ISTORIA UTILIZARII MODELARII
SI SIMULARII ASISTATE DE
CALCULATOR IN STIINTA

Cristina-Maria DABU'

cmdabu@yahoo.com

ABSTRACT: The beginning of mathematical modeling in science may be placed in time around the year 1620, when
Gunter has invented the firs analogical computing device, a forerunner of slide rule. Today, mathematical modeling,
scientific computing and computer assisted simulations have become usual tools in scientific research, in the study of
amultitude of natural systems in physics, astrophysics, hiology, biochemistry, medicine, economics, psychology, and
social sciences . These scientific tools allow the study of systems evolution for different initial and environmental
conditions, decreasing the costs for laboratory experiments and other investigation technologies. At the same time,
these models permit performance estimations in the case of complex systems, for which the analitic solutions are
impossible to be obtained.
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Prezentare generala

Modelarea matematicd si simuldrile asistate de calculator au de-
venit o parte uzuald a cercetarii stiintifice pentru studiul unei multi-
tudini de sisteme naturale din fizica, astrofizica, biologie, biochimie,
medicind, economie, psihologie, stiinte sociale, etc.

Aceste instrumente stiintifice permit studiul directiilor de evolu-
tie ale sistemelor in diferite conditii initiale si de mediu, reducind cos-
turile experimentelor de laborator sau al altor tehnologii de investi-
gare. Totodata ele permit estimarea performantelor in cazul sistemelor
complexe, pentru care solutiile analitice sunt imposibil de obtinut. [1]
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Prin insdsi natura sa, din cele mai vechi timpuri stiinta s-a folosit
de modele. Metodologia cercetdrii stiintifice implicd parcurgerea ur-
matorilor pasi:

1. Observarea proceselor si studierea lor prin experimente

2. Colectionarea si sistematizarea informatiilor culese

3. Elaborarea de ipoteze

4. Construirea modelelor

5. Testarea ipotezelor pe baza modelelor construite

6. Confirmarea sau infirmarea ipotezelor

7. Ajustarea modelelor

8. Validarea modelelor

9. Aducerea rezultatelor la cunostinta comunitatii stiintifice

10. Modificarea, dezvoltarea sau invalidarea modelelor in functie
de rezultatul testelor si opiniile cercetatorilor in domeniu

Modelele, ca instrumente ale cercetirii stiintifice folosite in toate
domeniile stiintei din cele mai vechi timpuri, pot fi clasificate in:

1. Modele verbal-descriptive- folosite in toate disciplinele stiinti-
fice, cu precadere in cele nematematizate,

2. Modele grafice

3.Modele fizice analogice (de tipul machetelor statice sau dina-
mice),

4. Modelele matematice liniare si neliniare

5. Modele cinetice

6. Modelele de simulare

7. Modelele sistemice

8. Modele specifice cercetarii operationale

Elaborarea unui model necesita parcurgerea urmatoarelor etape:

1. Alegerea structurii sau fenomenului pentru care se elaboreaza
modelul;

2. Stabilirea elementelor de baza pentru model (descrierea inter-
actiilor dinamice intre subsistemele componente, specificarea si de-
scrierea variabilelor si a parametrilor care il caracterizeaza, realizarea
de simplificari in scrierea ecuatiilor matematice, declararea ipotezelor
de elaborare si estimarea validititii lor);

3. Descrierea matematica/sistemicd/fizica, etc a modelului;

4. Identificarea parametrilor sistemului prin comparatie cu datele
experimentale;

5. Validarea modelului prin echivalenta datelor provenite din sis-
temul real cu cele generate de model;

6. Compararea modelului cu modele anterioare si elaborarea de
sugestii pentru modificéri si experimente ulterioare. [2]
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SISTEM REAL

EXPERIMENT

SIMULARE
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CALCULATOR MASURARI
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N2
UTILIZARE MODEL
IN CERCETARE

Fig. 1 - Algoritmul elabordrii unui model in stiinta

Repere istorice privind utilizarea modelelor si a

simularilor asistate de calculator in stiinta

Inceputul modelirii in stiinte il putem plasa in anii 1620, cand
Gunter a inventat primul dispozitiv analogic de calcul, un predecesor
al riglei de calcul.

In lucrarea sa Principia, Newton a fost primul care a gisit solu-
tii aproximative la ecuatiile diferentiale prin procedee numerice. Ge-
neratiile urmatoare de savanti au utilizat metoda lui Newton in me-
canica astrala, pentru a modela si aproxima traiectoriile planetelor.
Unul dintre cele mai renumite procese de calcul numeric si modelare
ramas in istorie din stiinta timpurie, il constituie cel din anul 1748,
realizat de Clairot, Lalande si Lepaute, avand ca obiectiv determina-
rea la traiectoriei cometei Haley. Despre calculul acestei traiectorii
Lalande scria «timp de 6 luni am calculat de dimineata pand seara,
uneori chiar si in timpul mesei...». Rezultatul calculelor a reprezen-
tat o estimare a traiectoriei si duratei de deplasare a planetei, estimare
care a dovedit a avea o diferentd de doar 31 de zile fatd de realitate, re-
spectiv 13 aprilie 1749. Urmatoarea revenire a cometei Haley din anul
1853 s-a dovedit a avea o eroare de predictie de numai 5 zile, iar pre-
dictia din anul 1910 a avut o eroare de numai 2,7 zile.

Anul 1918 va reprezenta de asemenea un moment important in
istoria modeldrii stiintifice. Forest Ray Moulton (1872-1952), profe-
sor de astronomie la universitatea din Chicago, a realizat in perioada
aprilie — iunie 1918 o lucrare ampla de modelare a traiectoriilor pro-
iectilelor, lucrare folosita ca baza de pornire pentru elaborarea tabe-
lelor balistice pentru armata americana. Cercerarea s-a concretizat
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ulterior intr-un volum intitulat ,,Noi metode in balistica exterioar?’,
si publicat in anul 1926. Lucrarea descrie in amanunt metode pentru
modelarea si estimarea traiectoriilor proiectilelor si elaborarea tabele-
lor balistice, inclusiv a tabelelor destinate apararii antiaeriene.

O altd modelare remarcabild raimasa in istoria stiintei a fost cea a
matematicianului norvegian Carl Stormer care, impreund cu echipa
sa de cercetatori a calculat orbitele a numerosi electroni aflati in cam-
pul magnetic al pdmantului. Cercetarea, intinsa pe mai multi ani,
avea ca scop confirmarea teoriei sale privind aurora boreald. In pe-
rioada 1926-1955 au fost calculate 120 de orbite, necesitand 4500 de
ore de munca. 3]

Dezvoltarea tehnicii de calcul si dezvoltarea de sisteme software
din ce in ce mai sofisticate, au permis noi abordari in domeniile clasice
ale stiintei (astronomie, fizica, economie, stiinte sociale), precum si in
domenii interdisciplinare precum bioinginerie, biofizica, biochimie,
bioinformaticd, inginerie biomedicald. Astfel asistam la construirea si
utilizarea tot mai frecventa in activitatea de cercetare a pachetelor de
programe pentru modelarea si simularea diverselor tipuri de procese,
precum si la aparitia unei game din ce in ce mai variate de modele [4].

Modelele matematice construite si simulate cu ajutorul calcula-
toarelor sunt utilizate pentru explicitarea si studiul comportamentu-
lui proceselor evitind experimentele, uneori extrem de laborioase si
costisitoare. [5]

Un domeniu important in care si-a gasit aplicarea modelarea sti-
intificd a fost functionarea inimii. O cauza importantd a deceselor in
urma disfunctionalitatilor cardiace o constituie fenomenul fibrilatiei
ventriculare, in care functionarea inimii coordonati corect este inlo-
cuitd de oscilatii locale ineficiente ale ventriculelor. Modelarea mate-
maticd a aratat de ce se produce acest fenomen.

Figura proeminenta in aceasta directie a cercetdrii teoretice o re-
prezinta Arthur Winfree care, in anul 1989, a primit premiul Eintho-
ven pentru contributiile sale la studiul si modelarea activitatii cardi-
ace. Au fost utilizati algoritmi puternici de calcul si au fost aplicate
modele de simulare specifice pentru studiul fluxului sanguin in
inima. Multe realizdri experimentale ulterioare au fost sugerate de
modelare. Chiar in cazul utilizdrii modelelor simple bidimensionale,
progresul a fost suficient pentru a determina un inceput semnificativ
in proiecterea valvelor cardiace artificiale. In prezent sunt in dezvol-
tare modele tridimensionale, de complexitate ridicata.

Modelarea are de asemenea un impact enorm in neurosti-
inte. Modelul Hodgkin-Huxley pentru descrierea curentilor ionici
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membranari a fost extins si aplicat la un mare numar de membrane
neuronale pentru diverse categorii de neuroni. Rolul dendritelor in
determinarea caracteristicilor de intrare-iesire ale neuronilor nu a
fost inteles inaintea descoperirii teoriei cablurilor a lui Rall. Incepand
cu anii 70, au fost dezvoltate modele matematice cantitative si calita-
tive ale retelelor neuronale. In plus, lucririle lui Fitzhugh au demon-
strat valoarea modelelor neliniare simplificate si a analizei matema-
tice calitative.

Alta contributie majord a modeldrii matematice in fiziologie o
constituie teoria dinamicii cross-bridge, aplicata in studiul muschi-
lor striati. Introdusa de A.F. Huxley in 1957 si dezvoltata de T.E. Hill,
Podolsky, Lacker si altii, aceastd teorie a oferit nu numai o expli-
care satisfacatoare a comportamentului mecanic al muschiului, dar
a fost folosita de asemenea pentru furnizarea principiilor de organi-
zare pentru cercetarile biochimice asupra fundamentului energetic si
a mecanismelor implicate in controlul contractiilor musculare.

Sfarsitul anilor 50 va aduce un nou concept, «<modelul neuronu-
lui artificial - Perceptronul», cu implicatii deosebite in dezvoltarea ul-
terioard a inteligentei artificale. Perceptronul este un model de celula
nervoasa artificiald elaborat de Frank Rosenblatt in anul 1957, in ca-
drul Laboratotului Aeronautic al Universitdtii Cornell. Este caracte-
rizat prin mai multe intrdri, dupd modelul dendritelor neuronale, o
iesire — corespunzitoare axonului -, si o functie de transfer ce carac-
terizeazd neuronul artificial. Fiecare intrare este caracterizata printr-o
anumita pondere. Structura este specificd sistemelor de inteligenta ar-
tificiald, cu capacitatea de autoinstruire prin algoritmi specifici de in-
vatare, procesul de instruire determinand modificarea valorilor pon-
derilor intrérilor.

Percepronul multistrat, dezvoltat in anul 1986, este alcatuit din
mai multe straturi de neuroni artificiali interconectati. Structurile pe
baza de perceptron multistrat folosesc algoritimi de invatare prin me-
toda ,,back propagation” si se utilizeaza in sistemele inteligente de re-
cunoastere a imaginilor. [5]

Axiomatica modelarii matematice in biogtiinte

Deosebirea fundamentald in privinta abordérii problemati-
cii intre biologia clasicd, experimentala, si ,biologia matematicd” o
constituie modul de descriere al fenomenelor pentru diferite nive-
luri de organizare, precum si modul in care trebuie selectate si inte-
grate procesele studiate la scard mica (celular, subcelular) in cadrul
fenomenelor de la un nivel superior pentru a pastra intregul inteles
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biofiziologic. Un exemplu elocvent in acest sens: in cazul retelelelor
neurale se folosesc asa-numitii ,neuroni ideali”, structuri puternic
simplificate, care ignora foarte mult din ceea ce se cunoaste in dome-
niul biologiei si fiziologiei celulare.

Utilizarea modelelor matematice in cadrul biostiintelor prezinta
o multitudine de avantaje. Cu ajutorul modelelor pot fi cercetate o se-
rie de mecanisme biologice si fiziologice, in domenii de complexitate
extrem de ridicatd, unde transformdrile elementare sunt foarte putin
cunoscute. Totodatd, modelele pot fi folosite pentru predictarea de fe-
nomene noi, testabile, putand evidentia deficiente ale cunostintelor
curente si putdnd sugera totodatd noi experimente sau directii de cer-
cetare, subliniind in acelasi timp interdisciplinaritatea necesara ela-
boririi lor. Modelele matematice au constituit, dupd cum mentionam
mai inainte, punctul de plecare pentru ipoteze si cercetari biologice
si fiziologice, un exemplu in acest sens fiind reprezentat de modelul
Hodgkin-Huxley, ce porneste de la ipoteza generarii curentilor ma-
croscopici de cétre o serie de ,,pori” moleculari, ceea ce a dus la des-
coperirea ulterioard a canalelor ionice membranare si a mecanismelor
ce stau la baza functiondrii acestora.

Sistemele biologice sunt sisteme continue, caracterizate printr-un
grad ridicat de complexitate si ierarhizare. De aceea, in construirea
modelelor matematice care descriu evolutia unui sistem biologic tre-
buie avute in vedere citeva elemente, cum ar fi specificitatea sistemu-
lui studiat si caracterul discret al masuratorilor in contextul unui sis-
tem care evolueaza continuu precum si reuniunea unor proprietti ale
modelului obtinut: coerenta rationald, unicitate, capacitate de predic-
tie. Avand in vedere cd un model matematic reprezinta in esenta for-
malizarea, cu ajutorul diferitelor categorii de ecuatii matematice, a
transformarilor intervenite intre diferitele subsisteme ale unui sistem
biologic, Pierre Delattre propunea in anii 1971 urmatorul formalism
pentru un sistem de transformari: [6]

Axioma 1:

Obiectele studiate sunt impartite in clase de echivalenta functi-
onala. Clasele E1, E2, ..., En, numairul de elemente din clase la mo-
mentul t fiind N1, N2, ..., Nn. Fiecare clasa corespunde unei stari
functionale distincte.

Axioma 2:
Intre doua clase oarecare, Ej si Ek, posibilitatea de transformare
poate fi:
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1. inexistenta

2. cu sens unic

3. cu dublu sens

Axiomele 1 si 2 definesc structura topologica, calitativa a modu-
lui de descriere adoptat.

Axioma 3:
Pentru o transformare Ej-> Ek, provocata de un camp de intensi-
tate ¢

Eg=p*oxN

unde: p; = probabilitate elementara, reprezintd un factor de proportio-
nalitate dependent de clasele considerate.

Axioma 4:
Pentru o transformare spontand, Ej > Ek,

Fyy=n3*N,
unde: ngj = factor de proportionalitate

Axioma 5:

Pentru o transformare care implicd aj elemente de la clasa Ej,
aj+1 elemente de la clasa Ej+1, ..., aj+p elemente de la clasa Ej+p, F
trebuie sa fie determinata in functie de clasele de inceput si de sfarsit
ale transformarii:

F=lx NN, 7" x «N 7

Jtp

unde: k= factor de proportionalitate

Axioma 6:

O transformare Ej-> Ek poate, intr-o manierd generald, sd sus-
tragd akj elemente din clasa Ej si sd adauge bkj elemente in clasa Ek,
unde a, b>1.

Aceastd axioma permite descrierea unor fenomene cum ar fi:

1. disociatia,

2. polimerizarea,

3. depolimerizarea,

4. multiplicarea,

5. reproducerea, etc.
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Axioma 7:
Anumite restrictii, in particular de naturd geometrica, pot im-
pune intre anumite clase respectarea unor relatii de tipul:

E(N,N,, ...)=0

Cand exista restrictii (§), ele antreneaza o reducere a dimensiunii
ecuatiilor ce descriu evolutia sistemului si, implicit, reducerea numa-
rului de variabile.

Aceasta axiomd se refera la faptul cd, din ratiuni geometrice, ele-
mentele anumitor clase pot fi supuse la restrictii care impun respecta-
rea intre ele a anumitor relatii.

Exemplu: clase cum ar fi volumul si suprafata unui anumit do-
meniu din spatiu - numarul elementelor situate in clasa de suprafata
poate fi determinat in fiecare moment de numarul de elemente din
clasa de volum.

Ecuatiile care descriu comportamentul temporar al sistemului de
transformari se obtin facand pentru clasa respectiva bilantul intre in-
trari si iesiri:

de/dtz—Sj+Qj+Ej,j= 1,..,n

unde: n=numarul de clase al sistemului; S, =iesirile elementelor din
clasa E; in functie de continutul celorlalte clase din sistem:

K
= * >*
; Eakj F+a,*F,

unde: F; =iesirile clasei E; citre alte clase E, ale sistemului; F,=iesi-
rile clasei E; catre exteriorul sistemului.

Qj=intrarile de elemente Ej dependente de cel putin o clasd din
sistem:

Q =8y Fy+ [Ey]

unde: F; =intrarile in clasa E, provenind din alte clase E; F, =intrdrile
elementelor din clasa E, provenind din exteriorul sistemului, depin-
zand insd de continutul cel putin al unei clase a sistemului; E;= intra-
rile in clasa E, provenind din exteriorul sistemului.

Analizdnd din punct de vedere axiomatic ecuatiile ce descriu sis-
temul, se poate constata cd, in cazul in care in descrierea anumitor
transformari se regaseste axioma 5, sistemul studiat va avea un carac-
ter neliniar, in timp ce, in cazul in care se constata ca toate relatiile ce
descriu sistemul indeplinesc numai axiomele 3 si 4, atunci sistemul
este liniar.
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Metode utilizate in modelarea matematica a biosistemelor

In general, cercetitorul descrie un fenomen cu ajutorul a trei ti-
puri de parametri:

1. Parametrii Xi, cdrora li se pot doar masura valorile xi, fard a
putea fi controlati.

2. Parametrii Uj, care pot fi masurati, si carora li se pot fixa apri-
ori valorile uj,

3. Parametrii temporali Tk.

Prin experimente repetate, se obtine o statistica de valori diferite
pentru (Xi, Uj, Tk). Presupundnd cé intre aceste valori se pot stabili
relatii de tipul

F(xp o0 XpUp s Uy By e tq) =0

in cazul in care numarul acestor functionale este suficient, ele permit
predictarea manierei in care vor varia acesti parametrii unii in functie
de ceilalti. Functionalele f, poartd numele de legi.

Modelele continue uzuale se construiesc stabilind ecuatiile de
echilibru si de transfer de masa si energie dintre subsistemele siste-
mului si prin descrierea matematica a relatiilor intre fortele care ac-
tioneazd asupra sistemului considerat si diferiti parametrii care le
situeaza in spatiu si timp si le caracterizeaza. Pentru reprezentarea
modelelor in general se utilizeaza functii polinomiale, functii pluriex-
ponentiale, sisteme de ecuatii diferentiale, modele probabilistice, etc.

Fenomenele studiate in biologie se caracterizeaza printr-un grad
ridicat de stabilitate, proprietate ce usureaza cercetarea, fiind necesar
ca modelul sa prezinte aceleasi particularitati de rezistenta la pertur-
batii, asa cum prezinta sistemul biologic real. Dintre toate clasele de
modele, cele mai apte de a reprezenta un fenomen ce caracterizeaza
viul sunt modelele diferentiale. [5]

In functie de modul in care se exprima legile de evolutie ce ca-
racterizeazd un biosistem deosebim:

Modele diferentiale:

1. Modele definite prin ecuatii diferentiale autonome;

2. Modele definite prin ecuatii diferentiale neautonome;

3. Modele definite prin ecuatii diferentiale cu restrictii;

4. Modele definite prin ecuatii diferentiale cu intarziere (timpi
morti);

5. Modele integrodiferentiale, care includ efecte de intarziere;

6. Modele definite de ecuatii cu derivate partiale;

7. Modele combinate, continand toate tipurile de ecuatii prezen-
tate anterior;
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8. Formalismul transformarilor punctuale;

9. Modele utilizind teoria automatelor;

10. Modele descrise prin limbaje universale de modelare (Matlab,
Simulink);

11. Modele descrise prin limbaje de modelare specifice bioinfor-
maticii. [5]

Conditii necesare pentru stabilirea unui model

1. Intelegerea amanuntita a comportamentului sistemului studiat,
pe baza observatiilor si a datelor experimentale.

2. Cunoasterea profunda a proprietatilor diferitelor ecuatii ce pot
constitui modelul.

3. Problema trebuie formulatd corect in sens Hadamarad, respec-
tiv sd verifice urmatoarele restrictii:

- Solutia trebuie sd existe

- Solutia trebuie sd fie unica

- Solutia trebuie sd fie continua in raport cu restrictiile
conditiilor la limita, sau in raport cu conditiile initiale.

In plus, este evident faptul ca pentru o ecuatie sau un sistem de
ecuatii ce modeleazd un sistem biologic, solutia trebuie sa fie stabila,
adicd sa ramand aceiasi din punct de vedere calitativ, in cazul unor
variatii relativ mici ale parametrilor care intervin in structura ecua-
tiei, sau a sistemului de ecuatii, sau in cazul unor usoare modificari
ale structurii modelului (addugarea sau eliminarea unor termeni li-
niari sau neliniari, modificarea ordinului ecuatiilor, introducerea sau
eliminarea unor termeni de intarziere in domeniul timpului, intro-
ducerea factorilor de zgomot, etc). Altfel spus, modelul trebuie sa fie
»grosier” in sens Andronov-Pontrjagin, sau stabil din punct de vedere
structural.

Modificari minore ale parametrilor sau structurii modelului pot
conduce la efecte importante respectiv la obtinerea asa numitelor so-
lutii de bifurcatie, respectiv solutii situate la granita intre doua com-
portamente calitativ diferite. Deoarece nu corespund unui compor-
tament observabil, datorita instabilitatii lor structurale, aceste solutii
prezinta o importantd deosebita din punct de vedere practic. Ele per-
mit definirea, in spatiul parametrilor sistemului considerat sau in
spatiul functional, a domeniilor sau subspatiilor in interiorul carora
sistemul prezintd un comportament bine determinat din punct de ve-
dere calitativ, precum si conditiile de modificare a respectivului com-
portament calitativ. [2]
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Concluzii:

Utilizarea modelelor matematice in cadrul stiintelor isi are ince-
puturile in secolul al XVII-lea si s-a intensificat pe masura dezvoltarii
tehnicii de calcul si a tehnologiilor de masurare si investigare. Cu aju-
torul modelelor pot fi cercetate o serie de mecanisme si fenomene in
domenii de complexitate extrem de ridicatd, unde transformarile ele-
mentare sunt foarte putin cunoscute. Totodata, ele pot fi folosite pen-
tru predictarea de fenomene noi, testabile, putand evidentia defici-
ente ale cunostintelor curente si sugera noi experimente sau directii
de cercetare.
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