Diflizyon ile Molekiiler Haberlesme Similasyonu icin Gok Alanli Model
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Ozet: Difiizyon ile Molekiller Haberlesme simiilasyonlar analitik modellerin dogrulanmasin-
da ve analitik olarak modellenemeyen senaryolarin analizinde kullaniimaktadir. Nano seviyedeki
parcaciklarin similasyon ile analiz edilmesi senaryonun karmasikligina bagh olarak uzun stirebilmek-
tedir. Uzun suren simUlasyon sureleri ise arastirma projelerinin basarisini etkilemektedir. Bu ¢calisma-
da simulasyon hassasiyetini koruyarak calisma suresini buyik dlcide azaltan ¢cok alanh similasyon
modeli Onerilmektedir. Sonuglar zaman adiminin similasyonun hassasiyetini ve calisma suresini
onemli Olclide etkileyen bir sistem parametresi oldugunu ve 6nerilen model ile galisma siiresinin
similasyon hassasiyetini etkilemeksizin azaltilabilecegini gdstermektedir.

Anahtar Sozciikler: Molekiler haberlesme, similasyon, zaman adimi

Multi-zone Simulation of Molecular Communication via Diffusion

Abstract: Simulation of Molecular Communication via Diffusion (MCvD) is used to verify the analyt-
ical models and to analyze the scenarios that are not yet analytically modeled. The analysis of nano
scale particles via simulation can take long durations depending on the complexity of the scenario
in hand. Long simulation durations also affect the success of research projects. In this work, we
propose a novel zone-based simulation model which decreases the execution time dramatically,
while keeping the same simulation accuracy with high statistical significance. The results show that
time step is an important design parameter determining the accuracy and execution time of the
simulation and using the zone-based simulation model, it is possible to reduce simulation execution
time while preserving an acceptable accuracy level.
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1. Giris

Nanomakineler, en az birisi 100 nanometre veya
daha kig¢Uk bilesenlerden olusan otonom ciha-
zlardir. Her bir nanomakinenin kapasitesi lim-
itli oldugundan, karmasik isleri yapabilmek icin
ortaklasa calismalari gerekmektedir. Nanoaglar,
nanomakinelerin karmasik isleri gerceklestirmek
icin haberlesmelerini inceler. Belirtilen haber-
lesmenin gerceklesmesi icin dnerilen yaklagim-
lardan birisi de kalsiyum [1] ve feromon [2] gibi
bircok molekuler haberlesme modelinin temelini
olusturan diflizyon ile molekiler haberlesmedir .

Nanoaglar arastirmalari iki ana grupta deger-
lendirilebilir. Birinci grup, kanal cevap fonksiy-
onunu analitik olarak incelemektedir [3, 4]. ikinci
grup ise Brownian hareketinin simulasyonu ile
nanoag sistemlerini incelemektedir. Bu yonte-
min avantaji, analitik olarak modellenemeyen
karmasik ortamlarin incelenmesini olanakl kil-
masidir. Bu gruba 6rnek olarak [5, 6] verilebilir.
Similasyonun arastirma araci olarak kullanil-
masinin disinda, nano seviyede simulasyon ile

ilgili de arastirmalar yapilmistir. [7]’de arastir-
macilar Brownian hareketinin similasyonu icin
iki adimli bir yapi 6nermistir. [8]’de NanoNS
adll bir simulasyon yapisi 6nerilmistir. N3Sim
ise, java tabanl difizyon temelli molekiler
haberlesme simulasyonlarinda kullanilabilecek
bir simulatérddr [9, 10]. HLA Uzerinde calisan
dagitik similasyon mimarisi [11]’de &nerilmigtir.
[12]’de ise néron temelli molekller haberlesme
icin kullanilan similasyon yapisi dnerilmistir.

Bu arastirmada, ilk olarak zaman adiminin
difizyon ile molekuler haberlesme
simllasyonunun hassasiyet ve ¢alisma siresine
etkisini inceliyoruz. Sonrasinda, simulasyonun
hassasiyetini etkilemeden daha hizli ¢calismasini
saglayacak cok alanli bir model 6neriyoruz.
Sonuglar 6nerilen modelin 6zellikle uzun iletisim
suresi veya sinyal glcu durumlarinda arastir-
macilara fayda saglayacagini géstermektedir.
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2. Cok Alanh Simiilasyon Modeli

Cok alanli simillasyon modeli [7]'de acikla-
nan yaklasimi kullanmaktadir. Bu modeli nok-
tasal gonderici ve kiresel alici igin Sekil 1’de
gOsterildigi gibi gelistirmektedir. Alicinin etrafin-
daki varsayimsal kire ortami “n” adet “Zonen*
adinda birden ¢ok alana ayirmaktadir.

Zone ‘deki molekdller At ile gosterilen zaman
adimi kullanirlar. “n” blyuduikge At de blylime-
ktedir. Yapilan similasyonun hassasiyeti blyuk
Olclide her adimda molekilin yer degistirme-
sini belirleyen At degerine baglidir. Alicidan ye-
teri kadar uzaktaki molekdller icin daha uzun
zaman adimi kullanmak simulasyonlarin daha

kisa slrmesini, aliciya yakin olan molekdillerin
ise daha kisa zaman adimi kullanmalari, daha
hassas simulasyon sonuglar alinmasini olanakli
kilar. Model, alan yapisini kullanarak similasyon
hassasiyetini korurken, simulasyonlarin daha hi-
zli galismasini saglamaktadir.

Simulasyonda, molekilin hareketi her bir At
aninda molekllin pozisyonunun anlik olarak he-
saplanmasi ile modellenmistir. Molekdlin

rotasl, bu noktalarin dogrusal olarak birlestir-
iimesi ile elde edilir. Simllasyon igin kullanilan
At, AtO ile aynidir. Bunun nedeni AtO’nin sistem-
deki en kiucuk At olmasi ve AtO igin belirlenen
olaylarin daha sik olmasidir.

Sekil 1. Coklu alan simiilasyon modeli

Her bir molekdl i¢in bir sonraki konum, icerisinde
bulundugu alanin zaman adimi kullanilarak he-
saplanir. Zone'da bulunan molekdller igin ¢ok
daha sik araliklarla konunum glncellemesi
yapildigindan simllasyon daha hassas ola-
caktir. Dis alanlardaki molekdller icin ise daha
seyrek araliklarla konum glncellemesi yapila-
cagindan similasyon daha kisa slirede tama-
mlanabilecektir. Ornegin At, 1 ms, At; 1 ps
oldugunda, simllasyon 1 pys zaman adiminda
calistinllir. Zone'daki molekdller pozisyonlarini
her bir similasyon adiminda gtincellerler, ancak
Zone,’deki molekuller her 1000. adimda konum-
larini gtincellerler. Zone,’deki molekdllerin rota-
lari bu noktalarin birlegtiriimesi ile modellenir.
Bir molekul Zone,’den Zonea gegtiginde her
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bir similasyon adiminda konumunu giincellem-
eye baslar. Ayni sekilde bir molekll Zone dan
Zone,’e gegtiginde her 1000. simulasyon adimin-
da konumunu glincellemeye baslar.

Cok alanli modelde Zone 'in yarigapi, r, 6nemli
bir dizayn parametresidir. Cok alanl simtlasyon
modelinin performansini direk etkiler. Eger yeteri
kadar blyUk secilmezse, similasyon sonuclari
yeteri kadar hassas olmayacakti. Eger ge-
reginden bulyilk secilirse ¢cok alan kullanmanin
simulasyon calisma zamanina olan pozitif etkisi
gbzlemlenemeyecektir. r, ‘i segmek igin istatistik
alaninda kullanilan ¢ sigma kurali kullanilabilir.
Uc sigma kurali, normal dagiim ile olusturulan
degerlerin hangi aralikta bulunacag ile ilgilidir.



Bu kurala gore, normal dagiim ile olusturulan
degerlerin %68,2'si [y — 0, p + 0], %95,4°0 [y -
20, Y + 20], %99,7’si ise [u — 30, p + 30] araliginda
olacaktir. Molekll hareketleri her boyutta py = 0,
o =2 DAt olan Gaussian dagiimi oldugundan,
Zone, 'deki bir molekllin Zone . Gzerinde atla-
masini engellemek icin rz(n_1)’|n asagidaki formdal
kullanilarak secilmesi gerekmektedir

Tzin,_l} = T +3 \.u"r3_1f 2 Dﬂ.tn

Burada rr alicinin yarigapi, At ise Zone_ igin
zaman adimidir. Bu sekilde secilen yaricap ile
At, kullanilarak yapilan simulasyonlar ile benzer
hassasiyette sonuclar ¢ok daha hizli elde edile-
bilecektir. Bu parametrenin secimi simulasyon
gereksinimlerine baghdir. EGer ylksek hassasi-
yet gerekli degilse daha klguk bir yaricap kul-
lanilabilir. Bu sekilde simullasyonun cok daha
hizli calismasi saglanabilir.

3. Sonuclar

Cok alanl similasyon modelinin performansini
alan kullanilmayan simulasyon ile kargilastir-
mak icin, 6éncelikle iki alanli modelin simulasyon
hassasiyetini etkilemeden calisma siresini nasil
azalttigini incelenmistir. Ardindan, iletisim uzun-
lugu ve sinyal giict gibi sistem parametrelerinin
similasyon calisma suresinin iyilesme oranina
etkisini arastinimigtir. Onerilen modelin perfor-
mansini degerlendirebilmek icin iki alanli mod-
elde hizlanmasini asagidaki gibi tanimlayabiliriz.

Bu formdlde T, tek alanh simdlasyonun ¢alisma
suresini, T, ise iki alanl simUlasyonun calisma
sUresini gostermektedir. Similasyonda kul-
lanilan parametreler Tablo 1’de listelenmigtir.

Parametre Deger

Malekiil sayisi (NT*) 10,000
Difiizyon katsayisa{ [7) T0.4 (um)? /s
Alier varigapt (rr) 10 pm

Zome ) yarigapi (v, ) e+ Z?\-"ﬁr: erre
Gondericinin ahici merkezine uzakhg (rp) re 44 pm
Loaman adimi (A0 o) {10 ' 10 1 2

Tablo 1. Simulasyon parametreleri

3.1 Zaman Adiminin Sinyal Almi ve
Simiilasyon Siiresine Etkisi
Bir simulasyonun gercekci yapildigi

simUlasyonun c¢alisma slresini ve hassasiyetini
etkiler. Simulasyon sonuglarinin hassasiyetini
sayisal olarak degerlendirebilmek icin kire-
sel sogurgan alici igin [3]’te verilen formil kul-
lanilabili. Sogurulan molekdllerin  génderilen
molekullere oraninin zamana bagh degeri asagi-
daki forml ile hesaplanabilir.

T, To— T,
Fpi(t) = ?Tr erfc [ﬁ
T

Bu formdlde r, alicinin yarigapi, r, gonderici ile
alicinin merkezi arasindaki uzakligi gdsterme-
ktedir. ilk similasyon senaryosunda, 10.000
molekUlin yaricapl 10 pm olan aliciya 14 pm
uzakliktan gdnderilmektedir. Bu senaryoda At=
102 s secildiginde blylk oranda hata gézlemle-
nirken, At=10° s secildiginde hata blylk oran-
da azalmaktadrr.

Tablo 2 tek ve iki alanli simUlasyonlarn farkli
alan buyuklikleri ile olusturulan senaryolarin
sonuglarini vermektedir. Sonuglar uzun zaman
adimli ve tek alanl similasyonun %1.4’l0k bir
hata olusturdugunu gdéstermektedir. iki alanl
simUlasyon yapildiginda bu hata en kicuk alan
yarigapl icin %0.13’e dismektedir. Alan yaricapi
buyutildikce bu hata daha da azalmakta ve en
iyi durumda %0.05’e kadar dismektedir. Bu du-
rumda alti kat hizlanma gézlemlenmektedir. Bu
sonug iki alanh simulasyonun potansiyelini gés-
termesi agisindan énemlidir.

Simillasyon tipl At (s Hizlanma  RMSE
Tek alan 10—2 1571.52 139.11
ki alan 103 10-F re 4+ /30 27.47 13.01
iki alan 1073,107¢ . +2/30 12.39 428
Iki alan 03, 10" re + 3230 6,04 272

Tek alan 10=* - 1 224

Tablo 2. Zaman Adiminin Sinyal Alimi ve Similasyon
Siresine Etkisi
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3.2 Sinyal Giiciiniin ve iletisim Uzunlugunun
Etkisi

F

)

Ikl Adanin Medelde Hizanma (S

Pt uzuniugu

Sekil 2. Sinyal glicliniin ve iletisim uzunlugunun etkisi

Bircok arastirma probleminin ¢ézimdi, sistem
parametrelerinin detayl incelenmesi ile mimkin
olabilmektedir. Difizyon ile molekiler iletisim
arastirmalarinda, sinyal gtici ve iletisim uzunlugu
sistem davranigini etkileyen iki parametredir.

Bu iki parametrenin etkisini incelemek icin farkli
sinyal glcu ve iletisim uzunlugu degerleri igin
simulasyon senaryolar calistinimistir. Sekil 2’de
de gorillecegi gibi, sinyal glicindeki artig, farkh
iletisim uzunluklar igin hizlanma saglamaktadir.
Bunun temel nedeni sistemde biriken molekulle-
rdir. Simulasyon ilerledikgce ortamda biriken
molekll sayisi artmaktadir. Simulasyon suresi-
ni sistemdeki molekdllerin Zone1’de mi, yoksa
Zone0‘da mi bulundugu etkilemektedir. iki alanli
modelde sistemdeki molekul sayisi arttikga, ve
simullasyon siresi uzadik¢a, daha fazla sayida
molekll daha seyrek araliklarla konum gtincel-
lemesi yapacaklar Zone1‘de olacaklarindan hi-
zlanma artmaktadir. iletisim uzunlugu arttiginda
da, ortamdaki molekdl sayisi artacagindan yine
benzer sebeple hizlanma artmaktadir.

4. Sonuc

Simulasyon, diftizyon ile molekller haber-
lesmenin analizinde 6énemli bir aractir. Analitik
modellerin dogrulanmasinda veya analitik mod-
ellerin olmadig karmagsik senaryolarda kullanil-
maktadir. Simulasyon siklikla kullanildigindan,
simulasyonlarin ¢alisma slresi arastirma projel-
eri igin 6nemlidir. Bu calismada zaman adiminin
simulasyon silresi ve hassasiyetine etkisi ince-
lenmis, calisma stresi ile hassasiyet arasindaki
iliski g&sterilmistir. iki alanli simiilasyon modeli
Onerilerek, simullasyon slresinin hassasiyeti et-
kilenmeden calisma suresinin nasil kisaltilabi-
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lecegi gosterilmistir. Sonuglarda, 6zellikle ortam-
da molekdllerin biriktigi senaryolarda Onerilen
modelin simllasyonu biyik oranda hizlandirdigi
gozlemlenmistir.
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