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Semmelweis Orvostudoményi Egyetem

Linedris modellek illesztése differenciahdnyados képzése nélkuli

gradiens médszerrel

Erédi Jénos és Kanyér Béla

Szémos biolégiai jelenség, mint pl. a nyomijelzdkinetika,
gySgyszerkinetika és néhény elekirofiziolégiai folyamat modellezé-
sére j6| felhasznélhaték a differenciélegyenletek. lgy a mérések
értékelése, a modell paramétereinek becsiése sorén rendszerint dif-
ferenciGlegyenleteket kell illeszteni o mért adatokhoz., Az illesz-
tésre felhasznélhaté a legkisebb négyzetek médszere, a négyzetssz-
szeg minimalizéléséra pedig pl. a gradiens eljérésok.

Lineéris, 6llandé egyUtthatss differenciGlegyenlet rendszer
esetén a paraméterbecsiés éltaléban visszavezethetd exponencidlis
fuggvények illesztésére, de az ujonnan bevezetett paraméterek mar
nem az eredeti, a biolégiai értelemmel bir6 paraméterek. Ezért 1&-
nyeges lehet a differenciélegyenlet rendszer direkt illesztése is.

A négyzetosszeg minimalizéléséra alkalmazhaté gradiens el-
jérasokhoz a modellfuggvény paraméterek szerinti parciélis derivait=
jai szukségesek, rendszerint csak ezek képzése jelenti a problémét,
Berman és munkatérsai (1) - korébban mi is (2) - differenciahénya-
dosokkal dolgoznak. Jennrich és Bright (3) viszont az utébbi évben
a modell-métrix sajétértékfeladaténak megoldéséval szémolja a par-
ciélis derivéltakat.

Eljérésunk szintén a differenciélegyenlet rendszer direkt il-
lesztésével foglalkozik, (5) mikszben a paraméterek szerinti parciélis
derivéltakat nem differenciahényadosokkal képezi., Ettél azt vérjuk,
hogy o szémolés pontosabb és gyorsabb lesz.

Nemlineéris regresszi6hoz, paraméterbecsléshez a Gauss-New-
ton-Hartley (G-N=-H) gradiens eljérést alkalmaztuk. Az eljéréshoz
szUkség van dz egyenletrendszer megoldésaira és a megoldésok paramé-
terek szerinti parciélis derivéltjoira. Az y = Ay differenciélegyenlet
rendszer megoldését és a derivéltakat Taylor so?fzéirésbé’l a kdvetkezé-
képpen szémolhatjuk:
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ahol y (0) o kezdeti érték, t id6, A az a parométerekefifurfcl-

" mazé métrix. Az egyenletrendszer hatvéany métrixénak derivéltiait
viszont az alébbi képlet segitségével kaphatjuk meg:
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ahol a( ]) é métrix i-edik sorénak k-adik eleme.

Gyakorlatban a Taylor sorfejtés kiszamitésanél csak véges szé-
mu taggal szémolhatunk, az ezzel elk®vethetd hibéat csskkenthetjuk,

ha kisebb T = t/K lépéskszzel dolgozunk K Iépésben. Ekkor a megol-
dés hibégjéra ,
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felsS becslés adhaté, ahol n a Taylor-sorfejtés fokszéma.

Az eljarésra készitett szémitégépes progromot R-20 gépen pré-~
béaltuk ki, A Gauss-Newton-Hartley-féle elj6ras megvalésitésGhoz fel-
hasznéltuk a BMDX85 (4) program médositott véltozatét. A differenci-
Glegyenlet rendszer megoldéséra, a derivéltak szémoléséra és a hiba-

becslésre pedig a fent leirt médszereket alkalmaztuk. A program szer-
kezetét l6thatjuk az 1. ébrén,
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A felhasznélé kivanségéra kirajzoltathaték, ill. kiirathaték
az eredmények. Bizonyos esetekben nem tudjuk egyenként mérni a
differenciGlegyenlet rendszer megoldésait, hanem csak ezek kombi-
nécidit (8sszegét, szorzotét stb,). llyenkor ezen kombin&ciéknak
megfelel§ fuggvényeket kell illesztenunk, erre szolgél a felhaszné-
16 6ltal megadhaté rutin, (Mérési egyenletek.)

A programot néhény feladaton kiprébéltuk, j6 eredménnyel.
A 2, 6br6n léthats esetben egy 2 egyenletbdl 6116 és 2 paraméter-
t8l fuggs differenciélegyenlet rendszer illesztésekor 0.05 hibakorlé=-
tot haszndlva az egyenletrendszer megoldasaira a becsult paraméte-
rek ebbdl eredd hibsjo kisebb volt egy ezreléknél. A program nagy
.elénye, hogy az illesztendé modell szerkezete a nem O értékU mét-
rixelemek. indexével adhaté meg. Ez o szokésos exponenciélis fugg-
vény illesztéssel szemben nagy programozési és derivéléasi munkatél
mentesit, mikdzben a derivéltak szémolésa megfeleléen pontosithaté.
Hétrényos viszont az exponencidlis illesztéssel szemben, hogy ugyan-
azon feladat elvégzéséhez szukséges gépidS kb. héromszoros,

A példaként emlitett rendszer illesztése 2-3 percet vesz igény-
be R-20 gépen. A kbvetkezd &brékon a program eredménylistéjébsl és
rajzaibél l4thatunk néhényat. (2., 3. ébra.)
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