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Za simuliranje kemijskih sistema dizajniran je SSA algoritam koji daje gotovo egzaktne rezultate.
Zbog neprakti¢nosti SSA algoritma kod realnih problema s velikim brojem parametara osmisljen je
brzi 7-leaping algoritam koji daje aproksimativne rezultate. Provedena je usporedba dvaju navede-
nih algoritama na primjeru Schlégl modela gdje su se mjerila vremena potrebna za izvedbu simulacija
te su se odredile razlike dobivenih distribucija. Pokazano je kako 7-leaping algoritam daje dobre
aproksimativne rezultate SSA algoritma u kra¢em vremenskom periodu simulacija. Takoder, brzina
i tocnost 7-leaping algoritma testirane su za razliCite vrijednosti kontrolnog parametra greske e.
Pokazano je da odabir veceg € rezultira kra¢im vremenom simulacija, ali i ve¢om greskom.

I. UVOD

Postoje dva pristupa za matematicki opis prostorno
homogenih kemijskih sistema: deterministicki i sto-
hasticki. Kod deterministickog pristupa vremenska evo-
lucija sistema smatra se kontinuiranom. Kao opéeniti
primjer prostorno homogenog sistema mozemo uzeti sis-
tem konstantnog volumena V s N kemijskih vrsta koje
mogu interagirati kroz M kemijskih reakcijskih kanala.
Postavlja se pitanje mozemo li znati broj molekula svake
prisutne vrste ako nam je isti poznat u nekom pocetnom
trenutku.

Mozemo pretpostaviti da se broj molekula i-te vrste
u promatranom volumenu V i vremenu ¢ moze opisati
s jednozna¢nom kontinuiranom funkcijom X;(t), gdje je
1 € {1,..., N}. Nadalje, ako pretpostavimo da je svaka
od M kemijskih reakcija kontinuirana, problem mozemo
opisati setom vezanih obi¢nih diferencijalnih jednadzbi
prvog reda (engl. reaction-rate equations):
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gdje su funkcije f; odredene sa svojstvima kemijskih re-
akcijskih kanala M. Analiticko rjeSenje jednadzbi
moguce je odrediti samo za jednostavne sisteme. Za
tipicne prirodne sustave ovakve jednadzbe rjesavaju se
numericki.

Deterministicki pristup zahtjeva kontinuiranost vre-
menske evolucije sistema, Sto za sisteme kemijski reak-
cija nije najispravnija pretpostavka. Bududéi da se broj
molekula u procesima moze mijenjati samo za diskretne
cjelobrojne vrijednosti, vremenska evolucija nije konti-
nuirana. Takoder, opcéenito je nemogucée toéno odrediti
broj molekula u nekom buduéem trenutku ako ne znamo
pocetne uvijete cijelog sistema.
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Drugi pristup kojim mozemo opisati ovakve sisteme
uzima u obzir ¢injenicu da je vremenska evolucija ke-
mijskih reakcija diskretan i stohasti¢ki proces®. Za opis
stohastickih procesa ekvivalent jednadzbama su ta-
kozvane "master jednadzbe”. Master jednadzba opisuje
vremensku evoluciju funkcije P(X1,..., Xn;t) koja daje
vjerojatnost da se u volumenu V' i vremenu ¢ nalazi X3
molekula vrste S7, X5 molekula vrste So,..., i Xy mole-
kula vrste Sy. Za M reakcijskih kanala postoji 1 + M
razli¢itih nacina da se sustav u vremenu t+dt nalazi u sta-
nju (Xy,..., Xn). Koristeéi zakone teorije vjerojatnosti,
zbrajanjem ragzli¢itih doprinosa dobivamo jednadzbu:

P(Xl,,XN,t—‘rdt) =

M M (2)
P(X1, . Xnit) [1 =S ajdt} +3 By,
=1 j=1

koja daje vjerojatnost da se sustav u vremenu t+dt nalazi
u stanju (Xi,..., Xn). U jednadzbi ¢lan o;dt pred-
stavlja vjerojatnost da ¢e se jedna reakcija R; dogoditi
u vremenskom periodu (¢,t + dt) ako se sustav u vre-
menu ¢ nalazio u stanju (X, ..., X). Prema tome, prvi
¢lan na desnoj strani jednadzbe dat ¢e vjerojatnost
da se sustav u vremenu ¢ nalazio u stanju (X, ..., Xn)
te da se u vremenskom intervalu dt nije dogodila niti
jedna reakcija. Clan B;dt daje vjerojatnost da se sustav
u vremenu t nalazio u stanju koje je za jednu reakciju
R; udaljeno od stanja (X7, ..., Xn), te da se u vremen-
skom intervalu dt odvila reakcija R; kojom sustav prelazi
u stanje (Xi, ..., Xny). Izostavljeni su svi doprinosi u ko-
jima se dogada vise od jedne reakcije unutar vremenskog
intervala dt. Vjerojatnost za takve dogadaje unutar in-
tervala dt je zanemariva u usporedbi s drugim opisanim
doprinosima. Iz jednadzbe slijedi opcéenit oblik mas-
ter jednadzbe:
0 P(X Xnit) =
E ( IR N7t)_

(3)
Z |:Bj - OéjP(Xl, ,XN,t)i|

Jj=1

Stohasticka master jednadzba Cesto je analiticki ne-
rjesiva. Stoga je umjesto rjeSavanja master jed-
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nadzbe, osmisljen relativno jednostavan nacin simu-
lacije stohasticke vremenske evolucije kemijskih sis-
tema. Racunalni algoritam osmisljen u ovu svrhu na-
ziva se Stochastic simulation algorithm (SSA) ili Gilles-
pie algoritam™. SSA algoritam vremenski je zahtjevan,
zbog Cega su osmisljeni razni algoritmi koji nastoje ubr-
zati simulacije. Jedan od takvih algoritama je 7-leaping
algoritam®. Cilj ovog rada je usporediti SSA i 7-leaping
algoritam na Schlogl modelu?.

U poglavlju detaljnije éemo opisati na¢in rada
SSA algoritma, u poglavlju opisat éemo opsirnije
7-leaping algoritam, a u poglavlju Schloégl model.
Nacin na koji su usporedena dva algoritma opisan je u
poglavlju [Tl Rezultati i diskusija dani su u poglavlju[[V]
prije donosenja zakljucka u poglavlju [V}

II. SSA I 7-LEAPING ALGORITMI, SCHLOGL
MODEL

I1.1. SSA algoritam

Kod SSA algoritma ogranicavamo se na ”one-step”
procese. Promatrani procesi su Markovljevi procesi ¢iji
prijelazi dozvoljavaju samo jedan skok izmedu stanja u
izracunatom vremenskom periodu. Markovljevi procesi
su procesi u kojima vjerojatnost svakog dogadaja ovisi
samo o stanju dobivenom u prethodnom dogadaju.

Opcenito, SSA algoritam generira slucajne dogadaje
koji su u skladu s master jednadzbom. SSA odabire
sluc¢ajno vrijeme trajanja jednog procesa te sluc¢ajni pro-
ces koji ¢e se u tom vremenu dogoditi. Kada se odabrani
proces dogodi, azurira se broj promatranih ¢estica u sva-
kom stanju.

Vjerojatnost u jedinici vremena da se pojedini proces
ostvari dana je koeficijentom prijelaza. Vjerojatnost u
jedinici vremena da se ostvari bilo koji proces je suma
svih koeficijenata prijelaza:

Qo = Z Qp (4)

Sve dok se proces ne dogodi, vjerojatnost po jedinici vre-
mena procesa koji se dogada je konstantna. Konstantna
vjerojatnost po jedinici vremena podrazumijeva ekspo-
nencijalni pad vjerojatnosti da se proces jos nije dogodio:

_ —op(t—tre
Pnerealizirano =e€ o " f)a (5)

gdje je trer neko referentno vrijeme. Stoga, kumulativna
distribucija za vjerojatnost realizacije procesa je:

Prealizirano =1- eiao(titmf). (6)

1z jednadzbe @ zaklju¢ujemo kako je vjerojatnost reali-
zacije procesa:

o dPrealizirano

p(t) = 7 = qpe @0 (t—tres) (7)

Dakle, potrebno je generirati eksponencijalnu distribu-
ciju vremena realizacije procesa. U tu svrhu SSA pre-
tvara uniformni slu¢ajni broj r; u eksponencijalno distri-

buiran sluc¢ajni broj:
1 1
“ (7) (8)

t roc —
b ap \7p

Pretpostavimo da imamo dva moguéa procesa od ko-
jih prvi proces ima vjerojatnost po jedinici vremena, od-
nosno koeficijent prijelaza, aq, dok drugi proces ima ko-
eficijent prijelaza as. Vjerojatnost da je sljede¢i proces
koji ée se dogoditi upravo proces 1 je tada ay /(a1 + az).
Opcenitije, vjerojatnost da je sljede¢i proces upravo r
proces je a,/ag. Kako bi odabrali sluc¢ajni proces koji
¢e se odviti u generiranom slu¢ajnom vremenu %proc, PO-
trebno je "poredati” omjere a, /o u interval (0,1]. Zatim
se generira slucajan broj ry izmedu 0 i 1 te se odreduje
u koji interval procesa pada (Slika [I}). Ovisno u koji
interval ro pada, izabire se sljedeéi proces koji se ¢e se
dogoditi.

r2

!

a1 a? a3 ar

ao ao ao ao
0 1

Slika 1. Ilustracija metode odabira sljedeteg sluc¢ajnog pro-
cesa koji ¢e se odviti ovisno o vrijednosti nasumicnog broja
T2.
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Slika 2. Tlustracija SSA algoritma.

Tlustracija SSA algoritma je prikazana na slici



I1.2. r-leaping algoritam

Realni sistemi u pravilu imaju veliki broj molekula i ve-
liki broj reakcijskih kanala. SSA algoritam prati zasebno
svaku reakciju koja se odvija. Iz tog razloga simulacija
realnih sistema s velikim brojem parametara SSA algo-
ritmom zahtjeva mnogo vremena i Cesto nije prakti¢na.
Kako bi se ubrzao proces osmisljen je 7-leaping algori-
tam.

Kod 7-leaping algoritma uvodi se neki odredeni vre-
menski interval 7. Pitamo se koliko puta se dogodila
svaka od mogucih reakcija tijekom intervala 7. Defi-
niramo K;(7;x,t) koji nam govori koliko se puta re-
akcija R; dogodila u vremenskom intervalu [t,¢ + 7),
gdje je X(t) = x stanje sistema u vremenu ¢, a indeks
j € {1,..., M}, gdje je M broj reakcijskih kanala. Ako
uzmemo dovoljno mali 7, tijekom intervala [¢, t+7) niti je-
dan koeficijent prijelaza se ne mijenja znacajno. Ovakvim
odabirom 7 zadovoljen je takozvani leap condition. Tada
se K;(7;x,t) moze dobro aproksimirati s nasumi¢nim
brojem P(a;(x),7) koji prati Poissonovu raspodjelu te
ima srednjak i varijancu o;7. Dakle, ako u vremenu ¢
imamo stanje X(t) = x te uzmemo 7 koji zadovoljava
leap condition, stanje u trenutku ¢ + 7 mozemo aproksi-
mativno zapisati kao:

M

X(t+7)~x+ Y vPi(a;(x),7), (9)
j=1

gdje je v; vektor promjene stanja.

Postavlja se pitanje kako odrediti najvecu vrijednost 7
koja zadovoljava leap condition. Izvorno® je predlozeno
da ¢e leap condition biti zadovoljen kada je ocekivana
promjena svakog koeficijenta prijelaza a;(x) ograni¢ena s
eap(x), gdje je € kontrolni parametar greske s vrijednoséu
(0 < € < 1). Kasnije je pokazano® da se najveéa vrijed-
nost 7 koja zadovoljava leap condition moze procijeniti
kao:

T= min {€a0<X) (eag(X))Q}’ (10)

seltm] | |ui(x)]" o3 (x)

gdje je uvedeno M? + 2M pomoénih velicina:

Y 9o (x)
fJ]/(x)EZ 8JI‘ Vijr, j7j/:1,...,M’
=1

?

M
1 (%) = Z fiy () (), j=1,.., M, (11)

M
o?(x) = Z ffj,(x)aj/(x), j=1,...,M.
i'=1

Ocekivana promjena koeficijenta «;(x) u vremenu T
je aproksimativno dana c¢lanom pj(x)7, dok ¢lan

\ /0]2 (x)7 procjenjuje standardnu devijaciju te promjene.
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Slika 3. Ilustracija 7-leaping algoritma.

Jednadzba zahtjeva da su oba navedena c¢lana
ogranicena s eag(x) za sve vrijednosti indeksa j.

Tlustracija 7-leaping algoritma je dana na slici

I1.3. Schlégl model

Schlogl model je poznati primjer sistema kemijskih re-
akcija koji pokazuje bistabilnost. Kod deterministickog
pristupa rjesavanju modela rjesenja konvergiraju u jedno
od stabilnih stanja te ostaju u tom stanju beskonac¢no
dugo. Nasuprot tome, kod stohastickih modela mogué
je spontani prijelaz izmedu dvaju stabilnih stanja zbog
intrinzi¢nih svojstava sistema. Takav prijelaz nije mogué
kod deterministickih rjesenja (rjeSenja jednadzbi ),
Sto daje motivaciju za stohasticko modeliranje.  Sis-
temi koji pokazuju bistabilnost mogu se na¢i u biologiji,
ukljuéujuéi modele srca®, vizualne percepcije?, genetickih
mreza®, itd.

Schlogl model opisan je reakcijama oblika:

By +2X +—3X

(12)
By +—— X,

gdje B1 i By oznacavaju puferirane jedinke za Cije mo-
lekularne populacije N7 i Ny pretpostavljamo da ostaju
konstantne tijekom cijelog vremenskog intervala proma-
tranja. Postoji samo jedna varijabilna molekularna vrsta
X. Ako s X(t) = z ozna¢imo broj molekula X u sistemu



u trenutku t, koeficijenti prijelaza dani su s:

ay(z) = %le(m - 1),
C2
ag(z) = Ex(:ﬂ —1)(z —2), (13)
az(r) = c3Na,
ay(z) = ey
Vektori promjene stanja su vy =v3 =1, vy = vy = —1.

Za odredene vrijednosti parametara ovaj model ima dva
stabilna stanja.

Kod provedenih simulacija odabrani su parametri ¢; =
3x1077, e =107%, 3 = 1073, ¢4 = 3.5, Ny = 1 x 10°
te Ny = 2 x 10°. Pocetno stanje sistema u t = 0 je
X (0) = 250.

III. METODA USPOREDBE

Kao §to je ve¢ ranije navedeno, cilj ovog rada je us-
poredba SSA i 7-leaping algoritma. SSA algoritam nam
daje numericku metodu simuliranja stohastickih procesa
koja u osnovi daje egzaktne rezultate. Simulacija SSA
algoritmom postize visoku preciznost zbog toga sto al-
goritam prati svaku reakciju pojedinacno, no zbog is-
tog ¢e razloga i samo vrijeme simulacije biti relativno
dugo. S ciljem smanjenja vremenskog trajanja simula-
cija osmisljen je aproksimativni 7-leaping algoritam. Os-
novna usporedba ¢e stoga biti usporedba vremenskog pe-
rioda potrebnog za provodenje simulacija Schlogl modela
s SSA i 7-leaping algoritmom. Za oba algoritma odabrat
Ce se isti parametar koji uvjetuje zavrsetak pojedine si-
mulacije. Taj parametar predstavlja fizikalno vrijeme T
(a ne rac¢unalno vrijeme) koje protekne unutar kemijskog
sistema tijekom simulacije, odnosno vrijeme za koje se
sustav promatra. Za oba algoritma provest ¢e se jed-
nak broj simulacija. Mjerit ée se realno vrijeme (engl.
real-timclE) koje je potrebno za izvrSenje svih simula-
cija. Za 7-leaping algoritam simulacije ¢e biti provedene
za razli¢ite vrijednosti kontrolnog parametra greske e. Is-
trazit ¢e se kako vrijeme simulacija ovisi o parametru e.

Rezultati dobiveni koriStenjem 7-leaping algoritma
samo aproksimativno simuliraju kemijski sistem te se
stoga razlikuju od egzaktnih rezultata SSA algoritma.
Usporedit ¢e se rezultati simulacija 7-leaping algoritma s
rezultatima SSA algoritma kako bi se proucila preciznost
T-leaping algoritma. Usporedba ¢e se provesti za razlicite
vrijednosti parametra e. Srednja vrijednost i varijanca
distribucije Schlogl modela zbog bimodalnosti ne daju
potrebne informacije za procjenu razlike izmedu dviju
distribucija dobivenih razli¢itim algoritmima. Razliku,
odnosno gresku, takvih distribucija opéenito mozemo
odrediti na sljedeéi nacin®:

Pretpostavimo da su X i Y skalarne nasumicne varija-
ble s funkcijama gustoce vjerojatnosti px i py. Ukupna
varijacija izmedu X 1Y je definirana kao:

d(X,Y) = / px(s) — py (3)]ds (14)

Greska izmedu distribucija dobije se aproksimacijom iz-
raza ([4). Pretpostavimo da na intervalu I = [0, L)
X postize vrijednosti x1,...,zxy te Y postize vrijed-
nosti 1, ...,yp. Interval I se podjeli u K podintervala

zi = [%, %> Definiramo:

fx(zi) = % ~#{zj € 2ty a5)

Ty (zi) = % “#Hy; Yy €z,

gdje #{x; : z; € %} 1 #{y; : y; € 2} predstavljaju
broj elemenata u podintervalu z;. Aproksimacija ((14) je
stoga:

oy
Dg(X,Y) = Zg\fx(zz') — fy(zi)]- (16)

Kako bi ovakav nacin odredivanja greske bio valjan, po-
treban je velik broj simulacija.

IV. REZULTATI I DISKUSIJA

Napravljeno je 10° simulacija Schlogl modela SSA al-
goritmom. Svaka pojedina simulacija zavrSava kada je
postignut uvjet T' = 25 s. Za pocetno stanje uzeto je
X(0) = 250. Vrijednost varijable X zabiljezena je na
kraju svake pojedine simulacije. Dobiveni podatci pri-
kazani su na histogramu na slici [d Svaki stupac u his-
togramu predstavlja broj ponavljanja jedne od moguéih
konaé¢nih vrijednosti X. Na slici 4| moze se jasno vidjeti

1400 1 Vrijeme simulacije: 3135.9 s
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Slika 4. Histogram ponavljanja konac¢nih vrijednosti X za
simulaciju Schlégl modela SSA algoritmom u T' = 25 s. Sirina
stupca je 1. Broj simulacija je 10°, pocetna stanje je X (0) =
250. Ukupno vrijeme simulacije je 3135.9 s.

bimodalna distribucija Schlogl modela. Proteklo vrijeme
za izvrienje svih simulacija je 3135.9 s.

Za T-leaping algoritam takoder je provedeno 10° simu-
lacija za razlicite vrijednosti kontrolnog parametra greske
€. Koristene vrijednosti parametra € su e =(0.03, 0.04,
0.05, 0.06, 0.07, 0.08, 0.09). Za pocetno stanje uzeto je



X (0) = 250. Sustav se promatra do trenutka T = 25 s.
Vrijednost varijable X zabiljezena je na kraju svake poje-
dine simulacije. Dobiveni podatci za vrijednost parame-
tra e = 0.03 prikazani su na histogramu na slici |5} Za os-
tale vrijednosti parametra € dobivaju se sli¢ni histogrami.
Na slici [b| moze se vidjeti kako i s 7-leaping algoritmom
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Slika 5. Histogram ponavljanja konac¢nih vrijednosti X za
simulaciju Schlégl modela 7-leaping algoritmom u 7" = 25
s. Vrijednost kontrolnog parametra e =1. Sirina stupca je 1.
Broj simulacija je 10°, pogetna stanje je X (0) = 250. Ukupno
vrijeme simulacije je 3135.9 s.

dobivamo bimodalnu raspodjelu Schlégl modela. Moze
se primijetiti da koristeni algoritmi rezultiraju slicnim ali
ne i istim distribucijama. Za bolju vizualizaciju razlika
izmedu distribucija broj ponavljanja kona¢nih X prika-
zan je kao zagladena krivulja. Zagladene krivulje prika-
zane su na slici [0}, gdje je uveéan dio slike oko drugog
maksimuma. Iako sve krivulje prate isti trend, mogu se
uociti varijacije izmedu distribucija.
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Slika 6. Graf ponavljanja konac¢nih vrijednosti X za simula-
ciju SSA algoritmom i 7-leaping algoritmom za razli¢ite vri-

jednosti parametra e. Za bolju vizualizaciju razlika izmedu
distribucija uveéan je dio grafa oko drugog maksimuma.

Protekla vremena za izvrSenje svih simulacija SSA
algoritmom i 7-leaping algoritmom s razli¢itim odabi-
rom parametra e prikazana su u tablici [ Usporedbom

Vrijeme simulacija [s]
3135.9
660.2
372.4
220.0
148.1
119.8
87.4
72.7

Algoritam
SSA

(e =0.03)
(e =0.04)
(e =0.05)
(e =0.06)
( )
( )
( )

e =0.07
e =0.08
€ =0.09

SEIEIEIEIEE

Tablica I. Vremena potrebna za izvedbu simulacija s SSA al-
goritmom i 7-leaping algoritmom za razli¢ite vrijednosti € pa-
rametra.

vremena simulacija 7-leaping algoritmom s vremenom
koje je potrebno za izvrSenje simulacija SSA algoritmom
moze se primijetiti da je kod 7-leaping algoritma proteklo
znacajno manje vremena za sve odabire parametra e.
Za razlicite vrijednosti parametra e dobivena su
razli¢ita vremena potrebna za izvrSenje simulacija. Ovis-
nost proteklog vremena simulacija o parametru e prika-
zana je na slici|7] Mozemo primijetiti da kako vrijednost
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Slika 7. Ovisnost vremena potrebnog za izvodenje simulacija
7-leaping algoritmom o izboru parametra e.

parametra € raste, vrijeme potrebno za provodenje simu-
lacija opada. Iz jednadzbe mozemo primijetiti da
ako uzmemo veéu vrijednost parametra ¢, efektivno oda-
biremo veéu vrijednost za skok 7. Iz tog razloga vrijeme
potrebno algoritmu da postigne uvjet 7' = 25 s ¢e biti
kraée, odnosno nas rezultat je i ocekivan.

Izracunate su prije spomenute razlike izmedu distribu-
cija dobivenih SSA algoritmom i 7-leaping algoritmom
za razlicite vrijednosti parametra e. Ovisnost greske o
izboru parametra € prikazana je na slici|8} Primje¢ujemo
kako vrijednost greske, odnosno razlika izmedu distribu-
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Slika 8. Ovisnost greske distribucija dobivenih 7-leaping al-
goritmom o odabiru parametra e.

cija raste izborom vece vrijednosti parametra e. Kao sto
je ranije napomenuto, izborom veceg parametra € u jed-
nadzbi , odabiremo veéu vrijednost za skok 7. Sto
je vrijednost 7 veca, rjede se azurira trenutno stanje sis-
tema dano izrazom @ Ocekivano, greska ¢e biti veca za
vece vrijednosti 7, kao §to je provedenim simulacijama i
dobiveno.

Na samom kraju prikazana je ovisnost greske o vre-
menu provodenja simulacija (Slika@. Na grafu se ocituje
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Slika 9. Ovisnost greske distribucija dobivenih 7-leaping al-
goritmom o vremenu potrebnom za izvrSenje simulacija.

da je za krace vrijeme simuliranja greska veca. Ovisno za
koju svrhu zelimo upotrijebiti aproksimaciju 7-algoritma,
izabrat ¢emo veéi, odnosno manji parametar € tako da

nam simulacija daje optimalnu reprezentaciju sistema.

V. ZAKLJUCAK

Za opis vremenske evolucije kemijskih sistema moze
se koristiti deterministic¢ki ili stohasticki pristup. Sto-
hasticki pristup predvida bitne fluktuacije i korelacije
koje su kod deterministicke formulacije zanemarene. U
stohastickom se pristupu vremenska evolucija sistema
opisuje takozvanim master jednadzbama. Iako su eg-
zaktne, master jednadzbe za realne probleme pretezno
nemaju analiticka rjesenja. Umjesto rjeSavanja mas-
ter jednadzbi, osmisljen je na¢in simuliranja stohasticke
vremenske evolucije kemijskih sistema. Upotrebom u
tu svrhu napravljenog SSA algoritma postizu se gotovo
egzaktne simulacije takvih sistema. S obzirom na to
da SSA algoritam prati svaku reakciju u sistemu poje-
dinac¢no, najceSée je nepraktican za realne probleme s
velikim brojem parametara. Kako bi simulacije sistema
bile prakti¢nije i kra¢e osmisljen je 7-leaping algoritam.

Provedena je usporedba spomenutih algoritama na pri-
mjeru Schlogl modela. Schlogl model je primjer sustava
kemijskih reakcija koji pokazuje bistabilnost. Proveden je
jednak broj simulacija za oba algoritma s istim pocetnim
uvjetima i s istim uvjetom za prekid simulacije. Dis-
tribucije dobivene upotrebom 7-leaping algoritma gene-
ralno prate isti trend kao i distribucija dobivena SSA
algoritmom, no detaljnijom analizom primje¢uju se raz-
like. Odstupanja ovise o izboru kontrolnog parametra
greSke € pri postavljanju 7-leaping algoritma. Za vedi
parametar € dobiveno je veée odstupanje. Za sve prove-
dene simulacije takoder su i izmjerena vremena potrebna
da se one dovrSe. Vrijeme koje je potrebno za izvod si-
mulacija je kod SSA algoritma znacajno dulje nego kod
T-leaping algoritma. Potrebno vrijeme za simulacije 7-
leaping algoritma izmjereno je i u ovisnosti o parametru
€. S vetom vrijedno§éu e vrijeme trajanja simulacija je
krace. Ovisno o tome kolika nam je preciznost simulacija
potrebna, mozemo izabrati razli¢itu vrijednost parame-
tra € kako bi ubrzali proces.

Drugacijim odabirom vremenskog perioda skoka 7 do-
datno se mogu unaprijediti simulacije 7-leaping algorit-
mom. Jedan od moguc¢ih na¢ina da se to postigne je da
se racunalni proces odabira odgovarajuceg skoka 7 skrati.
Time bi se mogla posti¢i jos brza vremena simulacija i
veca preciznost.
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