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Santrauka

Sio darbo tikslas buvo sukurti metodika, kuri uztikrinty efektyvy skaiiavimy tinkly
panaudojima kompiuteriniams modeliams, nagrinéjantiems biokatalizés procesus. ISnagrinéjus
skai¢iavimy tinkly panaudojimo galimybes biokatalizés procesams tirti, buvo pateikta skaiiavimuy
tinkly panaudojimo metodika, kurig galima jgyvendinti nepriklausomai nuo konkretaus skaiciavimu
tinklo. Metodika buvo igyvendinta skaiciavimy tinkle BalticGrid ir taikant Siag metodika atliktas

biojutikliuose vykstanc¢io biokatalizés proceso tyrimas.

Biojutiklio veikimas aprasomas matematiniu modeliu, kuris bendruoju atveju yra
nagrin¢jamas naudojant kompiuterini modeli. Biojutikliy veikimo kompiuteriniai modeliai daznai
yra parametrizuojami ir daugeliu atvejy yra sprendziamas tas pats uzdavinys, tik su skirtingais
parametry rinkiniais. Siam modeliavimo procesui atlikti tikslinga naudoti skai¢iavimy tinklus. Darbe
pateikiama metodika buvo pritaikyta atliekant chemiskai modifikuoto biojutiklio kvazistacionariojo
ir detaliojo modeliy palyginimas.

Sukurtos metodikos tyrimo metu nustatyta, kad S$i metodika gali biiti efektyviai taikoma
nagrinéjant biokatalizés procesus. Nustatytas metodikos taikymo efektyvumas konkrec¢iame

skaiCiavimy tinkle bei pateiktos rekomendacijos kaip efektyviai taikyti $iag metodika.



Summary

The purpose of this master thesis was to develop a methodology, which would assure an
efficient way to use computing grids for computer models modeling biocatalytic processes. After
researching possibilities to use computing grids for modeling of such processes, a methodology was
presented, which can be used independently of grid middleware. Methodology was implemented on

BalticGrid. By applying this methodology biocatalytic processes in biosensors were investigated.

Operation of biosensor is described with mathematical model, which in general case is solved
with computer model. Computer models of biosensors are commonly parameterized, and in most
cases same problem is being solved only with different set of parameters. Such processes can be
solved by using computational grids. Methodology presented in this paper was used to compare

quasi steady state and detailed models of chemically modified biosensors.

After examining methodology presented in this paper it was proved that this methodology can
be used efficiently to research biocatalytic processes. Effectiveness of applying this methodology in
concrete computational grid was estimated and suggestions were presented how to apply this

methodology in an efficient way.
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1. Ivadas

1.1. Tiriamoji sritis

Darbo tiriamoji sritis yra biokatalizés procesy kompiuterinis modeliavimas naudojantis
skaic¢iavimy tinklais.

Nagrin¢jami biokatalizés procesai yra modeliuojami skaitmeniSkai, naudojant kompiuterini
modeli, kuris pagristas matematiniu proceso modeliu. Nagrin¢jant biokatalizés procesus yra aktualu
i§tirti ju biisenos priklausomybg¢ nuo jvairiy fiziniy parametry, todél nagrin€¢jamas toks
kompiuterinis modelis, kurio pagalba biity galima atlikti skai¢iavimus skirtingoms parametry
reikSméms. Daznai yra tikslinga tirti nagrinéjamo biokatalizés proceso elgsena dideléje fiziskai
prasminguy parametry aibéje, todél modeliuojant proceso veikima kompiuteriu iskyla itin aktuali
resursy problema — skaiCiavimai uztrunka nemazai laiko, todél kyla poreikis kaip imanoma
paspartinti biokatalizés proceso kompiuterini modeliavima. Siuo metu vienas i§ budy spartinti
kompiuteriniy modeliy veikima yra naudojant skaiiavimy tinklus [Ber02]. Bitent skaiciavimy
tinkly panaudojamumas ir efektyvumas minétam modeliavimo uzdaviniui sprgsti ir yra tiriamoji

darbo sritis.

1.2. Temos aktualumas ir naujumas

Kompiuteriniai biokatalizés procesy veiksmo modeliai darosi patrauklesni jvairiose
mokslinése tyrimy srityse. Tyrin¢jant tokius procesus, itin aktualu pakeisti fizinius eksperimentus
kompiuteriniais, nes tokie eksperimentai yra greitesni ir pigesni.

Tyringjant procesy modelius, kuriuos pilnai iSspresti galima tik skaitiniais metodais, nes
analitiSkai sprendZiamos tik atskiros modelio dalys, itin aktualu sukurti gera algoritma ir ji
realizuojan¢ia programing iranga, sprendziancius Siuos modelius. Tokios priemonés zenkliai
paspartina jvairius tyrimus ir eksperimentus, tuo paciu visa tyrimo procesa padarydamos pigesniu ir
patogesniu. SkaiCiavimai, atliekami naudojantis kompiuteriniais modeliais, uztrunka ilgai, Siuos
skaiiavimus galima paspartinti kiek imanoma tobulinant nuoseklyji algoritma arba panaudojant
i§skirstytus skai¢iavimus kompiuteriy tinkluose. Nuosekliojo algoritmo tobulinimas yra nagrinétas
ne tik autoriaus ankstesniame darbe [ASe07], bet ir iSsamiai iStirtas kituose panasaus pobiidzio
darbuose [Gai06]. Be to, nuoseklieji skaiCiavimai turi kita problema — dél technologiniy kliti¢iy
kompiuteriy spartinimas vykdomas ne procesoriy greitinimo, o ju skaifiaus didinimo keliu. Taigi

neiSvengiamai reikia nagrinéti biokatalizés proceso modeliavimo islygiagretinimo galimybe.



Skaiciavimy tinklai yra vis dar besivystanti technologija. Kompiuteriu telkinys (angl. cluster)
yra grupé placiai sujungty, taciau labai glaudziai dirbanc¢iy kompiuteriy, kuri daugeliu atzvilgiy gali
buti laikoma kaip vienas kompiuteris. Nepriklausomus klasterius (angl. cluster) jungiant i grupes,
gaunami paskirstyty skaic¢iavimy tinklai, vadinami gridais (angl. grid). Lietuvoje vykdomi LitGrid ir
BalticGrid projektai, kuriy tikslas yra pateikti tokia moksliniams skaiCiavimams skirta aplinka, kuri
uztikrinty efektyvius mokslinius tyrimus.

Nagrin¢jant biokatalizés procesa kompiuterinio modelio pagalba, aktualu istirti konkreciy
parametry jtaka proceso biisenai. Modeliuojant yra tiriama proceso elgsenos priklausomybé nuo
vairiy parametry rinkiniy — daugeliu atvejy gali biiti sprendziamas tas pats uzdavinys, tik su
skirtingomis parametry reikSmémis. Tokius uzdavinius galima spresti lygiagrecdiai, todél
skai¢iavimo tinkly panaudojimas biokatalizés proceso tyrime yra itin aktualus, nes tai yra
perspektyvus budas spartinti §iy procesy kompiuterini modeliavima, sprendZiant minéta uzdavini.

Parametrizuojamiems kompiuterinio modeliavimo uZdaviniams spgsti yra sukurty ivairiy
programiniy jrangy [APST, YMB+02, AGK00]. Siame darbe pateikiama nauja abstrakti metodika,
skirta pasinaudoti skai¢iavimy tinklais parametrizuojamiems modeliavimo uzdaviniams spresti.
Metodika ypatinga tuo, kad skirtingai nuo konkreciy skaic¢iavimo tinkly panaudojimo atvejy, ji néra
priklausoma nuo skaifiavimy tinkluose naudojamos tarpinés programinés jrangos, ir gali buti
1gyvendinta bet kokiai skai¢iavimy tinklo architektirai.

Darbe aprasoma metodika buvo jgyvendinta praktiSkai, sukuriant programing ijranga, skirta
pasinaudoti skaiCiavimy tinklo BalticGrid resursais. Metodika pritaikyta palyginant chemiSkai
modifikuoto biojutiklio kvazistacionariyji ir detalyji veikimo modelius. Aktuali tema yra nustatyti,
kokiais atvejais galima laikytis kvazistacionarumo prielaidos nagrinéjant fermenting reakcija
[SMO03,LSLO8]. Tode¢l tikslinga istirti, kokiomis salygomis galima laikytis kvazistacionarumo

salygos chemiSkai modifikuotuose biojutikliuose.

1.3. Darbo tikslas ir uZdaviniai
Sio darbo tikslas yra, istyrus skai¢iavimy tinkly panaudojimo galimybes biokatalizés
procesams modeliuoti, sukurti metodika, kuri uztikrinty efektyvy skaiciavimy tinkly panaudojima
kompiuteriniams modeliams, tiriantiems biokatalizés procesa.
Siekiant §io tikslo, buvo sprendziami tokie uzdaviniai:
1. Atlikus skaiciavimy tinkly analize, nustatyti, kokius reikalavimus turi atitikti kompiuteriniai
modeliai, siekiant kompiuterinio modeliavimo procesui efektyviai panaudoti skaiiavimy tinkly

resursus.



2. Atsizvelgiant | nustatytus reikalavimus, jvertinti skai¢iavimy tinkly panaudojimo galimybg
biokatalizés procesams modeliuoti.

3. Sukurti metodika, uztikrinancia efektyvy isskirstyty skaiiavimy tinkly panaudojima
biokatalizés proceso parametry jtakai tirti kompiuteriniu modeliu.

4. Sukurta metodika pagristi eksperimentiskai — sukurti kompiuterini konkretaus biojutiklio
veikimo modeli, ir, naudojantis sudaryta metodika, kompiuterini modeliavima atlikti pasinaudojant
skai¢iavimy tinkly resursais.

5. Istirti parametry jtaka konkretaus nagrin¢jamo biojutiklio elgsenai.

6. Eksperimento metu atlikti skai¢iavimy tinkly panaudojimo efektyvumo tyrima, lyginant su
nuosekliaisiais skai¢iavimais, ir pateikti rekomendacijas, kuriy reikéty laikytis siekiant kuo didesnio

efektyvumo.



2. Skaiciavimo tinklai ir jy naudojimas kompiuteriniame modeliavime

2.1. Skaiciavimy tinklai

Darbe nagrin¢jamy skaiciavimo tinkly (angl. computing GRID) savoka atsirado salyginai
neseniai, 1998 metais ji buvo apibrézta taip [FK99a]: skai¢iavimo tinklas yra programinés ir
aparatiirinés irangos infrastrukttra, kuri pateikia patikima, pastovy, placiai paplitusi ir nebrangu
pri¢jima prie aukstos kokybés skai¢iavimo galimybiy. 2002 metais buvo pateiktas kitas skai¢iavimo
tinkly apibrézimas, kuris naudojamas iki Siol [Fos02a]: skaiCiavimy tinklas yra sistema, kuri tenkina
Siuos tris reikalavimus:

1. Koordinuoja isteklius, kurie néra centralizuotai valdomi — skai€iavimy tinklas apjungia

resursus ir vartotojus, kurie gali buti skirtinguose administraciniuose domenuose. IStekliai

gali buti skirtingose kompanijose, miestuose ar net valstybése.

2. Naudoja standartinius, atvirus, bendros paskirties protokolus ir sasajas — skaiiavimy

tinklas pagristas keliy lygiu protokolais ir sasajomis, kurie naudojami autentifikacijai ir

autorizacijai, taip pat resursy radimui ir panaudojimui. Todé¢l butina, kad Sie protokolai ir
sasajos biity standartiniai ir atviri, nes prieSingu atveju tai biity specifiné sistema (angl.
applicationspecific system) [Ber02].

3. Pateikia auks$tos kokybés paslaugas — skaiiavimy tinklas turi leisti savo resursus

panaudoti kokybiskai koordinuotai, taip uZtikrinant, kad naudojantis skai¢iavimy tinklais

uzduotims resursai biity iSskirti per tinkama laiko tarpa, uzduociu sprendimas nebiity
sutrukdomas tinklo ar kity techniniy problemu kliGi¢iy, taip pat jvertinant ir reikiamus
saugumo reikalavimus.

Apibendrintai skai¢iavimy tinklus galima vadinti rinkiniu lokaliame ir globaliame tinkle
paplitusiy skai¢iavimo resursy, kurie vartotojui ar aplikacijai atrodo kaip viena didelé skai¢iavimy
sistema [Kou06]. Skai¢iavimy tinklai yra paskirstytyju skai¢iavimy (angl. distributed computing)
plétinys, kuris pasiZymi tuo, kad apjungia ne tik skirtingas vietoves, bet ir skirtingas organizacijas,
architekttiras, programing ir techning jrangas. Skai¢iavimy tinklai leidZia saugiai atlikti daugybe
uzduociy placiai paskirstytame tinkle.

Kalbant apie skaifiavimy tinklus, galima iSskirti tris pagrindinius skaiCiavimo lygius
[CMO5]:

e Skai¢iavimo mazgas (angl. node) — asmeninis kompiuteris arba serveris, turintis viena ar

daugiau procesoriy.



o Telkinys (angl. cluster) — rinkinys tarpusavyje susiety skai¢iavimo mazgy.

o Skaiciavimy tinklas — klasteriy rinkinys.

Skai¢iavimo mazgai klasteryje yra sujungti spar¢iuoju rysiu. Kol nebuvo sukurtos /nfiniBand
ir PCI Express technologijos, telkiniuose atlickamu uzduocCiy greitis buvo smarkiai apribotas dél
tuometinés tinklo technologijos. Tuo metu buvo naudojama Ethernet technologija, kuri buvo silpnoji
telkiniy vieta skaiiavimo mazgy bendravimo atzvilgiu, nes aplikacijoms, kurioms buvo reikalingas
rySys skaiciavimo mazgas — skaiciavimo mazgas veike léCiau, nei sukiirus minétas technologijas.

Kompiuteriy telkiniai | skai¢iavimy tinkla gali buti jungiami naudojantis vidiniu tinklu (angl.
Local Area Network, LAN), taCiau tokiu atveju skaiCiavimy tinklas biina apribojamas vietoves,
kuriose bazuojami kompiuteriy telkiniai, ribomis. Kitas sprendimas yra klasterius sujungti i platuyji
tinkla (angl. Wide Area Network, WAN) — tokiu biidu skaic¢iavimy tinklo elementai gali biiti paplitg
po visa pasauli.

Klasteris gali buti laikytinas skaic¢iavimy tinklu tik tokiu atveju, jei vartotojui yra pateikiama
galimybé naudotis jo skaiCiavimo resursais nepriklausomai nuo programinés ar techninés irangos.
Taciau net jei klasteris buty sudarytas ir i§ Simty ar tukstanciy skai¢iavimo elementy, bet neturéty
infrastruktiiros, kokia yra biidinga skaifiavimy tinklui, tokio klasterio skaic¢iavimy tinklu nebtty
galima vadinti. Tipiniu atveju, norint prisijungti prie klasterio, reikalinga speciali programiné jranga
(tokia kaip rlogin arba telnet [CMOS5]), kuri priklauso nuo operacinés sistemos tipo, kas néra
suderinama su skai¢iavimy tinklo apibrézimu.

Skaic¢iavimy tinklo architektiira gali biiti pateikiama kaip grupé skirtingo plocio sluoksniy
[Fos02b]: fizinis lygis, resursy ir rySio protokolai, bendrosios paslaugos ir vartotojo aplikacijos (1

pav.).

[rankiai ir aplikacijos ~ f-— [ Vartotojo aplikacijos |

Resursy skirstymas,
diagnostika ir g | Bendros paslaugos |
stebéjimas

Saugi prieiga prie
resursy ir paslaugy

Kompiuteriai,
duomeny saugyklos Y- | Techniné jranga |
ir tinklai

1 pav. Skaiciavimy tinklo architektiira sluoksniais.



Zemiausiame lygmenyje yra fizinis sluoksnis, kuris yra sudarytas i§ techniniy jrenginiy ir
resursy, kuriais vartotojas nori pasinaudoti. Vir§ fizinio lygmens esanciame resursy ir rysio
lygmenyje esantys protokolai turi biiti igyvendinami visur, todél naturalu, jog Siy protokoly skaicius
turi biiti nedidelis. Rysio lygmenyje pateikiami bendravimo (duomeny apsikeitimo tarp resursy) ir
autentifikavimosi (kriptografiSkai saugiis mechanizmai, skirti vartotojuy ir resursy identifikavimui)
protokolai skai¢iavimy tinklo specifinéms tinklo transakcijoms. Resursy lygmenyje esantys
protokolai nurodo, kaip saugiai inicializuoti, stebéti ir kontroliuoti resursy dalijimo operacijas.
Bendrajame paslaugy lygyje yra protokolai ir paslaugos, kurios jgyvendina bendravima tarp resursy
grupiy. Kadangi Siame lygyje apjungiami komponentai i§ siauresnio resursy ir rySio lygmens, tai
vartotojui pateikiama plati paslaugu aibé: resursy radimas ir priskyrimas, steb&jimy ir diagnostikos
paslaugos, duomeny kopijavimo bei narystés nustatymo paslaugos. VirSutiniame lygyje yra
vartotojo aplikacijos, kurios gali naudotis visomis Zemesniuose lygmenyse esanciomis paslaugomis.

Skaiciavimy tinklas, kuris yra sudarytas tiesiogiai jungiant skaiiavimo mazgus, ju
nejungiant { klasterius, vadinamas atlickamuy resursy (angl. cycle-scavenging) skaiciavimy tinklu.
Tipiniai tokio skai¢iavimy tinklo pavyzdziai yra savanoriskai atliekami skaiciavimai, kai bet koks
vartotojas gali paskirti laisvus kompiuterio resursus tinklo skaic¢iavimams atlikti.

Savoka ,skaiiavimy tinklas” pirma karta pavartota 1997 metais, lan Foster ir Carl
Kesselman Argono Nacionalinéje laboratorijoje, Jungtinése Amerikos valstijose, pradéjus dirbti
projekte pavadinimu ,,Building a Computational Grid”.

Vienas didziausiy moksliniy tyrimy, atlikty naudojantis skai¢iavimy tinklais, yra Oksfordo
Universiteto Centro atliktas tyrimas, kurio metu buvo pasinaudota atliekamy resursy skaiciavimy
tinklu [Ric02]. Projekto metu buvo iSanalizuota 3.5 milijardo molekuliy, tiriant ju galimybes vézio
gydymo srityje. Projekte dalyvavo daugiau nei 3 milijonai kompiuteriy i§ daugiau kaip 200
valstybiy. Projekto metu buvo tiriamos esamos ir galimos molekulés, kurios galéty blokuoti
reikiamus baltymus sukuriant véZzio stabdymo ir gydymo vaistus.

Skai€iavimy tinklai placiai naudojami ivairiose moksly srityse: molekuliy modeliavimo
nauju vaisty gamybos ir tyrimo procesuose [BBG+02], smegeny aktyvumo tyrimams ir analizei
atlikti [BDM+04], auks$tos energijos fizikoje. Skai¢iavimy tinklai naudojami ir Nacionalingje
aeronautikos ir kosmoso administracijoje, modeliuojant kuriamy kosminiy laivy paleidimo
mechanizmus, tyrinéjant Zzmonijos itaka klimato salygoms, kuriant saugius ir efektyvius kosminius
laivus [Bin05]. Taip pat iSaugo skai¢iavimo tinkly panaudojamumas ir verslo srityje [ Yag04].

Egzistuoja nemazai skai¢iavimo tinkly, vieni didziausiy projekty pasaulyje yra [GCP06]:
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World Community Grid — vieSal prieinamas, daugiausiai orientuotas i mokslinius
tyrimus, remiamas kompanijos /BM, ikurtas 2004 metais.

OurGrid — atlieckamais savanoriy vartotoju resursais paremtas skai¢iavimuy tinklas,
ikurtas 2004 metais.

BEinGRID - skaiciavimu tinklas skirtas verslo procesams tirti ir gerinti, dalinai
remiamas Europos Komisijos, ikurtas 2006 metais.

Grid.org — organizacija, kuri kuria ir pati naudoja atvirojo kodo programing iranga, skirta
klasteriy ir skai¢iavimo tinkly sujungimui ir panaudojimui. Tyrimus ir darbus
skaic¢iavimy tinkly srityje pradéjo nuo 2001 mety.

TeraGrid — Cikagos universiteto 2004 metais jkurtas skai¢iavimo resursy tinklas,

Open Science Grid — Jungtiniy Amerikos Valstijy universitety ir laboratorijy sajungos
skai¢iavimy tinklas, ikurtas 2004 metais, skirtas moksliniams tyrimams

EGEE - svarbiausias projektas Europoje. Finansuojamas Europos komisijos léSomis
siekiant sukurti nauja skai¢iavimy tinklo technologija ir paslaugy infrastruktiira, kuri

mokslininkams bty pasiekiama bet kuriuo metu.

Lietuvoje mokslinés organizacijos bendradarbiauja dviejuose skai¢iavimy tinkly projektuose:

LitGrid — tai Lietuvos akademiniy institucijy lygiagreciyjy ir paskirstyty skai¢iavimy
tinklas.

o Tinklo partneriai yra: Vilniaus, Kauno technologijos, Vilniaus Gedimino technikos,
Klaipédos, Vytauto didZiojo ir Siauliy universitetai, bei VU Teorines fizikos ir
astronomijos, KMU psichofiziologijos ir reabilitacijos, Matematikos ir informatikos,
Fizikos institutai.

o Pagrindiniai sprendZiami uzdaviniai: plonasieniy konstrukcijy 1§ kompoziciniy
medziagy tyrimas, elektroninés jrangos testavimo ir modeliavimo uzdaviniy
sprendimas, optimizavimo uzdaviniy sprendimas.

BalticGrid — projektas, savo gyvavimo pradzioje apémes tik penkias Baltijos valstybes,
skirtas palaikyti ir skatinti atlikti mokslinius tyrimus naudojantis skai¢iavimy tinklais.

o Tinklo partneriai: Siuo metu (nuo 2008 geguzes 1 dienos) projekte dalyvauja 13
instituciju 1§ 7 Europos valstybiy. Lietuvai Siame projekte atstovauja: Vilniaus
Universitetas, Vilniaus Gedimino Technikos Universitetas ir Vilniaus universiteto

Teorinés fizikos ir astronomijos institutas.
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o Pagrindiniai sprendziami uzdaviniai: Baltijos jiiros ekosistemos modeliavimas,

zvaigzdziy spektro tyrimas, telekomunikacijy modeliavimas.

Naudojantis skai¢iavimy tinkly paslaugomis, naudojamasi ir specialia tarpine programine

iranga (angl. middleware). Priklausomai nuo konkretaus skai¢iavimo tinklo, §i jranga gali skirtis.

Populiariausios tarpinés programings jrangos, naudojamos skaiciavimy tinkluose yra Sios [CPPO8]:

gLite, Globus Toolkit, OMII ir kitos.

Tiriamajam darbui atlikti buvo pasirinktas BalticGrid skaiciavimy tinklas, kuris naudojasi

glite tarpine programine jranga, todél uzduoties konkretus formulavimas ir uzduociai keliami

reikalavimai yra apribojami BalticGrid skaiCiavimy tinklo ir glite programinés irangos keliamy

reikalavimuy:

1. Programavimo kalbos keliami reikalavimai kompiuteriniam modeliui — efektyviam
skai¢iavimo tinklo panaudojimui geriausia naudotis C, C++ arba Fortran kalbomis.

2. Operacinés sistemos keliami reikalavimai — uzduoties dalys, kurios yra vykdomos
atskiruose skai¢iavimo mazguose, yra vykdomos Linux operacinés sistemos aplinkoje,
todél programa turi biiti suderinama su §ia operacine sistema.

3. Uzduoties formulavimo reikalavimai — uzduotis formuojama Job Description Language

kalba [PBO1, LCGOS].

Kartu su uzduotimi, naudojantis Job Description Language, gali biiti nurodomi:

programos iSeities tekstas — reikalinga tada, kai norima programa kompiliuoti
skai¢iavimy tinkle — tai aktualu tada, kai néra tiksliai Zinoma, ar programa veiks
skai¢iavimo mazgo aplinkoje.
Sukompiliuota programa — nurodoma, kai tiksliai Zinoma, kad programa veikia
korektiSkai bet kokioje aplinkoje.
Duomeny bylos — viena ar daugiau byly, kuriomis naudosis nusiusta i skai¢iavimy tinkla
programa.
Rezultaty bylos — bylos, kuriose pateikiami programos vykdymo rezultatai.

opapildomai galima nurodyti bylos, { kuria norésime jraSyti { ekrana iSvestus

rezultatus, varda.

Reikalavimai skai¢iavimo mazgui — jvairiis reikalavimai, kuriuos turi atitikti kompiuteris,
kuriame veiks galutiné programa. Dazniausiai nurodomi parametrai yra Sie:

o Reikalavimai procesoriui — gali biiti nurodomi: branduoliy skaicius, taktinis daznis,

procesoriaus architekttros tipas.
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o Reikalavimai adresuojamai atminciai (angl. Random Access Memory, RAM) — kiek
turéty skai¢iavimy mazgas turéti adresuojamos atminties.

o Reikalavimai operacinei sistemai — aktualu tada, kai programa, siunciama i
skaiciavimu tinkla gali veikti tik konkreCioje operacinéje sistemoje, ar operaciniy
sistemy Seimoje. Reikalavimuose gali biiti nurodoma operacinés sistemos Seima,

pavadinimas, versija.

Uzduotis, pateikiama skaiCiavimy tinklui, aprasyta Job Description Language kalba, gali

buti tokiy tipy [LCGOS]:

Paprastoji uzduotis — i skai¢iavimy tinkla paduodama viena Job Description Language
apraSyta uzduotis.
Darby rinkinys — skai¢iavimy tinklui paduodama grupé uzduociy, kurios gali biti
tarpusavyje skirtingos. UZduoties tipas ypatingas tuo, kad tokiu btidu atiduodant uzduot; {
skai¢iavimy tinka yra sutaupomas laikas, kuris biity sugaiStamas uzduotis padavinéjant
po viena.
Tiesioginiy necikliniu grafy (angl. Direct acyclic graphs) — 1 skaifiavimy tinkla
paduodama uzduoCiy grupé, kuri tarpusavyje yra susijusi tam tikromis
priklausomybémis.

o Laikoma, kad uZzduotis A priklauso nuo uzduoties B, tada, kai A gali pradéti darba tik

tada, kai B uzduotis pabaigé savaji.
o Toks uzduoties tipas naudingas tada, kai dalis skai¢iavimy gali biiti atliekami tik
turint tarpinius rezultatus.

Parametrin¢ — tai darby rinkinio porisis, kai uzduociy rinkinyje kiekviena uzduotis yra
identiSka, taciau turi skirtingus parametrus.
Interaktyvi — toks uzduoties tipas, kai darbai turi aktyvy ry$i su nuotoliniu biudu
prisijungusiu vartotoju. Bendravimas vyksta nukreipiant standartinius duomeny srautus
(stdin, stdout, stderr) 1 vartotojo kompiuteri.
MPICH - Zinuciy perdavimo sasaja (angl. Message Passing Interface) paremtos
uzduotys. Sios uzduoties tipas kol kas téra eksperimentinis, toliau atliekant tyrimus MPI

panaudojimo galimybéms skai¢iavimy tinkluose [PB01, LCGO08].

Pagrindinés uzduociy, pateikiamy i skai¢iavimy tinkla naudojantis gLife programine jranga,

valdymo komandos yra Sios [LCGO8]:
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o glite-job-submit — vykdant komanda, kaip parametras nurodomas uzduoties bylos vardas
lokaliame kompiuteryje. Komandos rezultatas — identifikatorius, nurodantis vartotojui
unikaly uzduoties numerj skai¢iavimy tinkle.

e glite-job-status — vykdoma nurodant unikaly uzduoties numerj, norint suzinoti uzduoties
statusa skaiCiavimy tinkle. Komandos rezultatas — vienas i§ $iy statusy: submited,
waiting, ready, scheduled, running, done, cleared.

o glite-job-cancel — uzduoties vykdymo nutraukimo komanda. Vykdoma nurodant
unikalyji uzduoties numeri.

o glite-job-output — komanda, skirta ivykdytos uzduoties rezultaty parsisiuntimui i§
skaic¢iavimy tinklo.

Skai¢iavimy tinkly nauda pasireiSkia, kai reikia atlikti didelés apimties skaiciavimus, ir
paprasto kompiuterio ar mazos kompiuteriy grupés tam neuztenka. Nauda pasireiskia, nes
skai¢iavimai atlickami iSskirstytai skai¢iavimu tinkle, tadiau atlieckant uzduoties suskaidyma i
mazesnes uzduotis, perduodant konkrecia uzduoti 1 jai priskirta skai¢iavimo mazga (angl. node),
tikrinant uzduoCiy statusus, susigraZinant ir apjungiant rezultatus yra jauCiamas tam tikras

uzdelsimas, kuris yra daZniausiai jtakojamas parinkto tinklo struktiiros [Shi04].

2.2. Skaiciavimo tinkly panaudojimas kompiuteriniam modeliavimui

Kompiuterinis modeliavimas — tai metodas, kai sukuriamas realaus arba teorinio fizinio
proceso sistemos modelis, ir tas modelis yra vykdomas naudojantis kompiuterine ir programine
ranga siekiant iSanalizuoti vykdymo rezultatus [Fis96].

IS dalies galima teigti, kad pirma karta kompiuterinis modeliavimas praktiSkai panaudotas
Maheteno projekte 1944 metais, kuriant atoming bomba Los Alamos nacionalinéje laboratorijoje,
Jungtinése Amerikos valstijose [Koc05]. Naudojantis Monte Carlo metodu, buvo tiriamos neutrony
trajektorijos ir skai¢iuojamos tikimybés tolimesnéms reakcijoms — ar neutronas bus absorbuotas, ar
pabégs i§ bombos, ar dalyvaus pradedant nauja skilimo reakcija. Toki tyrima kompiuteriniu
modeliavimu galima vadinti tik i§ dalies todél, kad skaiciavimams atlikti vis dar reikéjo itin daug
zmogiSkyjy pastangy. 1947 metais, John von Neumann ir Nicholas Metropolis atliko neutrony
perneSimo tyrimus, kuriy metu buvo irodytas Monte Carlo metody tinkamumas vandenilinés bombos
gamybos procese, tuo paciu panaudojant kompiuterinius modelius itin reikSmingoje srityje, kadangi
branduolin¢ ir termobranduoliné fizika tuo metu nebuvo pajégi tyrinéti Siy procesy praktiskai

[LANLO7].
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Nuo to laiko kompiuteriniai modeliai pradéti naudoti jvairiose moksliniy tyrimy srityse
[Har05]: gamtos moksly tyréjai modeliuoja zvaigzdziy ir galaktiky susikiirima ir formavimasi,
aukStos energijos branduoliniy reakcijy dinamika, taip pat ir sudétingus gyvybés vystymosi
procesus, socialiniy moksly tyréjai naudoja kompiuterini modeliavima tirdami ekonomikos
progresa, sprendimy priémimo procediras versle ir panaSius dalykus.

Operaciniuose tyrimuose (angl. operational research) kompiuterinis modeliavimas
vykdomas tokiais etapais [Per08]:

e problemos formulavimas,

e modelio konstravimas,

e modelio validavimas,

¢ naudojantis modeliu nagrin¢jamos galimos alternatyvos,

e Sprendimo jgyvendinimas ir palaikymas.

Bendrai, kompiuterinius modelius galima klasifikuoti i tokias grupes: portretinis, analoginis,
ir simbolinis [Per08].

Portretinis modelis yra tiksli savybiy kopija realaus pasaulio modelio. Pavyzdziai tokiy
modeliy yra modeliuojami léktuvai, Zemélapiai ir pan. Analoginis modelis naudoja rinkini savybiy
1§ vienos sistemos, kad modelivoty kita, pavyzdziui hidrauliné sistema gali buti panaudota kaip
analogas modeliuojant eismo ir tam tikras ekonomines sistemas. Simboliniai modeliai realios
sistemos savybes atvaizduoja per simbolius, pavyzdziui per matematines formules. Toliau darbe
remiamasi biitent tokiu kompiuteriniu modeliu.

Kompiuteriniai modeliai yra ypatingi tuo, kad modeliuoja realaus pasaulio sistemas,
modeliavimui naudodami parametry rinkinius, kurie nusako realaus objekto ar proceso savybes
[Mul05]. Nagrin¢jant biokatalizés procesus, tyrimuose dazniausiai pasitaikanti uzduotis yra istirti
vieno ar kito parametro jtakq proceso eigai ar rezultatui, tyrimus atliekant visoje fiziSkai prasmingy
nagrin¢jamy parametry aib¢je [Ase07, BIK03a, BIK03b]. Tokiu budu, realus procesas, naudojantis
kompiuteriniu modeliu, yra modeliuojamas tiikstancius [ASe07], deSimtis tikstanciy [Gai06] ir
Simtus tiikstan¢iy karty — nattralu, kad naudojantis vienu skai¢iavimo mazgu, modeliavimo rezultaty
gavimas yra ilgas procesas, tuo paciu uzdelsiantis viso proceso tyrima.

Pasaulyje skaiCiavimy tinklai matematinio ir kompiuterinio modeliavimo srityje yra
naudojami {vairiose srityse: modeliuojant skys€iy ir temperatiiros pasiskirstyma medZziagose

[Hon04], kosminiy laivy gamyboje ir ju veikimo simuliacijose [Bin05], tyrin¢jant klimato pokycius
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[CHJ+03], nagrin¢jant jvairias ligas ir ieSkant naujy vaisty [BSGOS5] ir ivairiose kitose mokslo
srityse. Lietuvoje skai¢iavimy tinklai Sioms modeliavimo uzdaviniams spresti [Iva04]:

e Deformuojamy kiiny skverbimosi procesui i tekstilines architektiiras modeliuoti.

e Skaiciavimo metodai ir aplikacijos balistikos analizei.

e Skaitiniai algoritmai biomedicinoje.

e Savaime besiformuojanc¢iy objekty modeliavimas mikro ir nano skalése.

e Standziyjy junginiy judéjimas biologinése aplinkose.

e Antros ir trecios eiliy netiesiniy optiniy efekty modeliavimas heterogeninése aplinkose.

e Lazeriy, paremty daugiasluoksniy puslaidininkiy perjungéju schemomis, generavimo

dinamikos modeliavimas.

Parametrizuojamy programy, tame tarpe ir kompiuteriniy modeliy, automatizuotam
vykdymui skai¢iavimy tinkle yra sukurtos specialios programy sistemos, viena i§ ju APST [CBO02].
Si programy sistema yra skirta darbui su parametry eilémis, ir buvo sukurta siekiant dvieju tiksly:
istirti ir patikrinti adaptyvy darby paskirstyma bei remiantis gautais rezultatais pateikti Sios
programy sistemos naudotojams patogia vartotojo sasaja. APST yra pritaikyta darbui su parametry
rinkiniais, o vartotojai uzduotis skai¢iavimy tinklui perduoda suformuluodami XML uZduociy bylas,
kuriose pateikia programos varda bei jos parametrus. Vartotojai suformuotas uzduotis perduoda per
vieng aplikacija — klienta, o uzduoCiy bisenas stebi tarpiné aplikacija, kuri naudojasi skaiciavimuy
tinklo programine f{ranga. Didelis démesys APST programy sistemoje yra skiriamas darby
paskirstymo efektyvumui, kuris yra gan glaudZiai susijgs su konkretaus skai¢iavimy tinklo tarpine
programine iranga (angl. middleware). Nors APST palaiko ne viena skaiCiavimy tinkly tarping
programing iranga, taciau del tiesioginés sasajos su Sia P, APST negali buti taitkoma placiai, nes ji
yra susieta su konkreciomis architekttiromis.

Kitos programy sistemos, tokios kaip ILAB [YMB+02] ir Nimrod/G [AGKO00], taip pat
leidzianCios automatizuotai pasinaudoti skaifiavimo tinkly resursais pasiZymi panaSiomis
savybémis. Nimrod/G naudojasi Globus tarpine programine ijranga, tode¢l taip pat negali biti
taikytina visuose skai¢iavimy tinkluose. /LAB programiné jranga yra sukurta NASA specialiai

NASA skai¢iavimy tinklui, todél taip pat yra apriboto panaudojimo programiné jranga.

2.3. Apibendrinimas
Kompiuteriniai modeliai pasizymi tuo, kad jie yra parametrizuojami, o tokioms uzduotims
spresti skai¢iavimo tinkluose idiegtos tarpinés programingés jrangos turi specialy uzduociy tipa, kuris
leidzia efektyviai atlikti kompiuterinio modeliavimo procesa. Automatizuotai atlikti kompiuterinio

16



modeliavimo procesa galima naudojantis jau egzistuojanc¢iomis programuy sistemomis. Taciau jos
yra glaudZiai susijusios su skaiiavimo tinkluose idiegta tarpine programine jranga. Siame darbe
pateikiama metodika, kuri yra nepriklausoma nuo skaiciavimy tinkluose idiegtos tarpinés irangos,

bei Sios metodikos igyvendinimas, skirtas biokatalizés proceso analizei.
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3. Skaic¢iavimo tinkly panaudojimo biokatalizés procesams tirti metodika

3.1. Reikalavimai kompiuteriniams modeliams
Siekiant, kad programiné jranga efektyviai pasinaudoty skaiCiavimu tinklais, tikslinga
apibrézti kriterijus, pagal kuriuos yra vertinamas P] tinkamumas. Ar kompiuterinis modelis yra

pritaikytas naudotis skai¢iavimy tinklais, buvo vertinama pagal Siuos kriterijus:

1. Programavimo kalba. Tikslinga nustatyti, kokia programavimo kalba naudingiausia
pasirinkti, bei kokiy reikalavimy reikia laikytis kuriant iSeities tekstus. Tinkamas programavimo
kalbos pasirinkimas uztikrina sklandy programinés irangos, besinaudojancios skai¢iavimy tinklais,
veikima. Tuo tarpu netinkamai pasirinkta programavimo kalba, ar netinkamas iSeities teksty
sukiirimas gali reikSti ne tik neprognozuojama programinés irangos elgsena, bet ir visiska jos
neveikima skai¢iavimy tinklo aplinkoje.

2. Programinés jrangos sqsaja su operacine sistema. Skai¢iavimy tinklo mazguose
(kompiuteriuose, kurie atlieka jiems paskirta dali uzduoties) gali bti {vairios operacinés sistemos,
todél reikia jvertinti, kokius reikalavimus turi atitikti P, kad skai¢iavimai biity atliekami be trikdziy,

kylan¢iy dél nesuderinamumo su operacine sistema.

3. Duomeny jvestis ir isvestis. Kompiuterini modelj realizuojanti programiné jranga beveik
visuomet turi tam tikrus jai perduodamus pradinius duomenis, ir visuomet turi i§vest; — modeliavimo
rezultata. Siekiant, kad kompiuterinis modelis galéty naudotis skai¢iavimy tinklais, reikia nustatyti,
kokius reikalavimus, keliamus {vesciai ir i§vesciai, turi tenkinti programiné jranga.

4. Programinés jrangos veikimas. Aktualu apsibréZzti, kaip turi biiti paleidZiama programiné
iranga ir kaip turi biti elgiamasi su vykdymo metu iSkylanc¢iomis klaidomis, siekiant uZtikrinti kuo
efektyvesni skai¢iavimo tinkly panaudojima.

Pagal Siuos kriterijus, buvo nustatyti reikalavimai, kuriuos turi atitikti kompiuteriniai modeliai,
siekiant efektyviai naudotis skai¢iavimy tinklais:

1. Programavimo kalbai keliami reikalavimai:

e Modelius tikslinga rasyti C, C++ arba Fortran programavimo kalbomis — iSeities
tekstus, paraSytus Siomis kalbomis, galima sukompiliuoti, o taip ir vykdyti
nepriklausomai nuo operacinés sistemos. Sios programavimo kalbos palaikomos

daugelyje pasaulio skai¢iavimo tinkly.
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Naudoti tik standartines, veikianCias visose platformose, programavimo kalbos
komandas ir bibliotekas. Biitina iSvengti specifiniy programavimo kalbos elementy
panaudojimo, kuriy veikimas yra apribojamas operacinés sistemos. To reikia siekiant
iSvengti programos nekorektisko veikimo aplinkoje, kurioje programa buvo netestuota.
Programing {ranga kurti taip, kad ji buty nepriklausoma nuo kompiliatoriaus versijos.
Realizuojant kompiuterini modelj reikia vengti programinés jrangos susiejimo su
konkrec¢ia kompiliatoriaus versija, nes kompiliatoriaus versijos skirtinguose

skaic¢iavimuy mazguose gali skirtis.

2. Programinés jrangos sasajai su operacine sistema keliami reikalavimai:

Programos kompiliavimo ir vykdymo rezultatas turi nepriklausyti nuo operacinés
sistemos. Reikia sukurti universaly kompiuterini modeli — toki, kuriuo galima
efektyviai naudotis nepriklausomai nuo skai¢iavimy tinklo programinés ir operacinés
rangos.

Kompiuterinis modelis turi visiSkai nepriklausyti nuo operacinés sistemos nustatymuy —
atskiros uzduotys atlieckamos skirtinguose skaifiavimy tinklo mazguose, kuriuose
operacinés sistemos nustatymai gali biti skirtingi. To reikia siekiant i§vengti netikéto

programos veikimo esant, pavyzdziui, skirtingiems regioniniams nustatymams.

3. Duomeny jvesties ir iSvesties reikalavimai:

Kompiuterini modeli orientuoti taip, kad kompiuterinio modelio parametrus biity
galima keisti nemodifikuojant paties kompiuterinio modelio. Taip patartina daryti
todel, kad taip orientuoti modelio duomenys gali biiti sukuriami dinamiskai.

Ivesties ir iSvesties procesas turi biiti realizuotas taip, jog nuskaitymas nepriklausyty
nuo operacinés sistemos tipo.

Kompiuteriniam modeliui perduodant parametrus per byla, reikia atsizvelgti i tai, kad
skaiC¢iavimy tinklui atiduodamos uZduoties suminis dydis yra ribojamas. Esant
poreikiui, duomeny byla galima archyvuoti pries§ perduodant i skai¢iavimy tinkla, o po

to i$siarchyvuoti reikiamas jos dalis konkreciuose skai¢iavimo mazguose.

4. Veikimo reikalavimai:

Programing jranga reikia kurti taip, kad ja biity galima vykdyti naudojantis vien tik
komandine eilute, nes programos yra vykdomos automatizuotai.
Programa turi nagrinéti vykdymo metu kylancias klaidas ir iSvesti jas | ekrana — visa

informacija, kuri vykdymo metu buvo iSvesta | ekrana, galima perzitiréti programai
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baigus darba skaiiavimo mazge nenaudojant papildomy priemoniy. Naudojant bet
koki kita klaidy apdorojimo mechanizma, reikalingos papildomos pastangos ir

priemongs, kurios apsunking efektyvy skaic¢iavimo tinkly panaudojima.

3.2. Skaic¢iavimo tinkly panaudojimo schema

Kompiuteriniai modeliai pasizymi tuo, kad yra parametrizuojami — modelio parametrus
atitinka konkreCios realaus arba teorinio fizinio proceso sistemos savybés. Tokiy parametriniy
skai¢iavimy esmé yra priklausomybés tarp pradiniy duomeny ir kompiuterinio modeliavimo metu
gauty rezultaty tyrimas ir analizavimas [APLO06]. Tiriant parametry jtaka vienai i§ modeliuojamo

proceso charakteristiky, galime tai aprasyti taip:

Y=f(p1sPrssD,)s (3.1

¢ia y — tiriamoji modeliuojamo proceso savybe, p;, pa,..., pn — parametrai, kuriy itaka reikia tirti, o f
zymi funkcija, atliekanc¢ia modeliavimo procesa.

Atliekant i§samia proceso analizg, naudojamasi parametry eilémis (angl. parameter sweeps) —
tokiu atveju skaiciavimai atliekami pakartotinai naudojant kompiuterini modelj, tik kas karta su
skirtingomis parametry reikSmémis [Abr05]. Tokiu atveju, yra sukuriami parametry rinkiniai.
Parametry rinkiniy reikSmeés yra arba iSvardinamos, arba generuojamos pasinaudojant parametry
rinkiniy generavimo jrankiu. Rinkiniy generavimo atveju apraSant kiekviena parametra yra

nurodoma [SBA+04, APL06]:
e parametro galimy reikSmiy intervalas:

P4SDi <D (3.2)
¢ia py — tirlamy parametro reikSmiy pradinis intervalo rézis, pp — galinis intervalo rézis, p; —
parametras 1§ parametry rinkinio, i =1, 2, ..., n.

e Kokia progresija (aritmetiné ar geometrin¢) yra naudojama generuojant konkretaus
parametro reik§mes nagrin€¢jamame intervale.
e Aritmetinés progresijos skirtumas arba geometrinés progresijos vardiklis.

Kadangi biokatalizés procesa modeliuojanciy kompiuteriniy modeliy uZzduotys taip pat yra
parametrizuojamos, naudojantis jau apzvelgtomis uzduociy formavimo galimybémis skaiCiavimy
tinklui, galima teigti, kad siekiant iStirti skaiCiavimo tinkly panaudojamuma kompiuteriniam
biokatalizés proceso modeliavimui, efektyviausiai galima pasinaudoti parametriniy darby uzduoties

tipu [PBO1, LCGO08], i skai¢iavimy tinkla paduodant grupg uzduociy:

U = {prog, param _eil}, (3.3)
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¢ia U — uzduociy aibé, prog — kompiuterini model;i realizuojanti programa, param_eil — parametry
rinkiniy eilé, kuriy kiekviena yra sudaryta i§ {p;, p»,..., p»} parametry rinkinio.

Apibendrintai, kompiuterini modeliavima, atlieckama skaiciavimy tinkly pagalba, galima
pavaizduoti schematiskai (2 pav.): pirmiausiai yra sugeneruojama visa modelio parametry aibé
atsizvelgiant | nurodytus kiekvieno parametro intervalus (3.2). Parametry rinkiniai yra suskaidomi {
parametry eiles, ir yra vykdomas lygiagretus kompiuterinio modeliavimo procesas, skaiciavimy
tinkle vykdant atskiras uzduotis (3.3). Pasibaigus modeliavimo procesui rezultatai yra surenkami,

atlieckama juy analiz¢ ir atvaizdavimas.

Parametry, Lygiagreciai
generavimas ir vykdomas
iSskirstymas modeliavimas

Rezultaty Rezultaty analizé
surinkimas ir vaizdavimas

2 pav. Kompiuterinio modeliavimo veiksmy seka naudojantis skaic¢iavimy tinklais.

3.3. Metodikos santrauka

Skai¢iavimo tinkly panaudojimo metodika, sprendziant parametro itakos procesui uzdavinius,

yra apraSoma nuosekliai atliekamais veiksmais:

1. Paruosti kompiuterini model;, atitinkant; 3.1. skyriuje apraSomus reikalavimus. Tik tie
kompiuteriniai modeliai, kurie tenkina efektyvaus naudojimosi skaiCiavimy tinklais reikalavimus

gali tinkamai pasinaudoti skai¢iavimy tinklo resursais.
2. Apsibrézti modelio parametry rinkiniy formavimo taisykles:

2.1. Jei rinkiniai formuojami reikSmiy iSvardinimo biidu, tada tiksliai apibrézti, su
kokiomis parametry reik§mémis norime atlikti tyrima.

2.2. Jei parametry rinkiniai yra generuojami, tada reikia apibréZti: tiriamy parametro
reik§miy pradinj ir galini réZius py ir pp, progresijos, naudojamos parametry reikSmeéms
generuoti, risj ir aritmetinés progresijos skirtuma arba geometrinés progresijos vardiklj.

3. Pagal apibréZtas taisykles paruosti parametry rinkinius. Pazymékime, kad i§ viso yra N
parametry rinkiniy, sudaryty i§ parametry p;, p»,..., pn, skaicius.

4. Parametry rinkinius suskaidyti i V, segmenty. Skaidant siekiama, kad parametry rinkiniy
eilés, gaunamos kiekvienam segmentui blity panaSios apimties. Kiekvieno segmento parametry
rinkiniy skaicius N, (C¢la i = 1,2,..., N,) turi buti kiek galima artimas visy parametry rinkiy

segmenty vidutiniam parametry rinkiniy skaiciui:
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(3.4)

5. I skaiciavimy tinkla atiduoti uzduoc¢iu grupe (3.3), sudaryta i§ N, uzduociy.

6. Skaic¢iavimy tinkle atlikty skaiciavimy rezultatus surinkti i viena rezultaty byla.

Grafiskai, 4-6 veiksmai pavaizduojami tokia funkcine diagrama (3 pav.)

Mastoteip, Bl

GRIDresursy,
brokeris,

N, uzduociy

127]

£

>

=]

=

<

<

2] - .

= Suformuoti Nu

55 uzduodiy ir

g nusiysti jas

3 resury brokeriui

>N

D ................
NA T
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Priimti
uzduoti

Vykdyti
uzduoti

Priimti
uzduoti

Vykdyti
uzduoti

Tikrinti vykdomy

uzduociy
statusus

Ar visos uzduotys
yra uzbaigtos?

Surinkti
ir apjungti
skai¢iavimy
rezultatus

K Rezultaty apjungimas (Uiduoéiq surinkimas (Uiduoéiu priskyrimas ir vykdymas

2mazgas,
Priimti
uzduot
Vykdyti
uzduoti

3 pav. Funkciné uzduoties atlikimo diagrama.
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3.4. Metodikos jgyvendinimas
Metodika buvo igyvendinta taip:

1. Parametry reikSméms generuoti, nurodomi nagrinéjamy parametry intervalai, progresijos
rusis, bei jos vardiklis.
2. Skaidant parametry rinkinius { N, segmenty, suskai¢iuojama, kiek vidutiniskai parametry

rinkiniy turéty biiti viename segmente:

N _ N rink (3 5)

vid — NU . .
Pazymékime, kad N, — sveikoji vidurkio N,,; dalis. Tada { 4 skai¢iy segmenty priskiriamas
N,iasv skaiClus parametry rinkiniy, o 1 B skaiCiy segmenty — skaicius N,z +1. Cia 4 ir B yra tokie

sveikieji skaiciai, kad bty tenkinama lygybé:

N

rink

= AN,

vid ,sv + B(Nvid,sv + 1) . (3 6)
3. I skai¢iavimy tinkla atiduodama uzduociy grupé (3), sudaryta i§ N, uzduociy. Kiekviena
uzduotis susideda 1§ modeliavimo programinés jrangos ir duomeny bylos, kurioje iraSytas parametry

rinkiniy segmentas.

4. Kiekvienos uzduoties rezultatai iraSomi i rezultaty byla.

5. Po kiekvienos uzduoties jvykdymo jos rezultatai yra apjungiami su bendrais rezultatais.

Metodika uztikrinanti programiné jranga susideda i$ $iy daliy:

e Parametry rinkiniy generavimo jrankis — naudojantis Siuo jrankiu, pagal parinkta prading
intervalo rézi py, galini intervalo réZi pp, naudojama progresija bei jos vardikli, sugeneruojami
parametry rinkiniai.

e Darbo su skaiiavimy tinklu programiné jranga, kuri realizuota taip, kad ja galima
pasinaudoti nuotoliniu biidu, naudojantis interneto narSykle. Naudojantis §ia PI, automatiSkai
atliekami tokie veiksmai:

o parametry rinkinys suskaidomas i N, daliy.
o [Iskai¢iavimy tinklg atiduodama N, uzduociu grupé (3.3).
o Stebimos ir atnaujinamos uzduociy biisenos.
o [bendra rezultaty byla surenkami atskiry uzduociy vykdymo rezultatai.
Darbo su skai¢iavimy tinklu programiné iranga susideda i$ trijy daliy: darby suskaidymo, darby

vykdymo ir darby apjungimo moduliy. Moduliy saveika ir atlickamos funkcijos pavaizduotos 4 pav.
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4 pav. Metodikq uztikrinancios P] moduliy rysiai.

Kaip matyti 1§ 4 pav., su skai¢iavimy tinklu saveikauja tik darby vykdymo modulis. Norint Sia

programing jranga pritaikyti konkreciai skaiiavimy tinklo architektiirai, reikia modifikuoti tik §i

moduli. Modulyje esancios darby atidavimo i skaifiavimy tinkla, darby statusy tikrinimo, bei

rezultaty surinkimo 1§ kiekvieno skai¢iavimo mazgo komandos yra skirtingos kiekvienai

skai¢iavimy tinklo programinei

rangai.

3.5. Metodikos tyrimas

Suskaidzius skaiciavimus i N, uzduoCiy, visas skaiiavimams skirtas laikas gali buti

pavaizduojamas taip (5 pav):
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S pav. Uzduoties vykdymo trukme.

IS 5 pav. matyti, kad uzduoties atlikimo laikas 7, per kuri ivykdoma visa uzduotis yra lygus:

T=T

atid

+ max (T;‘,prisk + 71i,vykd ) + Tvurink + T (37)

1 b
1<i<N apung

¢ia T, — laikas, per kuri uzduotis yra suskaidoma ir nusiunciama i skai¢iavimuy tinkla, T, —
laikas, per kurj uZduoties rezultatai yra surenkami | viena skaiCiavimy mazga, 7,une — laikas, per
kur] skai¢iavimy rezultatai yra apjungiami ir grazinami vartotojui, 7j,.« — laikas, per kurj i-oji
uzduotis buvo pradéta vykdyti, T;,,+s — laikas, kiek truko uzduoties vykdymas skai¢iavimy mazge,

i=12,.,N-1N,.

Norint efektyviai pasinaudoti skai¢iavimy tinkly resursais, pirmiausia reikia nustatyti, kokia
turi buti minimali uZduoties atlikimo trukmé lokaliame skaic¢iavimy kompiuteryje, kad uZduoti biity
verta atlikti naudojantis skai¢iavimy tinklais. Jei skai¢iavimai lokaliame kompiuteryje su parametry
rinkiniu p;, p»...., p, atlieckami per laika 77.u 10k, tai reikia nustatyti, su kokia reikSme skai¢iavimy

trukmeé N, T7ink 1ok skaiCiavimy tinkle bus maZesné nei lokaliame.

3.5.1. Minimalios efektyviai sprendZiamos skai¢iavimy tinkle uZduoties apimtis
Jei skaiciavimai lokaliame kompiuteryje su parametry rinkiniu p;, p»,..., p, atliekami per laika
T'1rink 1ok tal aktualu Zinoti, su kokia 77,iux o TeikSme skaiCiavimuy trukmeé N,iuT7rink 10k skaiCiavimy
tinkle bus mazesné. Taip pat reikia nustatyti, 1 kiek uzduociu N, geriausia skaidyti mazos apimties
uzduotis.
Laikas Tk 1or buvo matuojamas kompiuteryje, kurio procesoriaus taktinis daznis yra 2.16

ghz, o RAM atminties kiekis — 1 GB. Atliekant matavimus, buvo vertinama, kiek sumazéja
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(krastiniais atvejais — kiek padidéja) uzduoties vykdymo laikas 7' skai¢iavimy tinkle, lyginant su
skaiCiavimais, kurie atliekami lokaliame kompiuteryje. SkaiCiavimy trukmés pokytis iSreiSkiamas
taip:

R = Nrinleri;c/Ok -7 -100%

(3.8)

Metodika buvo jgyvendinta skaiciavimu tinkle BalticGrid. Skaifiavimai buvo atlieckami
naudojant skaidymo dydZzius N, nuo 2 iki 15, ir tokioms skai¢iavimy trukmeéms NyinkT 1rink 10x: 30, 40,
60, 120, 240 ir 480 min. Skai¢iavimy trukmés priklausomybé nuo Siy dvieju dydziy pateikiama 6 ir
7 pav. Metodikos efektyvumo tyrimas atliektas pakartotinai vykdant skaic¢iavimus, ir apskai¢iuojant
trukmés vidurkius. Atskirais atvejais uzduoties atlikimo trukmé 7 Zenkliai skyrési nuo kity trukmiy,

todél 6 pav. pastebimi grafiky netolydumai, pavyzdziui kai NI rink_iox = 240min, ir N, = 11.

400 I I ] | | | I I ] I I | I I
350 /,./‘—_H‘—”r‘— S
7 ' min
rink ~ 1rink_lok’
300 - 530 ——40 | 7
| ——060 ——120
250 - ——240 —— 480 T y
200 —
3 ]
S 150 -
g ]
100 4

T T T T T
2 3 4 5 6 7 8 9 10 11 12 13 14 15

6 pav. Metodikos efektyvumo priklausomybé nuo skaidymo dydzio.
IS 6 pav. matyti, kad metodikos efektyvumas priklauso nuo uzduoties apimties — kuo uzduotis
didesné, tuo efektyviau galima pritaikyti darbe apraSoma metodika, skirta pasinaudoti skaiciavimu

tinklais. Minimalios uzduoties trukmé¢, kuri efektyviai sprendziama naudojantis skai¢iavimy tinklais,
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yra apytiksliai 40 minu¢iy. Tokia uzduot; suskaidzius i N, = 3 uzduoCiy, metodika taikoma
efektyviai, taCiau su nedideliu, R = 4% pagreitéjimu. Skaidant tokia uzduoti i daugiau daliy,

metodika tampa nebeefektyvia, ir uzduotis skai¢iavimy tinkle atlieckama léciau nei lokaliai, nes

<

_ ]—;,prisk
vidutinis uzduociy perdavimo konkretiems skai¢iavimy mazgams laikas 7, . =-="—— iauga
,pris N
u
Nll
_ thvykd
labiau, nei sutrumpéja vidutinis uZduo¢iy vykdymo laikas 7, ,, :’ZIT. 120 min. uZduotis

efektyviai sprendZiama su visais nagrinétais N,, tuo tarpu 60 min. uzduotj skaidant | daugiau nei 10
daliy ji sprendZziama nebeefektyviai. Pastebima, kad 8 valandy trukmés uzduotis su visais
nagrinétais N, yra sprendZiama efektyviai, taciau geriausiai tada, kai N, €[9;13]. Toks santykinai
mazas skaidymo dydis yra paaiSkinamas tuo, kad laikas T;,.u, per kuri i-oji uzduotis pradedama
vykdyti (5 pav.) ir laikas T, per kuri yra surenkami uzduoties rezultatai, yra priklausomi nuo
dvieju dydziu:

1. Tarpinés programinés jrangos skaifiavimy tinkle uzdelsimo. Tai laikas, kurj tarpiné
programiné jranga uZtrunka, kol konkrefiam skaifiavimy tinklo mazgui priskiria uzduot; bei
ivykdzius uzduotj surenka rezultatus. Sis laikas visy eksperimenty metu yra daugmaz toks pats ir yra

priklausomas nuo skai¢iavimy tinklo konfigliracijos ir naudojamos tarpinés programinés {rangos.

2. Atsitiktinio uzdelsimo, kuris atsiranda, kai viena ar daugiau uzduo€iy baigiamos vykdyti
veéliau nei kitos. Bendra uZduoties atlikimo trukmé padidéja, jei bent vienas i§ uzduociai atlikti
priskirty skaiiavimo mazgy tuo metu atlieka kitus skaic¢iavimus. Tokiu atveju priskirta uzduotis
pradedama vykdyti tik pasibaigus ankstesniajai uzduociai. Taip pat Sis uzdelsimas gali biiti nulemtas
ir zymiai létesnio skaiGiavimy mazgo. Sis atsitiktinis uzdelsimas yra priklausomas nuo skai¢iavimy
tinklo uzimtumo bei naudojamos aparatiirinés jrangos.

Skaic¢iavimy trukmeés pokytis buvo perskaiciuotas ir dvigubai létesniam lokaliam kompiuteriui,

rezultatai pateikiami 7 pav.
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7 pav. Metodikos efektyvumo priklausomybé nuo skaidymo dydsio, perskaiciuota dvigubai létesniam kompiuteriui.

7 pav. lyginant su 6 pav. pastebima, kad nors grafikai vizualiai nepakito, ta¢iau matoma, kad
visos uzduotys yra sprendziamos efektyviau. Pavyzdziui 120 min. trukmés uZduotis pirmuoju atveju
(6 pav.) grei¢iausiai sprendziama su R = 100% pagreit¢jimu skaidant uzduoti 1 5 dalis, tuo tarpu
lyginant su dvigubai létesniu lokaliu kompiuteriu didziausias pagreitéjimas tai paciai uzduociai yra
R = 160%, pasiekiamas skaidant uzduoti | 4 dalis. Taip pat pastebima, kad uzduotys efektyviai
sprendziamos platesniuose skaidymo reikSmiy intervaluose, pavyzdziui 60 min. trukmés lokali
uzduotis pirmuoju (6 pav.) atveju efektyviai sprendZiama ja skaidant | 2-9 dalis, kai antruoju atveju

efektyviai sprendziama ja suskaidant ir 1 10 daliy.
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8 pav. Metodikos efektyvumo priklausomybé nuo skaidymo dydzio, perskaiciuota dvigubai greitesniam kompiuteriui.

Skai¢iavimy trukmés pokyti perskaiciavus dvigubai greitesniam kompiuteriui (8 pav.),

pastebimas pakitgs minimalios efektyviai sprendZiamos uzduoties laikas. Su neZenkliu R = 2%
pagreitéjimu yra sprendZiama tik 60 min. trukmés uZduotis, suskaidant ja i 5 dalis, o visos uzduotys,
trumpesnés nei 60 min. yra sprendZiamos neefektyviai. Skirtingai nei pirmais dviem atvejais, visoms
trukmeéms N, 1rink 10k SkaiCiavimai atliekami neefektyviai, jei uzduotis suskaidoma tik | dvi dalis.
120 min. uzduotis, pradiniu (6 pav.), dvigubai létesnio (7 pav.) ir dvigubai greitiesnio (8 pav.)
kompiuterio atvejais yra geriausiai sprendZiama su tokiais atitinkamais pagreitéjimais: 100%, 160%
ir 60%. Atitinkamai NiuT jrink 10k = 240 min. trukmeés uzduotis skai¢iavimy tinkle sprendZiama su

tokiais pagreité¢jimais R: 220%, 300% ir 140%, uzduotis suskaidant atitinkamai i 7-9, 4-6 ir 9-13
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R, %

rink ~ 1rink_lok’ min
9 pav. Metodikos efektyvumo priklausomybé nuo lokaliai atliekamy skaiciavimy trukmés.
IS 9 pav. pastebima, kad kuo didesné uzduoties apimtis, tuo didesnis yra optimalus skaidymo
dydis N, su kuriuo metodika yra efektyviausia: 60 min. trukmés uzduotis greiciausiai sprendziama
kai N, yra 3, 4, 5, tuo tarpu 480 min. trukmeés uZduotis efektyviausiai sprendziama kai N, = 13.

Metodikos taikymo efektyvumas tik nezenkliai skiriasi uZzduotims, kuriy trukmé yra tarp 1 ir 4

valandy, kai N, €[3;8].

3.5.2. Efektyvaus skai¢iavimy tinkly panaudojimo rekomendacijy santrauka

Praktiskai pritaikius metodika skai¢iavimy tinkle BalticGrid ir nustacius minimalios efektyviai
sprendziamos uzduoties trukme, rekomenduojama:

1. Norint pasinaudoti skaiiavimy tinkly resursais, pirmiausiai reikia ivertinti skaiiavimy
trukme 77ink 1ok SU vienu parametry rinkiniu p;, pa,..., p, lokaliame kompiuteryje. Rasti skaic¢iavimy,
atlickamy su visais parametry rinkiniais (rinkiniy skaiCius Zymimas N,;;), trukme lokaliame
kompiuteryje, Nyl irink 1ok SkaiCiavimy tinklais efektyviai pasinaudoti galima tik tada, kai

apskaiciuotas dydis NuT ik 1ok Yra ne mazesnis nei 40 minuciy.
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2. Priklausomai nuo visos uzduoties apimties, atitinkamai reikéty parinkti ir skai¢iu N,
nurodanti, i kiek uzduociy reikia skaidyti visa uzduoti. Kuo didesné visos uzduoties apimtis, tuo
didesnis yra optimalus »,. Konkre¢iu metodikos takymo atveju, kai metodika buvo taikyta
skaic¢iavimu tinkle BalticGrid ir atliktas palyginimas su lokaliu kompiuteriu, pastebéta, kad kai
Nyink T 1rink 1ok = 40 min., tai optimalus N, yra 3, tuo tarpu kai NyiuT 1ink 10r = 480 min., tai optimalus
N, yratarp 9 ir 13.

3. Naudojantis BalticGrid resursais pastebéta, kad pasitaiko atvejy, kai viena ar kelios
uzduotys ilgai biina nepriskirtos konkreciam skai¢iavimo mazgui. Todél rekomenduotina ta pacia
uzduoti skai¢iavimy tinklui atiduoti kelis kartus - tokiu atveju, déka likusiy uzduociy rezultatus biity
galima gauti anksc¢iau. Rekomenduotina skai¢iavimy tinklui paduoti bent tris tokias pacias uzduotis,

varijuojant skirtingais uzduoties suskaidymo dydziais N,.
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4. Metodikos taikymas tiriant biokatalizés procesa

Sukurta metodika taikyta tyrinéjant chemiskai modifikuoto biojutiklio matematini model;.
Biojutiklis — tai matavimo i{renginys, skirtas tirpalo cheminéms savybéms tirti, daZniausiai
konkrecios medziagos koncentracijai nustatyti [CB80,CB90]. Biojutikliai placiai taikomi labai

tiksliems biologiniams junginiams aptikti ir ju koncentracijoms nustatyti [ WLS97].

4.1. Chemiskai modifikuoto biojutiklio modeliavimas
Nagrin¢jamas toks biojutiklio modelis, kurio biokatalizés procesuose dalyvauja fermentas
(E), tirilamoji medziaga — substratas (S) ir mediatorius (M) — medziaga, kuria yra chemiskai

modifikuojamas elektrodas. Fermentiné reakcija, kurios metu substratas virsta produktu, apraSoma

taip:
k ky
E0X+Skc>Es—>Ered+P1, (4.1a)
ks
E +M—=E_+P, (4.1b)

¢ia Eqx yra oksiduotas fermentas, E.g — redukuotas fermentas, Eg — fermento-substrato junginys, P ir

P, — reakcijos produktai.

4.1.1. Detalusis modelis

Nagrin¢jamas vienasluoksnis biojutiklio modelis — tokiame modelyje substrato, mediatoriaus
ir reakcijos produkto koncentraciju kaita nagrin¢jama tik fermente, kurio storis yra d. Biojutiklio
veikimas matematiSkai apraSomas reakcijos-difuzijos lygtimis [Ari75,Bri05], apibiidinanc¢iomis

biojutikliuose reakcijos metu vykstanc¢ius procesus:

Z—f =k E,—kE,S+ D Z;—f , (4.2a)
aa—]‘f =—k,E M +D,, %‘f , (4.2b)
‘Z—I: =k,E, M +D, ‘Z;—f , (4.2¢)
aEt S=KkE,S-k,E;—k,E;, (4.2d)
61; td =k,E, —k,E M, (4.2¢)
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OE .
ot

=kE M+k Eq—kE, S, 0<x<d,t>0. (4.2)

¢ia x — erdvés koordinaté, elektrodo pavirsiy atitinka x = 0, o iSorinj fermento pavirSiy — x =d, ¢ —
laikas, S(x,t), M(x,t), P(x,t) - substrato, mediatoriaus ir produkto koncentracijos, Dy, D,, ir D, —
substrato, mediatoriaus ir produkto difuzijos koeficientai.

Tarpinio reakcijos produkto P; reakcijos-difuzijos lygtis yra nenagrinéjama, nes $is produktas
neturi itakos biojutiklio atsakui. Fermento-substrato junginio E;, redukuoto fermento E,.; ir
oksiduoto fermento FE,, reakcijos apraSomos be difuzijos nario, kadangi difuzijos jtaka Siems
procesams yra nedidelé.

Biojutiklis pradeda veikti, kai jis yra panardinamas { tiriamaji tirpala. Tokia biojutiklio busena

yra aprasoma pradinémis salygomis (laiko momentu ¢ = 0):

S(x.0) 0, 0<x<d, 3)
x,0) = .
Sy, x=d,

P(x,0)=0, 0<x<d, (4.4)
M0 ={ o F= 45)
x,0) = .

0, 0<x<d,
E¢(x,0)=0, 0<x<d, (4.6)
E ,(x0)=0, 0<x<d, 4.7)
E (x0)=E,, 0<x<d. (4.8)

Matematiniai reiSkiniai (4.3)-(4.8) yra pagrindZziami fizikinémis ir cheminémis salygomis —
pradiniu laiko momentu (¢ = 0), substrato yra tik fermento pavirSiuje (x = d), taCiau visame fermente
substrato koncentracija yra lygi nuliui (4.3). Kadangi reakcija pradiniu laiko momentu dar nevyksta,
tai visame fermento sluoksnyje néra susidariusio produkto (4.4), mediatoriaus yra tik ant elektrodo
pavirSiaus (4.5), o visas fermentas dar nesureagavegs (4.6)-(4.8).

Krastinés salygos apraSo biojutiklio biisena jam pradéjus veikti (kai ¢ > 0). Elektrodo
pavirsSiuje (x = 0) dél jo poliarizacijos visas reakcijos produktas yra iSeikvojamas srovei generuoti,
t.y. reakcijos produkto koncentracija elektrodo pavirSiuje pastoviai mazinama iki nulio. Substrato
koncentracija elektrodo pavir§iuje yra apraSoma nepralaidumo salyga (4.9), o mediatoriaus,
dengiancio elektroda, koncentracija yra nuolatos palaikoma pastovia:

oS

ax x=0

=0, (4.9)
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P(0,1)=0, (4.10)
M(0,1)=M,. 4.11)

Fermento iSor¢je (x = d) medziagy koncentracijos iSlieka pastovios:

S(d,t)=S,, (4.12)
P(d,t)=0, (4.13)
M(d,t)=0. (4.14)

Reakcijos produktas elektrodo pavirSiuje sukelia anoding srove, kurios stiprumas yra
matuojamas ir vadinamas biojutiklio atsaku. Amperometrinio biojutiklio srovés stiprumo tankis /()

yra tiesiogiai proporcingas produkto koncentracijos gradientui elektrodo pavirsiuje [CB80, Sch90]:

I(ty=n,FD, Z—I; i (4.15)
¢ia n, yra elektrony, kurie pernesa kruvi elektrodo pavirSiuje, skai€ius, ' — Faradéjaus konstanta
(F=96485 C/mol). Pradzioje biojutiklio srovés stiprumas sparciai didéja, o véliau pasiekia savo
pastovia biisena:

L(t)=1m I(?). (4.16)

4.1.2. Nedimensinis detalusis modelis
Palyginant detaly;ji ir kvazistacionaryji modelius buvo nagrin€¢jama parametry itaka biojutiklio
atsakui. Tiek detalusis, tiek kvazistacionarusis chemiSkai modifikuoto biojutiklio modelis turi didelj
rinkini parametry, kurie apsunkina palyginimo uZdavini. Todél tikslinga aprasyti nedimensini
biojutiklio veikimo modelj, kuris palengvinty visapusisko modeliy palyginimo uZdavinio sprendima.
Aprasant nedimensini chemiskai modifikuoto biojutiklio veikimo modeli, buvo ivesti Sie

nedimensiniai parametrai:

_ D, - Kk _ k
x=2, f=—2, §=—"1_§, §,=—1_5, (4.17)
d d k, +k, k., +k,
M:k—3M, M, :k—3M0, F:ﬁp, (4.18)
k k
2 2 2
_ E _ _
E =25, [ =fw p _Lu (4.19)

Biojutiklyje vykstancius procesus aprasancios (4.2a)-(4.2f) lygtys tada kei¢iamos tokiomis:
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0°S
ot

aS k_lkl ES - QkIEux§ + a_

o ok, +k,
6_A—l=_Qk3l7real]\7+l)_Ma_j\_la
Dy ox
aﬁ:QkSEredM_’_&a_]_)a
ot Dy ox
E,S—k,E,—kE,),

2

¢ia 0 =
S

fermento koncentracija E.
Pradinés salygos (4.3)-(4.8) keiCiamos tokiomis:
0, 0<Xx«l,

SE0- {S =1

E

P(x,00=0, 0<x<I,

E _(x0)=E, 0<x<I.

Krastinés salygos (4.9)-(4.14) keiciamos tokiomis:

(4.20d)
(4.20¢)

(4.20f)

yra difuzijos modulio o = kQ dalis, apibadinanti difuzijos greiti (Ds/d”) ir prading

(4.21)
(4.22)
(4.23)

(4.24)
(4.25)
(4.26)

(4.27)

(4.28)
(4.29)
(4.30)
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P(1,7)=0, (4.31)
M(,7)=0. (4.32)

Nedimensin¢ biojutiklyje tekanti srové aprasoma lygtimi:

(=L —1p-Rd (4.33)
ox|__, k,n, FD,
Pastovioji srové aprasoma taip:
I (1)=lm I(7). (4.34)

4.1.3. Kvazistacionarusis modelis
Modeli, apraSsoma lygé¢iu sistema (4.2) yra prasminga suprastinti, kai galima laikytis kvazi-
stacionarumo prielaidos. Tokiu atveju tarpinio komplekso Es koncentracija nesikei¢ia [TKW87,
SS92], ir biojutiklio veikimas gali biiti modeliuojamas atsizvelgiant { Siq salyga [BKO08]. Tada lygc¢iuy

sistema (4.2) galima suprastinti taip:

2
2_5 - D, %‘V(M’S)’ (4.352)
2
aa—j‘f -D, —aaxl\f —W(M,S), (4.35b)
2
%—f:DPZ—I;Jrv(M,S), O0<x<d,t>0. (4.35¢)
X

Kvazistacionariojo modelio atveju laikoma, kad fermenty reakcijy greiciai Es, E,q it E,; yra

Zymiai mazesni uz substrato, produkto ir mediatoriaus reakcijy greicius, todél galima paraSyti, kad:

s P O . (4.36)
o o o

Bendras fermento kiekis yra lygus Ej ir yra aprasomas kaip tokia suma:

EO :Eax+Ered +ES’ (437)

18 ¢ia 18reiSkiame Ef:

ES :EO_on_Ered’ (438)
iraSome (4.38) 1 (4.2¢) ir iSreiSkiame E,,:
on _ szo _szZd _k3EredM , (4'39)
2

ir (4.38) iraSome i (4.2f) ir iSreiskiame E,,:
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(4.40)

>

_ ksE, M +k E, —k_ E,,
k +kS

(4.41)

sulyginus (4.39) ir (4.40) lygybiu deSiniasias puses iSreiSkiame E,.4:
— klkZSEO
" ek SM + (k_jky + kyk )M + Kk, S

(4.42)

~ E kK k,SM
ke, SM + (k_key + ke, k)M + ke k,S

sulyginus (4.2c) ir (4.35¢c) deSiniasias puses ir jrasius E,., reiskinj (4.41), gauname:

v(M,S)

Pradinés salygos (kai ¢ = 0) apraSomos lygtimis (4.3)-(4.5).
Krastinés salygos (¢ > 0) elektrodo pavirSiuje (x = 0) apraSomos lygtimis (4.9)-(4.11), o

fermento pavirSiuje (x = d) - (4.12)-(4.14) lygtimis.
Biojutiklyje tekancios srovés priklausomybé nuo laiko aprasoma (4.15) lygtimi, o pastovioji

srove — (4.16) lygtimi.
4.1.4. Nedimensinis kvazistacionarusis modelis

ApraSant nedimensini chemiskai modifikuoto biojutiklio veikimo kvazistacionaryji modeli

buvo naudoti detaliojo nedimensinio modelio nedimensiniai parametrai (4.17), (4.18).

Biojutiklyje vykstancius procesus aprasanti lygciy sistema (4.35) tada kei¢iama tokia:
— = _
B8 o2, M (4.43a)
ot oOx M-S+M+S
_ ,— _
M _D,oM_ . MS _ (4.43b)
ot Dy 0Ox M-S+M+S
— = _
P _Dp0P o M5 g gcriso, (4.43¢)
ot Dg ox M-S+M+S
. 2 kk, E,d’ . e gep e . . . .
¢ia o, =k,,,0=————— yranedimensinis difuzijos modulis, kuris yra fermentinés reakcijos
k,+k, Dg
E,d’

S

ir difuzijos santykis, analogiskai o, = k,0 =k,
Pradinés salygos keiciamos salygomis, kurios apraSomos lygtimis (4.21)-(4.23), o krastinés —

lygtimis (4.27)-(4.32).
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Biojutiklyje tekancios srovés priklausomybé nuo laiko apraSoma (4.33) lygtimi, o pastovioji

srove — (4.34) lygtimi.
4.2. Matematiniy modeliy sprendimas kompiuteriu

4.2.1. Detaliojo modelio atveju
ApraSyto matematinio modelio analizinis sprendinys egzistuoja tik prie tam tikry reakciju
greiciy, todél bendrai taikomi skaitiniai uzdavinio sprendimo metodai. UZzdaviniui, apraSomam
lygéiy sistema (4.2) spresti, taikomas baigtiniy skirtumy metodas [KS74, SamO01].
Argumenty x ir ¢ tolydaus kitimo sritis yra kei¢iama diskrecia taSky aibe [SamO1]:
x;=1ih, i=0,1,..,N, Nh=d, (4.44)
ti=jr, j=0,1,..,.M, Mr=T. (4.45)
Pazymékime, kad S/ =S(x.t;), P/ =P(x.t;), M/=M(x.t;,), E;’ =Eg(x.t)),
B, =E, (1) it B, | =E,(x,.1)).

Sistemos (4.2) diferencialines lygtys dalinémis iSvestinémis kei¢iamos skirtuminémis

lygtimis:
AR : . S/, —28/ +S/
7=k4E5”¥ —kflon’jS,.f +Dg 2 L, (4.46a)
M7 — M o M/, —2M/ + M/
%:—@E,,MJMZJ +D,, —- hzl Bl (4.46b)
P/ - P/ . P/ —2P’ + P/
= hE M+ D, (4.46¢)
j+1 i
Esi =Bl —kE 'S -k E./—kE.’
T Mfox P T atrs,, T ot (4-46d)
T
E'red,l-j-*—1 _Ered,f j j j
=kEs! —k,E,,/M/ (4.46¢)
T
E M -E / . . ,
— =L =k E, M +k Eg! —kE, 'S/, 0<i<N,j>0. (4.461)
T

Atliekant skai¢iavimus, nagrinéjamoje lygciy sistemoje (4.2), kad nebiity pazeistos stabilumo
salygos, diskreciy taSky aibés zingsnius 4 ir 7 turi sieti rySys [SamO1]:

h2

r< (4.47)

2D,
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Skaic¢iavimams atlikti taitkoma tokia zingsnio 7 reikSme:

hZ
T= . (4.48)
4D
Pradinés salygos (4.3)-(4.8) kei¢iamos tokiomis lygtimis:
o 10, 0<i<N,
S’ = . (4.49)
Sy, =N,
P’=0, 0<i<N, (4.50)
. [M,, i=0,
M’ = (4.51)
0, 0<i<N,
Eg!=0, 0<i<N, (4.52)
E. =0 0<i<N, (4.53)
E, =E, 0<i<N. (4.54)

Krastinés salygos (4.9)-(4.11), aprasancios medziagy koncentracijas elektrodo pavirsiuje (x =

0) keiciamos tokiomis lygtimis:

Sl =5/, (4.55)
P/ =0, (4.56)
M{=M,. (4.57)

Fermento iSor¢je (x = d) medZiagy koncentracijos apraSancios lygtys (4.12)-(4.14) keic¢iamos

tokiomis:
S, =8,, (4.58)
Pl =0, (4.59)
M} =0. (4.60)

Biojutiklio sroves tankj I; (1, = I(F/,P’)) momentu #, j = 1, 2,..., M, galime apskai¢iuoti
taikydami reiskinio (4.15) skaiting aproksimacija:

(R - F/)

I, ~1(t,)=n,FD, (4.61)

Srovés reikSmes skaic¢iuojamos tol, kol dviejuy gretimy reikSmiy santykiné paklaida nesiskiria

daugiau nei pasirinktos paklaidos verté ¢:
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J>LI;>0

T, ~ min {z L L, <g} I ~I(T,)
A j'I J > © Al >
J

1 8i reiSkinj jrasius 7, =7-j ir suprastinus, gauname:

J>11,;>0 1.

I.-1,
T,~ min {tj:"—”-j<g}, I, ~I(T,). (4.62)
J

4.2.2. Kvazistacionariojo modelio atveju

Diferencialines lygtys (50)-(52) dalinémis iSvestinémis keic¢iamos skirtuminémis lygtimis:

S[M _Si/ -D Szj—l _2Sij + Sii—l _ Eok1k2k3SijMij , (4.6321)
r s h? kikySIM 7+ (k_ky +kok )M + kk,S?
MM -] D, Ml —2M] + M, . E ok k,k, S/ M/ | . (4.632)
T h? kkySIM + (k_ky + kok )M + k k,S/
" ) . ) . o
f)ij _Pij _ DP E{l _2’Pij +B{rl : . E0k1k2k3SijMij . _, 0<i<N, jZO. (46321)
z h? kikySIM! + (k_ ks +kok, )M + k,k,S)

Skaiciavimai atliekami naudojantis (4.48) laiko Zingsnio reikSme, pradinés salygos aprasomos
lygtimis (4.49)-(4.51), o krastinés salygos apraSomos lygtimis (4.55)-(4.60).
Biojutiklio srovés tankis apskaifiuojamas naudojant (4.61) skaiting aproksimacija, sroves

reikSmiy skai¢iavimus atliekant remiantis (4.62) salyga.

4.3. Kompiuteriniy modeliy patikimumas

Kvazistacionariojo modelio patikimumas buvo ijvertintas palyginant skaitines biojutiklio

srovés tankio reikSmes su Zinomomis analitinémis reikSmémis. Zinoma, kad kai S, << (k_, +k,)/k,,

tada analitin¢ kvazistacionarioji srovés reikSmé yra tokia [BIK03a]:

=l DS L (4.64)
d COSh(O_red)
kk, E,d’

v . o . . .o . 2
¢ia o,,, yranedimensinis difuzijos modulis, o, , =
k,+k, Dyg

Skaiciavimai atlikti kei¢iant pradines mediatoriaus ir substrato koncentracijas, tuo tarpo Siy
parametry reikSmeés buvo pastovios:
k,=10*s"k =1.1-10M"'s ™", k, =10°s™",

2 (4.65)
k,=10M"s",D,, =D, =D, =3-10"° 2 5 =1.
S
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Palyginus skaitiniu biidu rasta srovés tankio verte (4.61) su analizinés iSraiSkos verte
koncentracijoms M, =100uM, S, =10uM, E, =3uM, gauta santykiné skaitinio modelio paklaida
buvo ~0,8%.

Tuo atveju, kai mediatoriaus koncentracija yra santykinai maza, t.y. M, <<k, /k,, analiziné
kvazistacionarioji srové apskaiciuojama taip [BK08]:

_ n,FD,m, (-

1, y _coth(, ) -1), (4.66)

ia o, =k, Elo)dz :
N

Atlikus skaic¢iavimus su koncentracijomis M, =1uM, S, =1M, E, =3uM, gauta skaitinio
sprendinio santykiné paklaida yra ~1,5%.

Detaliojo modelio patikimumas pagristas tuo, jog atliekant modeliavimo procesa buvo
isitikinta, jog bet kuriame erdvés taske, ir bet kuriuo laiko momentu oksiduoto fermento, redukuoto
fermento ir fermento-substrato junginio koncentraciju suma yra lygi pradinei fermento
koncentracijai:

Erea’,j +on,{ +ES,l-j = EOa (467)

&Gai=0,1,.,N(@4.44)irj=0, 1,.., M (4.45).

4.4. Detaliojo ir kvazistacionariojo biojutikliy modeliy palyginimas
Metodika buvo pritaikyta atliekant kvazistacionariojo ir detaliojo biujutikliy modeliy

palyginimus. Buvo lyginamos nedimensinés srovés 1,,,,(f) ir I,,..,..(7). Cia I,,,(f) - detaliojo

modelio biojutiklio atsako srove, o / (t) - kvazistacionariojo modelio srové (10 pav.).

kvazistac
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p
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Idetar
kvazistac
10"+ —_ — —_ —— ———— — —_ —— —
0,0 0,1 0,2 0,3 0,4 0,5 0,6 0,7 0,8 0,9 1,0

10 pav. Biojutiklio atsakas detaliojo ir kvazistacionariojo modelio atvejais. Skaiciavimams naudotos reiksmés:
k,=10*"k =11-10M"'s™", k, =10’s™", i, =10'M's™", d =10"m, D,, =D, =D, =3-10""m’ /s,
M,=10"M, S, =10"°M, E, =3-10°M, n, =1.

Lyginant aktualu apskaiciuoti kvazistacionariojo modelio biojutikliu tekancios srovés

santyking paklaida. AnalitiSkai, bendruoju atveju, §i paklaida apraSoma taip:

[T O = [Ty (D1
0

0

= _ .100% (4.68)
‘ Iidetal (ZT)dlT
0

Modeliuojant detaliojo modelio biojutiklio veikima skaitiniais metodais, sroves skaitinés
vertés yra skaic¢iuojamos iki tokio laiko 74, kol srové tampa pusiasvyraja (4.62). Norint atlikti tiksly
sroviy palyginima, sroviy vertés buvo skaiiuojamos iki to paties laiko 7,4, kai ir detaliojo ir

kvazistacionariojo modelio srovés pasieké igijo pusiausvyrosios sroves verte. Lygtis (4.68) gali buti

perrasyta taip:

T, T,
J’]detal (lT)dlT - J-Ikvazismc(f)dlT
0 0

P :‘ -100% (4.69)

T, B
[IPGYG
0

Sios lygties skaitiné aproksimacija, remiantis (4.33) ir yra tokia:
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Ty L

z k.,d z k.d
Zldetal,j ﬁ - Z IkvaziStth,j ﬁ
= 2 = 2 7P 1.100%. (4.70)

Ty

k,d
Z detal,j k FD

=1

I 81 reiskinj irasius (4.61) reiskini, ir suprastinus gauname, kad kvazistacionariojo modelio atveju
biojutikliu tekancios srovés paklaida yra apskaic¢iuojama taip:

i

Zpdetal,lj - pdetal,é - pkvazistac,lj + pkvazistac,é
= -100% . 4.71)

Ty

M
I

T
J J
Z pdetal,l - pdetal,o

J=1

2

Detaliojo ir kvazistacionariojo modeliy palyginimas buvo atliktas Q = atzvilgiu.

S
Parenkant reikSmes Q buvo kei¢iami du parametrai: biojutiklio fermento storis d ir fermento pradiné

koncentracija Ey (1 priedas). Tyrimas atliktas su skirtingomis pradinéms nedimensinés mediatoriaus

koncentracijos M, ir nedimensinés substrato koncentracijos S, reikiméms, nagrinéjant keturis
atvejus: M, =0.1 ir S, =0.1, M, =0.1 ir S;=10, M, =10 ir S, =10, M, =10 ir S, =0.1.

SkaiCiuojant paklaidos vertes, kitos parametry reikSmeés buvo pastovios (4.65). Skaiciavimo

rezultatai pateikiami 11 pav.
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90 - —=—1:M=0.1, S,=0.1 4

80 - ——2:M =0.1, S =10

70 ——3:M;=10, §,=10 .

o - —v—4: M =10, S;=0-1 -
- | —+—5: M;=‘|, S;=1 I
. 50 |

40 - |

30 4 |

20 - \ ]

10 |

0- A A

107 10° 10° 107 10°
Q, Ms

11 pav. Kvazistacionariojo modelio skaiciavimo paklaidos priklausomybé nuo Q.

IS rezultaty matyti, kad kvazistacionariojo modelio skaiciavimo paklaidos & verte (4.6)

priklauso nuo Q: prie itin dideliy Q reik§miy (Q > 10°Ms), paklaida visuomet didesné nei 70%,

nepriklausomi nuo to, kokios yra mediatoriaus ar substrato koncentracijos M, ir S, . ISskirtinis

atvejis, kai §ios koncentracijos yra M, =10 ir S; =0.1- tada pastebima, kad kvazistacionariojo
modelio skaitiavimy paklaida pasidaro didesné uz 20% prie O = 10°Ms (ir didesniy), kai visais
kitais atvejais (1, 2, 3 ir 5) skaiCiavimy paklaida Sioms koncentracijoms yra mazesné nei 5%. 4
atvejo skaiCiavimy paklaida yra nulemiama skirtingy pusiausvyryju sroviy ver¢iy detaliojo ir
kvazistacionariojo modelio atvejais — tai pastebima 13 pav.

Kai Q reikSmés yra mazos (Q < 10°Ms), skaiGiavimy paklaida (prieSingai nei dideliy Q
atveju) pastebimai priklauso nuo mediatoriaus ir substrato koncentracijy visais (1-5) atvejais:
pavyzdziui, kai M, >>S, (4 atvejis) kvazistacionaryji modelj, su 10% paklaida galima naudoti
plagiame (107" — 10°Ms) O intervale, tuo tarpu kitais atvejais paklaida §iame Q intervale yra
didesné. Prie mazy Q paklaidos ¢ vertés yra itin priklausomos vien tik nuo mediatoriaus

koncentracijos: kai M, =10 (3 ir 4 atvejai), tai paklaidas su 5% paklaida galima skai¢iuoti beveik
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visame (107" — 10°Ms) mazy Q reik§miy intervale. Tuo tarpu kai M, <1 (1,2 ir 5 atvejai), taikyti

kvazistacionaryji modelj su 5% tikslumu galima Zymiai siauresniuose intervaluose.

Illll

M,=0.1, S;=10:
—— Detalus B
- - - Kvazistacionarus, ¢=48%

M0=10, SO=0.1: i

Detalus ]
- - - Kvazistacionarus, = 5%

MO=1, SU=1:

Detalus

- - - Kvazistacionarus, ¢= 25%

I

[}

10—6 (NI
I I T I T |
0,0 0,2 04 0,6 0,8 1,0 1,2

*

t

12 pav. Nedimensinés srovés priklausomybé nuo nedimensinio laiko, kai O=10""Ms. Modeliavimui naudoti kiti

parametrai tokie kaip (4.7).

I§ 12 pav. matyti, kad kai 0=10""Ms, visais atvejais kvazistacionariojo ir detaliojo modelio
pusiausvyrosios srovés nusistovi apytiksliai tokios pacios. Kvazistacionariojo modelio skai¢iavimy
paklaidos vertg ¢ Siuo atveju nulemia skirtingi srovés kitimy greiciai. Taip pat pastebima, kad iki
nusistovint pusiausvyrajai srovei, kvazistacionariojo modelio atveju sroveés vertés yra didesnés nei
detaliojo modelio. Tai reiSkia, kad jei kvazistacionariojo modelio skai¢iavimy tikslumui nustatyti

naudojama (4.6) formulé biity taikoma be modulio, tai skai¢iavimy tikslumo vertés biity neigiamos.
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] ) ! t T | ! ) ! t | ) ! i ! | ! ) ! i i
10° 3 3
10" E
10° - M,=0.1, S =10: .
f— ] Detalus .
] - - - Kvazistacionarus, ¢=17% |
10" - M =10, S=0.1: .
1 —— Detalus 1
] - - - Kvazistacionarus, ¢= 90% |
10'2_E M,=1, S=1: g
1 Detalus 1
] - - - Kvazistacionarus, ¢= 36% |

1073 T T T T T I T T T T I T T T T

0,00 0,10 0,15 0,20
¢

13 pav. Nedimensinés srovés priklausomybé nuo nedimensinio laiko, kai 0=0.0013Ms. Modeliavimui naudoti kiti

parametrai tokie kaip (4.7).
Kaip matyti 1§ 13 pav., kai Q yra didelis (0=0.0013Ms), prieSingai nei mazos Q reikSmes
atveju, detaliojo modelio atveju gaunamos srovés vertés didéja grei¢iau nei kvazistacionariojo
modelio atveju. Taip pat pastebima, kad ne visais atvejais nusistovi vienodos pusiausvyrosios

srovés: kai M, >> S, (2 atvejis), detaliojo modelio atveju gaunama pusiausvyroji srové yra Zenkliai

didesné¢ nei kvazistacionariojo modelio atveju. Toks skirtumas itin jtakoja ir kvazistacionariojo
modelio skaifiavimy paklaida, kuri Siuo atveju yra ¢ = 90%. Bitent dél skirtingy pusiausvyryju
sroviy 10 pav. (4 atvejis) ir pastebimos aukStos kvazistacionariojo modelio skai€iavimo paklaidos

dideliy Q intervale (107°-10Ms).
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Rezultatai

Siame darbe gauti tokie rezultatai:

1. Pateikti reikalavimai, kuriuos turi atitikti kompiuteriniai modeliai, siekiant efektyviai

panaudoti skai¢iavimy tinklus.

2. Pateikta skaiCiavimo tinkly panaudojimo metodika, skirta biokatalizés proceso parametry

itakai tirti kompiuteriniu modeliu.

3. Sudaryta metodika pagrista sprendziant parametry itakos biokatalizés procesui uzdavini,

modeliavimo procesa atliekant naudojantis konkreciu skaiciavimy tinklu.
4. Metodikos taikymas atliktas modeliuojant konkretaus biojutiklio veikima.
5. Palyginti chemiskai modifikuoto biojutiklio detalusis ir kvazistacionarusis modeliai.

6. [vertintas metodikos taikymo efektyvumas skaiCiavimy tinkle BalticGrid bei pateiktos

rekomendacijos metodikos taikymui.

47



Isvados

1. Darbe pateikiama skai¢iavimo tinkly panaudojimo metodika galima taikyti atliekant
biokatalizés proceso tyrimus. Metodika buvo pagrista eksperimentiskai, ja taikant konkretaus

biojutiklio veikimo modeliavimui.

2. Metodikos taikymo efektyvumas priklauso nuo uzduociy apimties — kuo uzduotys didesnés,
tuo efektyviau galima taikyti darbe pateikiama metodika. Taikant metodika skai¢iavimy tinkle
BalticGrid, nustatyta, kad jos taikymo efektyvumas priklauso nuo skaidymo dydzio N,: maziausia
efektyviai skai¢iavimy tinkle sprendziama uzduoti, kuri lokaliame kompiuteryje uztrunka apie 40
minuciy, rekomenduotina skai¢iavimy tinkle suskaidyti i 3 uZzduotis. Didesnéms uzduotims
metodika efektyviausiai taikoma jas suskaidant | daugiau daliy: 2 valandas lokaliame kompiuteryje
trunkancia uzduoti geriausia skaidyti { 3-5 dalis, o uzimancia 8 valandas — i 9-13 daliu.

3. Skai¢iavimy, atlickamy naudojantis chemiskai modifikuoto biojutiklio kvazistacionariuoju
modeliu, paklaida yra priklausoma nuo difuzijos modulio dalies Q. Prie itin mazy (Q < 10°Ms) ir
prie itin dideliy (O > 10°Ms) O reik§miy pastebima didelé kvazistacionariojo modelio skai¢iavimy
paklaida. Taip pat nustatyta, kad, naudojantis kvazistacionariuoju modeliu, skai¢iavimy paklaidos

nuo Q priklausomybé kinta priklausomai nuo bedimensiniy mediatoriaus ir substrato koncentracijy.

Sis pokytis itin pastebimas, kai M, o <1, taip pat ir i¥skirtiniu atveju — kai M, >>S; (13 pav).
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