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Deterministické a stochastické modelování
v molekulární a buněčné biologii
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V této diplomové práci se budeme zabývat mate-
matickými modely biochemických procesů, které se
odehrávají v živých buňkách. Jejich klasický (deter-
ministický) popis založený na soustavě obyčejných
diferenciálních rovnic (ODR) selhává. Důvodem
je, že množství některých klíčových bílkovin nebo
mRNA se v buňkách měří na řádově jednotky mo-
lekul a pak lze těžko mluvit o koncentracích. Proto
se používají různé stochastické simulační algo-
ritmy jako například molekulární simulace a Gille-
spieho stochastický algoritmus. Při modelování bi-
ochemických procesů v buňkách můžeme pozoro-
vat kvalitativně rozdílné chování deterministických
a stochastických modelů (viz obrázek). Příkladem
jsou modely genetické regulace [3, 4], buněčného cyklu [5] nebo cirkadiánních rytmů [6].
Z pohledu matematického modelování jde o velmi bohatou oblast s celou řadou otevřených pro-

blémů. Problematiku lze zkoumat z různých směrů pomocí různých matematických a výpočetních
nástrojů. Je možné se věnovat vývoji a analýze stochastických simulačních algoritmů pomocí vhod-
ných parciálních diferenciálních rovnic (PDR) – například tzv. Fokker-Planckovy rovnice.
Z numerického řešení těchto PDR lze získat některé praktické informace o studovaném systému,
například periodu oscilací, střední čas změny stavu, apod. Je možné porovnávat a analyzovat různé
deterministické (ODR) a stochastické modely. Nejzajímavější je studium jejich bifurkací. Stochas-
tické simulační algoritmy sice dávají podrobnější informaci o studovaném systému, ale jsou velmi
náročné na počítačový čas. Proto je třeba vyvíjet efektivní numerické metody.
Student, který by se této problematice chtěl věnovat, se bude muset seznámit s determinis-

tickými a stochastickými modely chemických systémů [2]. Měl by být schopen naprogramovat
jednoduché modely a porovnat výsledky, podobně jako v [1]. Konkrétní zaměření diplomové práce
bude upřesněno podle individuálních zájmů studenta. Lze se věnovat numerickým metodám
pro PDR, matematickému modelování, analýze PDR nebo stochastické analýze.
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