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Aljkavi modeli

> naj¢es¢e nemamo na raspolaganju dovoljno podataka da
bismo mogli razluditi sve stupnjeve slobode modela

» aljkavi modeli - Sirok raspon osjetljivosti na promjene
parametara

> Mozemo li eliminirati slabo odredene stupnjeve slobode, ali
zadrZati kvalitetu opisa promatranog sustava?

» Model s manjim brojem parametara opcenito ¢e biti pogodniji
za numeritke proradune, a dat ée nam i bolji uvid u danu
problematiku.



Aproksimacijska metoda mnogostrukosti s rubom

» razdvajanje stiff i soft parametara modela

> temelji se na pronalaZenju putanja u prostoru parametara
kojeg snabdijevamo Fisherovom metrikom
» zahtijeva prvu i drugu numeri¢ku derivaciju po parametrima
sustava
» kompliciran postupak ako trebamo derivirati rjeSenja
diferencijalnih jednadzbi



Preciznije rjeSavanje ODJ

» Algoritamska diferencijacija
» Generalizirana Eulerova metoda

» Fisherova metrika



Algoritamska diferencijacija

» Dekomponiramo sloZenu funkciju f : RM — RN u niz funkcija
aj: RVi-1 RN j e {1,--- Kk}
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» proratun unaprijed Ny x M, Np x (Ny x M), ...

» proratun unatrag N x Ni, (N x Ni) x Nk_1,... zahtijeva
manji broj operacija za M > N



Eulerova metoda

Y = 1 3)

» Eulerov algoritam dijeli vremenski interval [t, T] na diskretne
dijelove duZine At

» racuna vrijednost funkcije y“ za svaki pomak At
(0%

d
v =y + e () =y A () (8

> poletni uvjet y§' = y*(t = to)



Generalizacija Eulerove metode

» Eulerovu metodu generaliziramo raéunanjem N derivacija
funkcije f

N 1 kdkfa
y’a :}/i—l +Atfa(t,_1)+ZE(At) W(D_l) (5)
k=1 """

» Derivacije funkcije f izratunate algoritamskom diferencijacijom

» Omogucava upotrebu duZih At — olak3ava raunanje u
slu¢ajevima kada je izvrjednjavanje funkcije f dugotrajno



Fisherova metrika
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Prostor parametara opcenito nije ravan
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Ukupna nepouzdanost
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Fisherova metrika

» Razvijamo x? do drugog reda

X*(P) = x*(Po) = Bax*(po) (P — PG + (7)
S (P) (6" — )P~ pE) e (®)

» Dobivamo Hessijan

1
8as = 50a5x"(Po) 9)
. _exp
» Uvodimo rezidual fi(p) = (9’('2709" i pojednostavljujemo
Ny

8ap = Y _ OafiOsfi (10)



Fisherova metrika i MBAM metoda

» MBAM metoda ukljucuje rjeSavanje geodezijske jednadzbe

d?p® dp? dp”
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dr? by dr dr (11)

» Christoffelovi simboli

1 (6%
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» Pojednostavljenje za Fisherovu metriku

Ny
rgy = Zgaﬁaaﬁa;wfi (13)



Testni model: Kemijska kinematika a-pinena

» Molekula a-pinena se termalno izomerizira u dipenten i
alo-ocimen, « i B-pironen te dimer a-pinena

M = (61 + b2 (14)
2 =btin (15)
% = bay1 — (03 + 04)ys + Osys (16)
D = by (17)
& = Oays — Osys. (18)

» Sustav (Yo — Ya) proirujemo prvim (Y5 — Yag) i drugim
derivacijama (Y30 — Y104) po parametrima i derivacijama po
parametrima df;/dt zbog MCMC algoritma



RjeSenja modela kemijske kinetike a-pinena
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Rjesenje geodezijske jednadzbe
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Rjesenje geodezijske jednadzbe

Tocka najbolje prilagodbe s Rub mnogostrukosti
10~
1075 4
% 1076 4 %1076 4
1077
T




Ocjena pogreske odredivanja parametara MCMC metodom
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Ocjena pogreske odredivanja metrike MCMC metodom




Ocjena pogreske odredivanja Christoffelovih simbola
MCMC metodom
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Ocjena pogreske odredivanja inverza metrike MCMC
metodom
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Zaklju¢ak

» Razvili smo raunalnu implementaciju algoritamske
diferencijacije na generalizirani Eulerov integrator

> Metodu smo testirali smo na 5-demenzionalnom modelu
kemijske kinematike a-pinena

» Metoda ne pokazuje sistematska odstupanja u odredenim
vrijednostima parametara

» QOdstupanja u predznaku Christoffelovih simbola pripisujemo
osjetljivosti inverza metrike na perturbacije

» Kuvalitativno isto ponasanje svojstvenog vektora koji odgovara
najmanjoj svojstvenoj vrijednosti na rubu mnogostrukosti kao i
obi¢na odeint metoda.



