simulation in
the hybridization parts, but we
believe that if these hybridiza-
tions take place, then time for
such hybridizations is negligible
compared to the time of Brown-
ian motion.
Einstein’s classical theory
about Brownian motion is ap-
plied to simulate the diffusion.
This motion is characterized by
the diffusion coefficient which
is computed from the Einstein-
Stokes formula for spherical
particles in fluids:
kT
=GR,
where k, is the Boltzmann’s
constant, # is the viscosity of
the solvent, T is the absolute
temperature of the environ-
ment, and R is the radius of the
nanoparticle. The diffusion co-
efficient is the most important
parameter of the simulation.
The main tool for simulating
Brownian motion is the Wiener
description in terms of inde-
pendent normally distributed
increments. This allows us to
discretize in time.
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Let x, y, and z denote in-
dependently generated,
dimensional standard normal
distributed pseudo-random
variables. Let Q = (x, » z) be
a three-dimensional vector in
normal distribution.

Then we generate the simu-
lated Brownian motion of the
particle as

P=Put Q\/§D >
where D is the diffusion coeffi-
cient and P is the position of the
particle.

One of our technical novel-
ties of our solution is the adap-
tive time step approach: while
the nanoparticle is far from
the target spot, we simulate its
movement in larger time steps.

one-

Some results

We ran tests and calculated
the incubation times using dif-
ferent parameters. We varied
the temperature, the size of
the container, and the number
and diameter of nanoparticles,
and we could state the follow-
ing conclusion. Decreasing of
nanoparticle and the container
size, and increasing the temper-
ature as high as possible, we are
able to affirm that the incuba-
tion time gets reduced.

Heat diagrams show the
number of docking particles
form different parts of the con-
tainer at 40°C and 60°C. The ini-
tial points were projected to the
front side of the reaction cham-
ber. The yellow color means that
9% of the particles are docked,
and the black shows that 0%

reached the target form that
place within 3 hours. (Figure 1)

In the previous case the tar-
get spots were in the center of
the bottom. But the incubation
times were also analyzed us-
ing differently placed in sev-
eral different points of the bot-
tom in each running (Figure
1). At the sides, and especially
in the corner, the incubation
time changed drastically, they
doubled near the sidewalls, and
quadrupled at the corners.

The results show that the in-
cubation time for successful hy-
bridization of the nanoparticle is
linearly growing with the radius.
The dependence on the other
parameters is more involved.

The diffusion coeflicient is in in-
verse proportion with tempera-
ture, but temperature also effects
viscosity in a nonlinear way. It
is clear that selecting the proper
size of reaction chamber and the
appropriate place of target spots
are also crucial.

In our work we wanted to
show what to be careful when
setting the parameters for a bio-
targets detection system at very
low concentration of nanopar-
ticles, to achieve a minimal in-
cubation time.

Ddniel Bdnky

programtervezd informatikus MSc
Supervisors:

Dr. Vince Grolmusz and

Dr. Arpdd Téth
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Figure I: Ratio of successful docking as a function of the initial position
and the effect of ambient temperature, 40 °C (upper), 60 °C (lower).
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Figure 2: Incubation times change significantly at the corners.
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GRIDDLER

A Griddlerek logikai rejtvények, amik A jelek mar a pontos sorrendben vannak.
megszamozott jelekkel vannak ellatva a racs

korul. A helyes megfejtést bekiild6k kozott

A megoldasuk képet eredményez. Momentan Tarsulat belépét sorsolunk ki.
Minden csoport kozétt van legalabb egy tires

négyzet. Megfejtésed a déli iroddnkban adhatod le

Minden szam egy folytatdlagos azonos szinti ~ (1.816).
négyzetekbdl allo csoportot jeldl.

_________________________________________

E-mail cimed:

g R e R Em e Em Em R Em e

O >
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KViz

TISZTA KViz

A helyes megfejt6 Galaktika nyereménycsomaggal lesz gazdagabb.

A megfejtéseket a jatek@ikhok.elte.hu cimre varjuk.

1. Mi a Fold forgasabol szarmazo eltéritd erd neve?
a) Coriolis-er6, b) Centrifugalis erd,

¢) Centripetalis erd

2. Melyik nem hideg tengeraramlds?

a) Benguela-dramlas, b) Oja-shio-dramlds,
c)Agulhas-aramlas

3. Milyen hémérsékletii a Kinai-dramlat?

a) hideg, b) meleg

4. Vardorlasuk sordn, mennyi a jéghegyek se-
bessége?

a) 110 km/h, b) 120km/h,  ¢)130 km/h

5. Mikor hoztak létre a Nemzetkozi Jégfigyeld
Szolgalatot?

a) 1912, b) 1913, c) 1914

6. Hany siillyedt el pontosan a Titanic?

a) 1:48 perc,  b) 2:20 perc,  c¢) 3:03 perc

7. Mekkora mélységili a Mariana-arok?

a) 10878m,  b)10911m,  c) 12003m

8. Hol taldlhato a Japan-arok?

a) EK-Japan,  b) ENY-Japan, c) DNY-Japan
9. Mi a Bermuda-haromszog masik neve?

a) Ordog-hdromszoge, b) Rejtély, c) Orok titok
10.Hol fordul el6 leggyakrabban a rékacapa?

a) Indiai-Ocedn, b) Foldkozi-tenger,

¢) Csendes-6cedn

11.Mekkora a maximalis testhossza a selyemca-

panak?

a) 400cm, b) 380cm, ¢) 350cm
12.Mi a finta?

a) halfajta, b) békafajta, ) egysejtli

13.Mi a Morone saxatilis hétkoznapi neve?
a) Csikos flirészessiigér, b) fehércapa, c) tintahal

SUDOKU

A helyes megfejtést bekiildk kézott ELTE-s polét sorsolunk ki.

Toltsd ki a négyzeteket ugy, hogy minden sorban, minden oszlopban,
és minden kiilon jelolt 3x3-as racsban csak egyszer forduljon el min-
den egyjegy( pozitiv szam és kiildd el a kiemelt sorok tartalmat nekiink!

1 3 8 6 1|5
5|2 7 1 2
115 2 1
8 3 9 2 1
2 6 69 5(3
6 8 2 7 4 5
8 512|7 9
96 8 51 5|7 9 3
5|17 26 8 4 5

Készitette: Kiss Adam. A megfejtéseket a jatek@ikhok.elte.hu cimre varjuk.
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Humor

Ha szeretnéd, hogy mdsok is deriiljenek kedvenc vicceiden,
kiildd el azokat a vicc@ikhok.elte.hu cimre. Egy kis szerencsével
mar a kévetkez8 szamban olvashatod is.

A vadasz elviszi a feleségét vadaszni.
Ad a kezébe is egy puskat és a ko-
vetkezd instrukciokkal létja el: “Az a
lényeg, hogy ha lelodted a vadat, ak-
kor rogton szaladj oda hozza nehogy
més vadasz is igényt tartson a zsak-
ményra!” Ezzel a vadasz otthagyja a
feleségét és elmegy egy masik lesal-
lashoz. Eltelik néhany perc és hallja,
hogy a felesége elsiitétte a puskat.
Ezzel visszaindul, és azt latja, hogy
a felesége ott vitatkozik egy férfi-
val, majd mire odaér, a kovetkez
mondatot hallja: “Rendben, rend-
ben van holgyem, legyen a magaé
az 6z! Csak hagy vegyem le rola
anyergem...

Az illuzionista egy hajon dolgozott.
Minden héten tartott egy bemuta-
tot. Mindig mds volt a kozonség, igy
megengedhette, hogy mindig ugyan-
azt a mijsorszdmot adta eld. Az
egyetlen probléma a kapitdny papa-
gdja volt. Egy id6 utdn miisor kozben

bekiabdlt és eldrulta a titkokat:

- Aaaaa nézzék, ez egy mdsik kalap!

- Aaaaaaaa nézzék, a virdg az asztal
alatt van eldugva!

- Aaaaa.. el van dugva egy kdrtya a
kabatujjdban!

Az illuzionistdt bosszantotta, de nem
volt mit tegyen. Egyszer egy baleset
miatt a hajo elsiillyedt. Nem maradt
életben csak az illuzionista meg a
papagdj. Néhdny napig mindkettd
egy deszkdn tiszkdlt, mikozben szot-
lanul, ellenségesen méregették egy-
mdst. Végiil a papagdj megszolalt:
- Feladom b*meg! Hol a hajé?

Matek ordn logaritmusbol irnak
dolgozatot. Pistike mivel nem tud-
ja a megoldasokat, ezért megkéri a
padtarst, Jancsikat, hogy hadd néz-
ze réla a megoldasokat. Jancsika azt
mondta, hogy jo, csak valtoztasson
rajta valamit. Sziinetben megkér-
dezte Jancsika, hogy sikeriilt a dol-
gozat, és hogy mit véltoztatott rajta.

Pistike mondta, hogy jol, és meg is
véltoztattam valamit.

Jancsika: Mit?

Pistike: Ahov4 te azt irtad, hogy log,
én azt irtam, hogy fityeg.

Egy texasi érkezik Sidney-be és taxit
fog magdnak. Azt kéri, vigye koriil
a vdroson és elkezd nagyképtiskodn,
hogy milyen kicsi a vdrosi repiilétér
és hogy Texasban nagyobb kifuto-
palydk vannak minden farmon...
Hamarosan dtkelnek a kikoto feletti
hidon és a texasi tovdbbra is felvig:
- A kacsatisztatém nagyobb, mint
ez a kikoté és a diszhidacska fe-
lette hosszabb, mint ez a jdtékhid.
Amikor egy kenguru ugrik a kocsi
elé, a taxisofornek hirtelen fékeznie
kell, az utas pedig erésen kapaszkodik.
A sof6r ekkor nem birja tovdbb,
felkidit:

- Rohadt tiicskok!

Kozma Tamads

BIT magazin - Az ELTE IK HOK hallgatdi magazinja - Megjelenik kéthetente
2011. jdnius « VIII. évfolyam, Tudomdnyos kiilonszam (14. szam)

Felelds kiado: Buzgan Attila Bence « Alapito foszerkesztd: Sarkozy Zsolt

Fdszerkesztd: Gondor Gabor - Vezetdszerkesztd: Csajbok Judit

Tordeldszerkeszt6: Gaal Luca - Olvasdszerkesztd: Csajbok Judit « Korrektor: Csajbok Judit

Cimlap: Csizmadia Laszl6 - Grafika: Gal Luca « Design: Papp-Kuster Addm

Szerz6k: Balassi Mérton, Banky Daniel, Kiss Adam, Kovécs Balazs, Kovdcs Péter, Kozma Tamds, Krlik Barnabds, Németh Zsolt,
Pintér Gydrgyi Zsuzsanna, Resch Andrds, Sipos Roland, Stimegi Kéroly, Szikszai Gergely, Tamaga Istvén, Toth Melinda, Viri Erika

Web: ikhok.elte.hu/bit « E-mail: bit@ikhok.elte.hu « Megjelenik 1000 példanyban

Nyomtatja: Komdromi Nyomda « Arculat: Kuster Média Csoport (www.kuster.hu)

alz

26 BIT 011 junius - Tudomanyos kiilonszam

http://ikhok.elte.hu/bit






~ K BIL

e - %; ;{@E

. % 4
if‘&; j -
i & . facebook.com/efott | efott.hu

Y i 1
o N ‘ ah

!

Y 7
R&‘?\!h\h’“



