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New	  method:	  HoCaT	  method	  	  	  
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• 	  We	  build	  on	  our	  previous	  work	  already	  presented	  in	  
CASC	  2012:	  	  “Compu&ng	  Hopf	  Bifurca&ons	  in	  Chemical	  Reac&on	  
Networks	  Using	  Reac&on	  Coordinates”.	  	  

• 	  The	  new	  method	  „HoCaT“:	  	  
	  
Ø 	  	  	  extends	  the	  previous	  algorithmic	  approach	  „HoCoQ“.	  	  	  

Ø 	  	  	  uses	  a	  simplified	  condiLon	  for	  Hopf	  bifurcaLon.	  	  	  

Ø 	  	  is	  based	  on	  tropical	  geometry.	  



Previous	  Work:	  HoCoQ	  method	  	  	  

• 	  	  The	  previous	  method	  „HoCoQ“:	  	  	  

Ø 	  	  combines	  the	  ideas	  of	  stoichiometric	  network	  analysis	  
(SNA)	  and	  quanLfier	  eliminaLon.	  	  

Ø 	  allows	  also	  the	  analysis	  of	  chemical	  systems	  with	  linear	  
constraint.	  

Ø 	  uses	  the	  semi	  algebraic	  condiLon	  for	  Hopf	  bifurcaLon:	  
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Previous	  Work:	  HoCoQ	  method	  	  	  



Previous	  Work:	  Results	  	  	  	  

• 	  Using	  HoCoQ	  method	  we	  could	  compute	  Hopf	  
bifurcaLon	  in	  chemical	  reacLon	  systems,	  for	  which	  the	  
exisLng	  symbolic	  methods	  fails.	  
	  

• 	  The	  criteria	  for	  determining	  Hopf	  bifurcaLon	  involving	  
equality	  and	  inequality	  condiLons	  sLll	  turned	  out	  to	  be	  
hard	  problems	  for	  general	  real	  quanLfier	  eliminaLon	  
procedures	  even	  for	  moderate	  dimensions.	  
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The	  new	  method	  HoCaT:	  simplified	  condi7on	  for	  Hopf	  bifurca7on	  	  	  
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HoCaT	  method:	  condi7on	  of	  pair	  of	  pure	  imaginary	  eigenvalues	  
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HoCaT	  method:	  Sufficient	  Condi7ons	  for	  a	  Posi7ve	  Solu7on	  of	  a	  Single	  
Mul7variate	  Polynomial	  Equa7on	  	  	  



HoCaT	  method:	  Sufficient	  Condi7ons	  for	  a	  Posi7ve	  Solu7on	  of	  a	  Single	  
Mul7variate	  Polynomial	  Equa7on	  	  	  
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HoCaT	  method:	  
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HoCaT	  vs	  HoCoQ:	  computa7on	  of	  Hopf	  bifurca7ons	  in	  the	  phosphofructokinase	  
reac7on	  using	  HoCaT	  method	  
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HoCaT	  vs	  HoCoQ:	  Computa7on	  of	  Hopf	  bifurca7ons	  in	  the	  phosphofructokinase	  
reac7on	  using	  HoCoQ	  method	  
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Compu7ng	  Hopf	  bifurca7on	  in	  Methylene	  Blue	  Oscillator	  System:	  
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Compu7ng	  Hopf	  bifurca7on	  in	  Methylene	  Blue	  Oscillator	  System:	  

• 	  The	  MBO	  reacLon	  system	  contains	  15	  reacLons	  and	  11	  
species	  (not	  counLng	  water)	  
	  

• 	  It	  may	  be	  reduced	  to	  a	  six	  dimensional	  system	  by	  
considering	  only	  the	  essenLal	  species:	  	  
	  

• 	  The	  flux	  cone	  of	  this	  model	  is	  spanned	  by	  31	  extreme	  
currents	  	  
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Compu7ng	  Hopf	  bifurca7on	  in	  Methylene	  Blue	  Oscillator	  System	  using	  HoCoQ:	  

We	  tried	  to	  compute	  Hopf	  bifurcaLon	  in	  all	  subsystems	  
involving	  2-‐faces	  and	  3-‐faces	  using	  our	  original	  approach	  
HoCoQ,	  but	  the	  generated	  quanLfied	  formulae	  could	  not	  
be	  solved	  by	  quanLfier	  eliminaLon,	  even	  with	  main	  
memory	  up	  to	  500	  GB	  and	  computaLon	  Lmes	  up	  to	  one	  
week.	  
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Compu7ng	  Hopf	  bifurca7on	  in	  Methylene	  Blue	  Oscillator	  System	  using	  HoCaT	  
method:	  

	  

• 	  Using	  HoCaT	  method	  we	  could	  find	  Hopf	  bifurcaLon	  in	  
30%	  of	  the	  cases	  involving	  2-‐	  faces.	  	  	  
	  
	  
• 	  For	  67%	  of	  the	  cases	  it	  could	  be	  excluded	  that	  the	  
resulLng	  polynomial	  has	  a	  zero.	  	  

• 	  In	  only	  3%	  of	  the	  cases	  no	  definite	  answer	  could	  be	  
obtained.	  



Thank	  you	  for	  your	  aSen7on	  !	  	  
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