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@ sistemi di equazioni differenziali
e le reazioni tradotte in equazioni risolte rispetto al tempo
@ stocastico

o la durata delle reazioni € una variabile aleatoria
esponenziale

@ probabilistico
GBS (Generic Biological Simulator)
KE (Kinetic Engine)
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Multinsiemi

Definition
Un multinsieme &

@ un insieme in cui le ripetizioni contano

"Una aggregazione di 3 A ed 1 B pu0 essere descritta da un
multinsieme”

{A,AA,B} = {3A,B}

@ possono essere usati semplicemente per descrivere
sistemi biologici (soluzioni chimiche, . ..)
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Regole come funzioni

Definition
Unaregola R e
@ una coppia R = (M, M’) con M ed M’ multinsiemi

"X ed Y reagendo producono 2 Z”

prodotti
X+Y 2Z X, Yh{z,Z
{ + ‘,_> N({ ) }v{ ) })
reagenti

@ Cosa genera I'applicazione di una regola ad un
multinsieme?
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@ applichiamo la regola
A+B—C
al multinsieme {A /A A,B}
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Applicazione di regole

@ applichiamo la regola
A+B—C
al multinsieme {A /A A,B}

@ sottraiamo al multinsieme i reagenti
{A,A,A,B}\{A,B} = {A A}
@ aggiungiamo adesso i prodotti al multinsieme ottenuto
{AJA}U{C} ={A/AC}
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Applicazione di regole

@ applichiamo la regola
A+B—C
al multinsieme {A /A A,B}

@ sottraiamo al multinsieme i reagenti
{A,A,A,B}\{A,B} = {A A}
@ aggiungiamo adesso i prodotti al multinsieme ottenuto
{AJA}U{C} ={A/AC}

@ non piu applicabile perché {A,B} Z {A,A,C}
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L'algoritmo di simulazione

Dato un multinsieme ed un insieme di regole

" U

|Si sceglie, tra tutte |le regole del sistema, una regola R|

[

|Se ne calcola la velocita Ve

]

W
Sicalcola PR , la probabilita istantanea di applicazione TR

: ¥

Si applica la regola R con probabilita PR

5

@ A punto 2 VR dipende dal sistema che si simula

G.Caravag GBS, Generic Biological Simulator




Introduzione

Lo stato dell'arte
Qualche definizione
Obiettivi preposti

o Introduzione

@ Obiettivi preposti

G.Caravagna GBS, Generic Biological Simulator



Introduzione .
Lo stato dell'arte

Qualche definizione
Obiettivi preposti

Caratteristiche Principali

@ facilmente applicabile a diversi sistemi biologici
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Qualche definizione
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Caratteristiche Principali

@ facilmente applicabile a diversi sistemi biologici

@ sistemi biologici con caratteristiche comuni sono simulabili dal GBS, qualsiasi sia la loro

semantica”, OBIETTIVO PRIMARIO

@ distribuito

@ motore parallelo
e threads e sincronizzazione

@ protocollo di comunicazione ben definito
e BSP (Biological Simulation Protocol)
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Il modello logico

GBS
Modello Logico

" inserisci
estrai

—] SIMULATION CORE

CONNESSIONE LOGICA

BS, Generic Biological
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Implementazione

Il linguaggio Java

@ Favorisce il raggiungimento degli obiettivi preposti
o facile specializzazione del GBS

@ interfaccie
@ classi astratte
@ programmazione "piu facile”

e portabilita
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specializzazione come caratteristica principale

@ interfacce
o MultiSetinterface: multinsiemi con le operazioni definite

<<interface»>

MultiSetInterface AbstractRule
+reactants: MultiSetInterface

+unioni) +products: MultiSetInterface

+isSubMultiSet() FeS—T

+subtract()
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specializzazione come caratteristica principale

@ interfacce

o MultiSetinterface: multinsiemi con le operazioni definite
@ classi astratte

e AbstractRule: regole come coppie di MultiSetinterface

<<interfaces>
. AbstractRule
MultiSetInterface
+reactants: MultiSetInterface
+unioni) +products: MultiSetInterface
+isSubMultiSet() re—
+subtract()
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Implementazione

specializzazione come caratteristica principale

@ interfacce

o MultiSetinterface: multinsiemi con le operazioni definite
@ classi astratte

e AbstractRule: regole come coppie di MultiSetinterface

@ class loading dinamico

<<interfaces>
. AbstractRule
MultiSetInterface
+reactants: MultiSetInterface
+unioni) +products: MultiSetInterface
+isSubMultiSet() re—
+subtract()

G.Caravagna GBS, Generic Biological Simulator



La simulazione biochimica
Esempi La simulazione evoluzionistica

e Esempi

@ La simulazione biochimica

aravag GBS, Generic Biological Simulator



La simulazione biochimica
Esempi La simulazione evoluzionistica

La simulazione biochimica:; descrizione

Levoluzione di una soluzione di molecole nel tempo
@ velocita delle reazioni
e costante cinetica k

@ reazioni descritte da regole

"2 molecole di H, ed 1 molecola di O, producono 2 molecole di H,O con velocita 103"

4
103
2H, + O, — 2H,0
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La simulazione biochimica: I'acqua

@ una soluzione contenente {10H,,100,,100H,0} e le

regole
3

10
2H2 + 02 ?0 2H20

@ le probabilita istantanee si calcolano come

= [H]?[O,] 10210, 5 10°

R R T
=~ [H0]?- 100% = 100% = 10°
P = N _Nlo_Nlo_N
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La simulazione biochimica: un grafico

acqua.sim (10}
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La simulazione evoluzionistica: descrizione

Levoluzione di una specie animale nel tempo
@ caratteristiche genetiche (T;) e preferenze per
I'accoppiamento (P;)
@ per esprimere la velocita non basta una costante cinetica
@ regole parametriche di nascita e morte

"Una femmina di tipo 1 si accoppia con un maschio di tipo 2 e nascera un figlio /a di tipo 1/2"

"Una femmina di tipo 1 muore”

4
FT1P2 + MT2PX — FT1P2 + MT2PX + M/FTl/ZPl/X
FT1Py — 0
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La simulazione evoluzionistica

@ un multinsieme di individui {kT;P;} conk € {M,F} ed
i,j €{0,1,2}
@ le regole parametriche

FTxPy + MTzPy — FTyPy + MT,Py + KTaPy

@ una volta istanziata (MT,P, — () vale comunque

Vmorte

Pmorte = N
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Grafici

@ Utilizzando parametri opportuni alcune specie prevalgono
su altre

SPECIAZIOME
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Conclusioni

Futuri lavori

@ linguaggi standard per la descrizione
e SBML (System Biological Markup Language)

@ estensione del modello
@ SBML & molto piu espressivo

compartment m7brana

228 |
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