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 {{1,0,0,1,1,0,1},{0,0,1,0,1,0,0},{0,0,0,1,0,0,1}},� �
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�
D( D( KD(� 	� � 2�@�3

 ��� � � !��� ��� 	 �� � � � ���
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{ klr, klr, klr}	 	
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{ gk  + k c , gk k c k c , k c }	 	 	1 -1 GLR 1 2 GLR -1 GLR 2 GLR
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 ������������!�� ���!�� ������������������������� ����� !�� ����0������� �����0����!M

�������������� �������&���� ������ ����� !��������� ����������� ��!��


Example I

���� !������� �� !�������!� � �� ��0��� ��� StationaryPoints[ /.stoiI,�

�/.stoiI,{k},{l,r,c },{l ,r ,c }]LR 0 0 0 ������������!

{{c l , r l  + r , l 0},LR � � � �c� � � �	

 {c r , r 0, l l r }}LR � � � �c� � � �	

���!��  �!���!� ��0�� ���� ��� ������!� � ��� ���� !������� �� ����!�� ����� � �! LR, ,� �

  � * �� �� � � 	 � � � � � 	 � �� � � � � �, , , ,�� ��!� 
������� !�������!������������ ������ � �

����!��������� ��2������ ��������������������������� 3������!�����!��� ������ + � � � �� � � �

���������!��!!� �������&������0���


8� ����������0��������! ����� ��������!��������������!��� ������/�������� �������!���

�� �0���� ���2�	3

� � 	 ��� � � 	 ��� � � ��� � ������ ����� 	9

������ !��!���������!� ������� ��� � ��������� �����!���������������� �!����!������ � �

���� !������ !�������� �!� � ����� � ��� � �� ������� �����!� � ���� 
� ���� !����!� � �  �D(

�� ������� ���!�� ���/�������H� ������������������������ ������0���� !�� ��������!�����!


���� !����  �!���� �!� ��0��� �����  �� �� Kinetic[ /.stoiI,�

�/.stoiI,{k},{l,r,c }] LR ������� ��� �!

{{l 0},{r 0}}� �

���� ������!!��������� �����"���!� 0�����

 ��� � ���� �  ��� � ����  ��� � ���� �  ��� � ���� � �D( D( D( D(�� 	:

' �� ��� MassConservation[ /.stoiI, /.stoiI,{l,r,c },{l ,� � LR 0

r ,c }]0 0 	��0�!



�:

{{l c l ,r c r }}� 	 � � 	 �0 0 0 0c cLR LR

�������!��/��0���������2	:3


Example II

)�������� ����/������!��� �0���� ���2�?3

� � 	 � ! � �  � � � ! 	 �� � � � � � �  � �� 	� � � �KD( KD( KD(����� ����� 	A
	�

���������� ������������
�Kinetic[ /.stoiII, /.stoiII,{k ,k ,k },� � � �� 	

{g,c ,g }]GLR
� ���0�!

{{g 0, 0}}� �cGLR

����������!� ����� ��� �� �!� ��������� !��������� ���� �� !�� ������������!����������� �

H� ������������� �������K ���������� ��� � �
�

�������!� 0�����������!!��!

 ��� � !��� � ! ��� �  ��� � !��� � ! ��� � �KD( KD(
, , 
 ?�

��� �� �!� �����!!� ���!� 0������ �/������� �� � ����/����������� ����  ����� !������!����

�� � �!!������!� ���0�
� ' �� ��� MassConservation[ /.stoiII,�

�/.stoiII,{g,c ,g },{g ,c ,g }]GLR 0 0 0
� � � ��� �!�2?�3����������� ������ �

{{g g }}� � �c c g g�
� �

�	 	GLR �

D����!�������������!������������������������!�2��3���
�
����KD(&�������������

����0�����K& ������� �� �!���������������������������������!������� ������!


StationaryPoints[ /.stoII, /.stoII,{k ,k ,k },{g,c ,g },� � � �� 	
�

GLR

{g ,0,0}]0

{{g g ,g 0,c 0}}� � � �� GLR

���!��� �!!�!����������K& �����!�� ������0������������!������������������!�!�����������

!�!����������� �������2!��������3
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0� �� �� �� ��!.
� ��� �� � �� ���� ��� ������!� ��� ������� ���� ����  ���!� ��� �����0� ����

���������!� ���� ���!�� � �� �!��� ��� ���� �����&��� � ��� �� ��� ��NSolve N�����������

!����!��� ����� ����
�%���0� ���� �!�!��������/������!������������ ��!�� ����������

����������!�!��������/������!�����������!��������� �!�������� ����������������!����

�����!��������� �!���������������&������ ���������?
?
����� ����!������!�!�������!���

�� �� ��� !������H���  �� ��!� � ������ ��� �����  ���!� ��� �������� � !�!���!
� *���� ��

����������� ��.���� ��!� ��!�� ����� � ������ �� � �����������

2 3
�4��!������!�!����������!����������!���0�����Statistics`NonLinearFit`

�� ����!�!������!�����������������!����!���� ������!�������!


2�3� -������ ���� �������� ?
?� ��� ?
� 4�� ����  �!���� ��!�� ��� ����� ���� ������� ���

!������� �� ����� ��� ���� !�!���� 2����������������� ���� !������� ��������!�� �/
� 2	�3� ��

!������� �/
� 2	�3M� ����  ������� �� !�� �/������� � ��0���!��� ��!� � �� 	 � � � � ��
����
 

���
@

!�������������������������������������/��!����3
����!���0�!� ��!��� �!���
wmodified

2	3� +��� �� ��0���� ���� H� �!� ��� ����  ����&����� !����� ��� ���� ��������Kinetic

�/������!��!�������!

������@�� ������������ �

Kinetic[ , ,wmodified/.meyerconst,variables,� �

MassAction False]�

��� �� � �!� ���� ������� 0����� ��� ���� ���� ���!����!� ����  ���� ��� ����  ���!meyerconst

!����� ��� ������ @
� ����  �!���� ����� ��� �� ������ ����������� ;� !�������!����!�� ��� ����

����������������!������������!� �����!���0�
�4���!

x    y        z

0.6  5.63422  0.07875

���!� �!� ���� !�������� ��� � �� ���.���� �� � �����!�� ��� ���� !������� !� ���� �� ��� ���

�/������!
� +!� ���� ��� ����.��� ���� ������� �!���� ����  �� ��� NDeterministic

���������!��������!�� ������ ������!������ �����!���� �


2?3����!� !�������� ��������!����!� ��� �������� �!���������0��� ��� ���������&��� ��������

FindRoot �!�������!

spIII=FindRoot[rhsIII/.meyerconst,

  {x,0.6},{y,5.63},{z,0.079}]
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���������!����������!���� �!�����!����� ��2������� ��� ���!�������������������!�3
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!����  �!���� �!� ��������� ��� ��� ��� ���� 0����!� ��� ���� ���!����!� ����� ���� @&���� ����

!�������� �!�����������������0�


8�������� ��!!� ���!� 0������ �����!� ���  �!� ������!� ��� ���� !������� �� ����!� �!

MassConservation[ /.stoiIII, /.stoiIII,{x,y,z},{x ,y ,z }]� � 0 0 0

 ��� �!�{{}} ����������!����������!������ �!� ������!��!�����
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' ������3�������������F�������2� ����� ������������� �!����� �0� !�������3��������!

��������������0� ����� �������������������� ���������!�2D���!���A	@3
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 �� ������������������������������������ ��!��!�� �� �0� !������������!��������������
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�� �
� 4�� � �� � ��� ����.� ���!�  �� ��� �� �  �0� !�����  �������!� ���� ������ �!�� ���
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���� ����������!����2�������������-�� ��3������0������!�����������!������� ������!
�4�����

���� �����0����!� ��� ���!� ��� ��� ��0�� ������0��  ���� � �� ����� ���� !������� �� ����� �!

�!������������!�����M������� ���!�������!�����������0�����������!���0�� ����� ����������

!������� ��������!���!�����
�8� ��� ���0�!��������!�� �� ����!����������� ����� �!������

� �� ������0�� ���� !���� � �� H� �!
� ' �� ��� LinearizedEigenvalues � 2!����� ��

�������3����������!����������0����!������������� �H����/������


Example I

LinearizedEigenvalues[rhsI,variables/.stoiI,spI]//S implify

 ��� �!



	�

{{0, 0, k (r l )}, {0, 0, k ( r l )}}0 0 0 0	 	 � �

������!���!����������� ������� !��� �����!������!������� ��������!���!���������������

��� ������ � � � � � ���� ��!�� ����� ����� � �� �/���� ����!� �� ��� � , � � - � �� � � �

��0�!���������2��
� 3
� 4������ ���������0����!��� ��������0��+  ��!���������'�������A:	

���� !������� ������!���������� ��!���� !���� �������!������������ !�����
�5���� ����� ���

�����0����!� ������ ��� ����� ����  ��������  ���� ������������ ���� !���� ��� ���� �������

������� �����!


Example II

%� �����������0����!������������������� �������� ���������������!�

LinearizedEigenvalues[rhsII,variables/.stoiII,spII}]

{{0, , }}-k k k -4k k (k k +k ) k k k + 4k k +(k +k +k )	� � � � � 	� � � 	� � � � � 	� � �
� �	 	 	 � � 	 	 	 	

� �

	 	

���� !��������� ��� ���� !������� �� ����� ������� ��� �������� ��!��� ��� ����� � !��������

�����!�!M��� ��� ���0�!��������!�� ��������
�25�����0����������������0����!�!����!������

����!� �������!�����
3

4���������� �����!������������0�� ����� �!�����������!����!������0�!���������!��� �


-� �� ����������� ������!� ��!�� ��� �!���� ���� ��!�� .����� ��� ������ �!� ���� (����&

%� ���H���!�
�+� �0����������!��������!�������� ���������� �����!�������������������

��  �!����������� ����!������������������I��������
�2�A::3


Example III

F����!�� ���������!�����!������� ������!���!�������LinearizedEigenvalues 

������� ������ ����� ��� �!� ����� ��� ���������� ���� ����� �H��� �����0����!� �������������


1�����������������!������������ �� �����������������������!������� �������������

�������������

LinearizedEigenvalues[rhsIII/.meyerconst,

  variables/.stoiIII,{spIII}]

{-7.33505,-0.0582115+0.0650087I,-0.0582115-0.650087I}

���� �!�������������G�������� ���������0����!������ ����� �!����!�����H� ��!����!�!

���� �!!�������� ��� +�� ���0&%��� ���� ������� �������� ��� � ������ !�������!� 28� .�!�

�AA�3
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,
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��� ���� ��!�!� ������!� �����!� � � ���� ������� � ������!� 2��������� ���!�� 0����!� � �

���������!� �/�� ����!��������3
�
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����������!� ��������� �0� ������� ���!������������� !��� �
�
�8� ��I���AA@M�8� ��I����

L��# ������AA�M�%� 0#�����AA:3


����.������������ ��������/�������������� ������������������0����!���.��������������

0����� 2� � =�����3�  �����
� ���!�  ������ ���� ��� !��0��� ��� ����� ��!�!� ����� 

!����������������� � � � ���� ������������ 
� *�������� !�������!� ���DSolve NDSolve

��!�������!������ ������ �!���!��������������������� � � �!����������������!�������!���

��������������� ��������/������!�2F� ���������
���A9�M�F �������A::3�
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' �� ��� 3����������!� �������������� �� �����Deterministic � 2����� �9� ����������
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0����!���� ����0� �����!
����� ������!�!� �+������������� !�������� �����������DSolve 
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solIIab = Deterministic[rhsIIab,variables/.stoiIIab,{g ,0,0}] 0

� � �{{g[t] E  g ,c [t] )� �	
	

k t
0 GLR

(-E +E )g k
k k

�
	 	k t k t1 2 0 1

1 2
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  g [t] }}* g (k E k (-1+E )k )
k k� � 0 1 1 2

k t k t2 1

1 2
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������	�"�*�� ���������������ToCanonical �������������������

ToCanonical[chains_]:=

  Module[{rulebreak={

(* Rules to break up chains *)

(x_ y_ z__) {x y,y z},� � � � �

(x_ y_ z__) {x y,y z},� � � � �

(x_ y_ z__) {x y,y z},� 
 � � 


(x_ y_ z__) {x y,y z},� � � � �

(x_ y_ z__) {x y,y z},
 � � 
 �

(x_ y_ z__) {x y,y z},� � � � �

(x_ y_ z__) {x y,y z},� 
 � � 


(x_ y_ z__) {x y,y z},
 � � 
 �

(x_ y_ z__) {x y,y z}},
 
 � 
 


(* Rules to arrange arrow directions *)

rulerev={(x_ y_) (y x),(x_ y_) {x y,y x}}},
 � � � � � �

(* Rules applied *)

Flatten[chains//.rulebreak/.rulerev1]]
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������?�"�*�� ���������������ToStoichiometry �������������������

ToStoichiometry[r_List,externalspecies_List:{}]:=

  Module[{RemoveExternal,ReactionSteps,Species,

  Complexes,ComplexVectors,Reactants,ReactantVector s,

  Products,ProductVectors,

(* Creates the rules to remove signs from complexes *)

  RemoveSigns={(x_ y_) {x,y},n_Integer x_ x,� � �

  x_ + y_ {x,y}},ff},�

(* Creates the rules to remove external species *)

RemoveExternal={A_/;MemberQ[externalspecies,A] 0}; �

(* Removes external species *)

ReactionSteps=Sort[r//.RemoveExternal];

(* Collects complexes from both sides of reaction steps *)

Complexes=Union[Cases[ReactionSteps,_,{2}]];

(* Collects species excluding external ones *)

Species

   =Sort[Complement[Flatten[r//.RemoveSigns],extern alspecies]];

(* Collects reactant and product complexes *)

Reactants=First/@ReactionSteps;

Products=Last/@ReactionSteps;

(* Gives the vectors describing different complexes *)

{ComplexVectors,ReactantVectors,ProductVectors}

   =(Outer[Coefficient[#1,#2]&,#1,Species,1]&)

   /@{Complexes,Reactants,Products};

(* Creates the matrices of stoichiometric coefficients *)

{alpha,beta}=Transpose/@{ReactantVectors,ProductVec tors};

(* Creates the names of variables *)

ff[x_Symbol]:=ToExpression[ToLowerCase[ToString[x]] ];

ff[x_]:=MapAt[ff,x,{{1}}];

(* Collects and formats the result *)

{species Species, M Length[Species],� �

   reactionSteps ReactionSteps, R Length[ReactionStep s],� �

�    � �� �alpha, beta,

   variables ff/@Species]�
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1 . a Options[RHS] = {MassAction True};�

    RHS[stres_,opts___?OptionQ]:=Module[{w,rate},

      Print[reactionSteps/.stres];

    rate=Input[

      "Provide the reaction rates in order of react ion steps."];

    w=If[MassAction /. {opts} /. Options[RHS],

      rate (Times@@(variables) /.stres, rate];(( )/.s tres).w];� � ��

2.  Options[Kinetic] = {MassAction True,NonZeros {}};� �

    Kinetic[ _, _,rate_,vars_,opts___?OptionQ]:=Modul e[{eqs,w},� �

      w=If[MassAction /. {opts} /. Options[Kinetic] ,

      rate (Times@@vars , rate];�

    eqs=If[MassAction /. {opts} /. Options[Kinetic] ,

      Flatten[{Thread[[rate 0],Thread[( ).w==0]}],� �� �

      Flatten[{Thread[(NonZeros/.{opts}/.Options[Ki netic]) 0],�

      Thread[( ).w==0]}]];� ��

    Union[{ToRules[Reduce[eqs, vars]]}]]

3.  MassConservation[ _, _,vars_,vars0_]:=� �

      Module[{ns=NullSpace[Transpose[ ]]}, � ��

      Solve[If[ns {},Thread[ns.(vars vars0)==0],{}],v ars]]� �

4.  Options[ ] = {MassAction True,NonZeros {}};StationaryPoints � �

    StationaryPoints[ _, _,rate_,vars_,vars0_,opts___ ?OptionQ]:=� �

      Module[{w,ns=NullSpace[Transpose[ ]]}, � ��

      w=If[MassAction /.{opts}/.Options[StationaryPo ints],�

     rate Times@@vars , rate];�

    Solve[

     Flatten[{If[MassAction /. {opts} /. Options[St ationaryPoints],

     Flatten[{Thread[[rate 0],Thread[( ).w==0]}],� �� �

     Flatten[{Thread[(NonZeros/.{opts}/.Options[Sta tionaryPoints]) 0], �

     Thread[( ).w==0]}]],� ��

     If[ns {},Thread[ns.(vars vars0)==0],{}]}],vars]]� �

5. LinearizedEigenvalues[rhs_,vars_,sp_]:=

     Map[Eigenvalues, Outer[D,rhs,vars]/.sp

6. Deterministic[rhs_,vars_,vars0_,opts___]:=Module[

     {timevars=#[t]&/@vars},SetAttributes[D, Listab le];



??

   Simplify[DSolve[Flatten[{

     Thread[D[timevars,t]==(rhs/.Thread[vars timevar s])],�

     Thread[(timevars/.t 0)==vars0]}],timevars,t,opt s]]]�

7. NDeterministic[rhs_,vars_,vars0_,tfinal_,opts___]: =

   Module[{timevars=#[t]&/@vars},

   SetAttributes[D, Listable];

   de=Flatten[{Thread[D[timevars,t]

      ==(rhs/.Thread[vars timevars])],�

      Thread[(timevars/.t 0)==vars0]}];�

   NDSolve[de,timevars,{t,0,tfinal},opts]]

�� ���� ����� ��� � �!� !����� � ��� ���� ������������� �� �!!���� 2	?3�� ������ ����RHS

�������������� 2������� � ��� ���� �� ��3������������� ��� ����  ���0���� !�����Times

��� ���� ���� !�������� ������ �� �� !�� ������ �� � ���� � ���������@@ Apply����������� �

��!������!��

b�4�� ��!��������� �� ������ �!!������/����������0���� ! �� �
	Thread

������@�"�<����!�������������������!��!����� ����� �����!��������B������444��

meyerconst =

{c 6.64,K 0.10,c 5.00,c 3.13 10 ,K 0.15,� � 	 � 	
� � � � �-

 c 0.50,c 0.60,� � �

 c 1.00,K 1.00,c 2.00, 0.42};� �� � � �
�

�
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�B0����������� ����������� �����!� ���� ����K&!

 ������2!���������3�� ��������KD(��������2��!��������3����� ������������0�����K& !KD(
,

 ������ K,� 2������� ����3� �!� �� ��������� ��� ����
� '���� ��������� ����

Plot[Evaluate[{g[t],c[t]}/.solII,{t,0,500}] . '� ����� !"� �
�;�� ��

� � � � � � ! �  �	� �
���� �
����� ��� ������ �
	 � � �

8��� ��	
�*������0������ 0�����B������44
�� �G���� ���������!�����������!�����!��������

������� �����!� ��� K�� = � ���� K � �!� ���� �� ��� ��� ������!
� '���� ��������� ����KD(
,

ParametricPlot3D[Evaluate[{g[t],c [t],g [t]}/.solII,{ t,1,30}]GLR
� .

8��� �� ?
�L������� �� 0�!� ���B������ 444
�B0�������� ��� �������� ���� ������� �����!� ��

�������� ��� ����!���P� 2��!���� ����3� ���� ��� ���!����� � �!��!�����O� 2!����� ����3
����

���� !�.�� ���� 0��� ��� ��!�!� ����� � ��� ��!�!
� '���� ��������� ������ Plot[Evaluate

[{x[t], z[t]}/.solIII], {t,0,100}] . '� ����� !"�!���������@


8��� ���
�L��������� 0�����B������444
�B0�������������������������������������� �����

���������!���� ���������N
�'������������������Plot[Evaluate[{y[t]}/.solIII],

{t,0,100}]; 
�'� ����� !"�!���������@


8��� �� @
� *������0���� �� 0�� ��� B������ 444
� B0�������� ��� !����� !���� ��� ���

������� �����!�������������������!���P��������������!���� ���������N
�'������������

�����ParametricPlot[Evaluate[{x[t],y[t]}/.solIII], {t,0, 100}]; 


'� ����� !"�!���������@


8��� ��;
�������0�����������!�����!������� ����������� �����!��������!�������������P

���� ���!����� � ���!����� O� ��� B������ 444
� '���� ��������� ����

ParametricPlot3D[Evaluate[{t,x[t],z[t]}/.solIII],{t ,0,120}]; .

'� ����� "�!���������@



