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摘要 

  由於現實生活中存在著許多事物侷限於時間、金錢或無法實際實驗，因此必須借

助模擬來研究。模擬乃為藉由電腦模仿真實系統的運作過程，透過模擬的結果，不僅

節省了許多不必要的成本，也可以作為研究參考之依據。但目前的模擬軟體大多數存

在著無法處理複雜的模擬環境，且僅適用於單一領域的問題。因此，本研究希望建立

一套具有易用性、有用性及泛用性的模擬平台。 

  在模型選擇的策略上，微分方程(ODEs)最主要的困難點在於模擬大型網路時，任

意增減節點時必須重新撰寫整個模型，而且不具有圖形化也不易學習，因此，本研究

選擇了具有圖形化與可以驗證模型正確性的 Petri Nets。Petri Nets 主要由 Transition、

Place、Arc 與 Token 所組成，雖然容易使用，但是僅具有一種運作機制，塑模方式無

法由使用者自由延伸，即使是改良過的 High level Petri Nets 能無法避開其缺陷，因此

對於許多真實現象皆無法確切的表達與模擬。 

  有鑑於此，本研究將 Java 的繼承概念，引進了 Transition，使其語意(semantic)

能夠改變，因此使用者可以依據需求而實做不同的 sub Transition；不論何種 Petri 

Nets，皆必須事先定義 Arc 的方向性才能模擬，本研究提出了動態 Arc 與資料庫的配

合，產生整個模擬環境，而且 Arc 不需具有方向性；對於 Token 也可用連續型別處理，

別於傳統只能傳遞離散型別的 Token；最後透過支援多核心硬體，將可縮短模擬時間。 

 

關鍵字：模擬、Petri Nets、物件導向、Java、繼承
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Abstract 
  A computer simulation is an attempt to model a real-life or hypothetical situation on a 

computer so that it can be studied to see how the system works. By changing variables, 

predictions may be made about the behavior of the system. 

  In the thesis, we propose the simulation software and it is based on Petri Nets. The 

proposed method is extending Petri Nets' semantic of transition by Object Oriented. 

Compared with original Petri Nets, the proposed method can not only execute the original 

transition but also can execute other different transitions that can be implemented via Java' 

inheritance. In addition, user can define fire rule in transition and change the original Petri 

Nets' execution semantic. Petri Nets' direction of arc is dynamic when a transition finished 

and determined the arc's direction. In other words, the relationship between transition and 

place is undirected, arc's direction is computing dynamic by transition. For example, in a 

chemical equation, the reaction is forward or reverses according to equilibrium constant, 

and the equilibrium constant is computed in a transition.  

  Furthermore, we propose a new way to generate simulation model quickly and 

automatically by combined dynamic arc with database, so user do not necessary generate 

model step by step. Lastly, the software can support with multicore processors and it can 

improve the simulation performance significantly. 

Key words: Simulation, Petri Nets, Object Oriented, Java, Inheritance
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第一章 緒論 

1.1  研究背景與動機 

  根據莫爾定律（Moore's Law）表示，一顆晶片上的電晶體數目將會以每十八個

月的速度呈現指數性地倍增。這樣的預測，不僅僅只是造福個人使用電腦上的成本

降低，硬體效能得以提昇，更帶動了所有科學嶄新的一大邁進。 

  也因此，電腦的強大運算能力也促成了模擬(Simulation)更廣泛的使用。不論是軍

事武器殺傷力之探究、地質結構之分析、工業排程之管理、教育電腦輔助學習之使用、

以及目前熱門的領域－藥物開發以及癌症機轉之探討等，都可以窺見一二。電腦模擬

具有如此之魅力，究竟何謂電腦模擬？學者Alessi與Trollip於1985年提出，電腦模擬

是一種利用電腦來模擬實物的反應模式，而不必經由實物製作亦能達到有效測試的一

種工具；Reigeluth與Schwartz於1989年稱道，電腦模擬最基本的定義即是一種模式

（model），此為一種事物的呈現，而其運作包含兩個或兩個以上變項的動態關係； 

Williams在1995指出，電腦模擬乃是一種應用電腦程式模組（model），來研究不同

實物的反應動作，亦即研究系統本身對不同輸入的反應模式[53]。 

  電腦模擬的優點，不外乎對於時間與金錢成本的節省之外，欲使用模擬之技術，

必定於研究範圍與假設有其困難與侷限，而衍生出一個較佳的解決方案。與大家息息

相關的例子如同醫藥工業，他們所面臨的一大挑戰即是如何滿足市場、開發更有療效

的新藥、以及創造新的收益，是醫藥工業所急迫追求的目標[4][13]。但是，藥物的開

發並不是皆能以活體做實驗，況且必須對其使否具有致命的高風險做評估與考量，因

此，模擬藥物與活體的交互作用，便是一個良好的解決之道。同理可證，舉凡不能在

現實生活中實驗的如兩國交戰、彗星是否撞上地球、核子武器之殺傷力等，皆可體會

模擬系統存在與使用之必要。 

  系統開發所面臨的挑戰，即是否容易使用以及是否具有助益。學者Davis於1989

年提出的科技接受模式[5][6]，可以說明一個資訊系統的成敗，其模型如圖1-1。在此
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模型中，外部變數會影響使用者對於資訊系統的觀感，使用者會對資訊系統產生認

知，對於其本身是否易於操作？以及這樣的系統，對其工作或研究上是否有助益？這

將會影響使用者是否願意繼續使用這套系統，這也關係到這系統能否延續或者就此腰

斬。 

 

 

圖 1-1 科技接受模式 

資料來源： Davis(1989) 

 

  模擬系統亦是如此，模擬系統首先必須具備容易使用的特性，例如親切的圖形

使用者介面、簡潔的操作指令與功能，以及結果的呈現能夠直觀的表達，讓使用者

方便解釋。除了系統便於操作之外，尚須考慮系統模擬結果的精確度與準確性。模

擬系統之目的，就是能夠提出一個仿真的模型，透過這個模型去預測真實系統的情

形，所得到的結果愈精準，愈能解釋以及描述真實的狀況，但是模擬系統並非一般

性的系統，欲研究的變數具有相依關係。因此，結果的精準度並非容易可得，唯有

透過不斷的修正模型與驗證模型，才能提高系統的價值，這個部份，也是影響模擬

系統成敗的一大關鍵。綜合上述，雖然開發模擬系統具有許多的問題與挑戰，但仍

然值得探討，故本論文將提出一個模擬平台的架構並且實做之，期許能夠應用其於

不同領域之研究。 

 

1.2  研究目的 

  目前多數的模擬軟體存在著不易操作與系統彈性的問題，例如：使用者介面的功
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能過於複雜，需要一段時間的學習才能上手；在建構模型時，有的模擬軟體的模型是

無法依據使用者的需求做修改，而有的軟體則是需要使用者透過圖形化介面，將整個

環境徒手建立，尤其模型僅具有一種語意，塑模的方式無法由使用者自由延伸，也缺

乏了透過資料庫建立模擬環境的能力。上述問題，不僅耗費時間且容易造成錯誤，次

者，多數軟體在計算方面速度太慢，並且缺乏對於多核心硬體的支援，加上目前的模

擬軟體大多只能侷限於某個領域，如生化網路之研究。有鑑於此，本研究目的將建立

一個同時具有易用性、有用性及泛用性的模擬系統，不僅能夠容易操作之外，更能應

用於不同之領域研究。而目前本研究將以簡單的代謝網路－醣酵解作用作為簡單的測

試範例。 

 

1.3  研究架構 

本研究共分成五個章節，架構如下： 

 第一章為緒論。說明本論文的研究背景與動機、研究目的和研究架構。 

 第二章為介紹與整理文獻探討。主要簡介 Petri Nets 的定義與分類 、Low level 

Petri Nets 所產生的問題、High level Petri Nets 的改良，以及概述系統生物學的觀

念。 

 第三章為系統設計。將說明系統之組成：Shell、Transition library 和 Kernel。 

 第四章為系統實作。將前述所提出概念、模擬策略與演算法等實做平台。 

 第五章為結論與展望。 



模擬平台之設計與實作    文獻探討 

 

4 
 

第二章 文獻探討 

2.1  Petri Nets 

2.1.1  Low level Petri Nets 

  Petri Nets 是由 Carl Adam. Petri 於 1962 年的博士論文提出，再藉由多位 MIT 的

研究人員於 1968 年至 1976 年的研究，才使理論逐漸完備。Petri Nets 不僅具有嚴謹

的數學推導基礎，更可以透過圖形化的方式，利用 Token 動態的模擬系統的行為。因

為兼具上述兩者優點，可見其被應用於研究具有同時性(concurrent)、非同步性

(asynchronous)、隨機性(stochastic )、分散性(distributed)、平行性(parallel)、非決定性

(non-deterministic)等資訊系統[52]。 

  Petri Nets 是由 Transition、Place、Token 和 Arc 所有組成，圖形與意義如下表 2-1

之整理，表 2-2 則為大部份對 Transition 與 Place 所作的詮釋[32]： 

 

表 2- 1 Petri Nets 基本符號 

名稱 圖形 意義 

Transition 
 

以方框表示，可以是系統的事件或者工作。

Place 

 

以圓形代表，表示 Transition 所需要的條件

或者是系統內可利用的資源。 

Token 
 

當 Token 出現在 Place 內時，可以視為該

Place 的條件成立或具有的資源數目。 

Arc 

 

為一個有向射線，且賦予權重，為 Transition

和 Place 的連結器。 

資料來源： Murata(1989) 
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表 2- 2 Transition 與 Place 的詮釋 

Input Places Transitions Out Places 

輸入資料 計算步驟 輸出資料 

輸入訊號 訊號處理 輸出訊號 

資源需求 工作或處理 資源釋放 

前置條件 事件 後置狀態 

緩衝器 處理器 緩衝器 

條件 邏輯子句 結論 

資料來源： Murata(1989) 

 

  Petri Nets 在數學的表示法是由下列五種元素所組成，PN=(P, T, F, W, M0)，其正

式定義如下： 

1. P = {p1, p2,…, pm}，為 Place 的有限個數集合，m 表示在系統內的 Place 個數。 

2. T = {t1, t2,…, tm}，有限個數的 Transition 集合，m 表示在系統內的 Transition 個數。 

3. F  (P × T) ∩ (T × P)，為 Arc 的集合，具有方向性，作為 Transition 和 Place 之間

的關聯。 

4. W：F → {1, 2, 3…}，權重函式，Transition 必須從 Input Place 取出多少 Token 有

關。 

5. M0 = {M(p1), M(p2),…, M(pm)} : P → {0, 1, 2,…}，代表初始標記，其中 M(pi)表示

在位置 pi內 Token 的數目。 

  由上述定義，將可以表達 Petri Nets，若要考慮整個網路的動態行為，將會根據

以下的引發規則來改變： 

1. 一個 Transition 為待發的狀態，根據其 input Place 內是否具有 Token 而定。當每

Place 至少含有 w(p, t) 個 Token 時，則可稱其為待發狀態(enable)，而 w(p, t)代表
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從 Place 至 Transition 的 Arc 上的權重值。 

2. 一個待發的 Transition 還會因為其他的事件、條件或其他因素決定是否觸發

(fire)，因此一個待發的 Transition 不一定會觸發。 

3. 當 Transition 觸發後，會從每一個 input Place 內，根據 w(p, t)傳遞 Token 至 output 

Place，因此系統的狀態因而改變。 

  如圖 2-1 為一個 Petri Nets 簡單的示意圖，就相對位置而言，P1 對 T1 而言可視

為 input place，其內具有一個 Token，Arc 若沒有標示權重時，將預設為 1。因此，當

Transition 的每一個 Input Place 含有 Token 時，可視其為待發的；若滿足觸發的充分

條件時(即擁有的 Token 數目大於或等於 Arc 的權重)，將發生轉置動作。因此 P1 內

的資源將會透過 T1 傳遞，同理，P2 也將會傳遞 Token，結果如圖 2-2。 

 

 

圖 2- 1 Petri Nets 簡單示意圖(a) 

資料來源：本研究之整理 

 

 

圖 2- 2 Petri Nets 簡單示意圖(b) 

資料來源：本研究之整理 
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除此之外，Petri Nets 具有下列的性質，分述如下表 2-3： 

 

表 2- 3 Petri Nets 的性質 

性質 意義 

可及性(reachability) 
若存在著一組可觸發的 Transitions，使得 Petri Nets 可

由標記 M 推論至 M’時，則稱標記 M’為標記 M 可及的。

圍束性(boundedness) 

唯有系統內的單元與資源為有限時，才有資格被驗證。

因此若某個具有初始標記 M0 的 Petri Nets，其標記內

的資源為有限個數(皆小於或等於一個正整數)，則可稱

此系統為 k-bounded。 

安全性(safeness) 具有初始標記的 Petri Nets 即可稱之。 

活轉性(liveness) 

不論從任一標記開始，每一個 Transition 皆可被觸發，

且不會因為曾經被觸發後就不能在被觸發，換句話說，

活轉性避免 Transition 發生 dead 與 deadlock 的情形。

可逆性(reversibility) 
於 Petri Nets 中，若每一個標記 M’皆為可達性，且可

以透過任一標記推回初始標記 M0，則可稱為可逆性。

資料來源：本研究之整理 

 

  Reddy et. Al(1996)為最早提出以 Petri Nets 模擬生化網路的作者[40]，他們以 Petri 

Nets 為工具，針對紅血球細胞(erythrocyte cell)的糖分解作用(glycolytic)和戊醣磷酸路

徑(pentose phosphate pathway)作定性分析(Qualitative analysis)之研究。他們認為 Petri 

Nets 對於分析複雜的生化網路非常有益，因為這工具不僅容易使用，且圖形化的表達

容易讓人理解。文獻[36][11][21][35] [42]同樣以 Petri Nets 應用於生化路徑模擬。爾後
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的研究學者，將應用各種 High level Petri Nets，如 Timed Petri Nets、Stochastic Petri 

Nets、Colored Petri Nets 和 Hybrid Petri Nets，針對不同的生化網路型態與情形作定性

分析或定量分析的研究，此部份將於後面小節分別介紹。 

 

2.1.2  High level Petri Nets 

2.1.2.1  Timed Petri Nets 

  Timed Petri Nets 最早由 Ramchandani 於 1974 年的博士論文提出[39]，傳統的 Petri 

Nets 並沒有時間參數的概念，因此只能描述系統的靜態結構，卻無法在一個有限時間

內，計算出系統內各元件在運作時的速度，因此 Time Petri Nets 可以用來描述具有固

定執行時間的系統，依據每一個 Transition 延遲時間的不同，為系統排程規劃的工具。 

  Timed Petri Nets 的基本定義大致與傳統的 Petri Nets 一樣，是由六個元素所組成

[37]，即 Z = (P, T, F, V, m0, I)，其中前五項欄位可以定義基本的 Petri Nets，I 為時間函

數，定義了最早觸發時間(earliest firing time)以及最晚觸發時間(latest firing time)。研

究[38]以研究[22]於 1999 年所提出的概念，針對碳的代謝分別以 Timed Petri Nets 做

定性與定量的分析。研究[24]則是利用 Timed Petri Nets，針對訊號傳導網路(signal 

transductions networks)，提出 12 種不同的反應現象，藉由這個工具去描述之，並且以

細胞自毀(apoptosis)作為個案研究。 

 

2.1.2.2  Stochastic Petri Nets 

  Stochastic Petri Nets 是一種 Timed Petri Nets，被稱之為 Generalized Stochastic Petri 

Nets[34]，其應用於分散式系統如多處理器、區域網路和自動化製造系統等。在專書

[26]中提到了 Stochastic Petri Nets 具有隨機的觀點：待發(enable)的 Transitions 可以依

據指數分配(exponentially distributed)來決定其延遲時間(time delays)。在基本定義中，

其由七個(P, T, Pre, Post, F, λ, M)值組所構成，除了前五項為基本 Petri Nets 之外：P 表

示一組有限的 Place集合；T為一組有限的Transition集合；Pre和 Post分別為 input Arcs
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和 output Arcs 的權重值；D 為定義觸發時間的機率密度函數(probability density 

function)；而 λ 以實數定義，為一組觸發速率(firing rates)，用此計算與 Transition 的

機率密度函數。 

  文獻[9]以此工具對迷你染色體的複製做定量研究，透過不同的時間點去計算出

蛋白質的產出數量以及機率分佈。文獻[46]則探討了女性更年期循環個案，他們希望

能找出本身基因與外在環境的影響下，所造成停經期後可能產生失調的風險。經由不

同的時間與反應速率的計算，測量出不同時期下體內各種激素的變化。Stochastic Petri 

Nets 雖然具有圖形化且易於使用，但是仍有其侷限－缺乏空間(Compartmentalized)的

概念，因此對於物質的傳遞無法表達。 

 

2.1.2.3  Coloured Petri Nets 

  Jensen(1991)為最早提出 Coloured Petri Nets 的研究者[15][16]，別於傳統的 Petri 

Nets，Token 可以具有不同的型態，不再只是只有 0 與 1 的區別，賦予 Token 不同的

顏色，將可以應付日趨複雜的系統。典型的例子，Coloured Petri Nets 常應用於通訊

協定、分散式系統、嵌入式系統、自動化生產系統及工作流程分析。在數學定義中，

是由(P, T, Pre, Post, M, C)五個元素所構成，前四個元素與前述相同外，C 代表一組顏

色，是對應 Token 的顏色函數。 

  在生化網路的應用，研究[10]以醣酵解路徑和戊醣磷酸路徑做定性分析，研究[41]

延續前者，對其做定量之研究。研究[41]將定性模型(core model)延伸，加入環境因素

(分別為型Ⅰ無初始值和型 II 有初始值的環境條件)，此稱之為系統模型(System 

model)。為了解決模型中某些 Transition 可能發生 dead 情形，可以 Token 內加入時間

的概念或相關訊息，解決衝突的發生。研究[8]也以醣酵解路徑為例，以物質名稱與

濃度為組合，使 Token 具有不同的彩色值組(colour set)，並透過公開資料庫(利如

Brenda)取得所需的數據，再依照修正後的酵素動力學(Michaelis-Menten law)，實做每

一個 Transition 所需的計算法則。 



模擬平台之設計與實作    文獻探討 

 

10 
 

 

2.1.2.4  Hybrid Petri Nets 

  研究[3]提出了 Hybrid Petri Nets 的數學定義為 Q=(P, T, Pre, Post, M, h)，同樣地，

(P, T, Pre, Post, M)是基本的 Petri Nets 組成元素外，h 是 hybrid function，它表示著每

一個網路中的節點(Transition 或 Place)的屬性為離散型節點(discrete node)或者是連續

型節點(continuous node)。 

  就生化意義而言，Discrete Place 可以非負整數(non negative integer)的型態表示一

個蛋白質是否與 DNA 結合或者多少分子量位於此胞器中；Continuous Place 可以為

物質的濃度，以實數表示(real number)；Discrete Transition 具有交換機制(switching 

mechanism)，處理接收與傳遞訊息；Continuous Transition 則根據所計算出的速率，對

接收或傳遞的物質做消耗與堆積的處理。 

 

 

圖 2- 3 Hybrid Petri Nets 元素符號 

資料來源：Chen(2003) 

 

[3]此篇文獻作者建立了基因調控網路模型(Model of Genetic regulatory networks)，雖

然 hybrid Petri Nets 具有親切的使用者介面，但是仍點出了一個問題：對於基因接受

到訊息後，完成編碼形成產物的過程，因為無法清楚的了解其機制，所以將其視為黑

箱處理。 

  文獻[28]、[33]、[31]與[29]為同一作者團隊，針對生化網路所提出的研究。在文

獻中，他們希望藉由此工具，能夠模擬三大路徑：代謝路徑(Metabolic Pathway)、基
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因調控路徑 (Gene Regulation  Pathway) 和訊號傳導路徑 (Signal Transduction 

Pathway)。除了電腦的輔助可以幫助使用者觀察細微且複雜的動態變化外，透過模擬

希望能應用於藥物開發，改進藥物的療效。 

 

2.1.3 Petri Nets 應用於生化網路所面臨的問題 

  傳統的 Petri Nets，基於一個問題－Transition 的運作機制僅具有一種語意，也因

此應用於生化網路時，會面臨下列三種現象而無法表達： 

  Arc－逆反應的處理。 

  Place－反應物同時觸發多個 Transitions。 

  Token－對於物質的傳遞，可以連續型別的量化處理。 

一個生化反應的進行，會有正反應及逆反應，以及最終達至動態的平衡反應。因此，

Transition 的運作，應該包括了反應物與產物的量化計算，這個量化的計算，指的是

否可以連續型別的量化處理，因為在傳統的 Petri Nets 對 Token 的處理，只要達到觸

發條件，將依權重需求而全數轉置，但就生化現象而言，這是不合理的，因為生命體

內的各種物質應處於一種恆定的狀態，若依照此機制，各種物質不是處於濃度過高或

者就是匱乏狀態。除此之外，也牽涉了反應進行的方向，反應並非永遠單向，會依照

濃度、活性、抑制劑或其他因素，導致反應正向或逆向的進行。至於反應物，有可能

同時觸發多個反應的情形。反應的進行，最終使整體生化網路能形成穩態(steady state)

的平衡，因此 Transition 的內部機制若不能更改，將無法處理上述現象。 

  以 Low level Petri Nets，研究[40]為例，是最早使用 Low level Petri Nets 對醣酵

解反應做定性分析，既然為定性研究，故沒有涉及量化的問題，但是在建構路徑模型

時，並未考慮逆反應的表達，僅以單向反應為推論基礎。 

  就各種 High level Petri Nets，也同樣面臨了上述的問題。以 Timed Petri Nets 為例，

研究[38]針對馬鈴薯莖的碳代謝做了定性研究，雖然有將逆反應(以雙向的 Arc 表示)
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納入模型建構，但是對於模型驗證上，卻無描述逆反應如何運作；研究[24]探討訊號

傳導網路中的細胞自毀之機制，他們將路徑中的 Transitions 細分為 12 種不同的反應

型態，其中亦有代謝反應，但就各種 Transitions 的內部運作而言，並無談及，更遑論

當涉及代謝反應時，如何進行反應物的消耗與生產，進而達到動態平衡。對於 Place

同時觸發多個 Transitions 的衝突問題，雖然提出可以 Transition 的觸發頻率×Arc 的權

重來計算同時觸發的 Transitions 的可能延遲時間，但是在此文獻中的範例卻仍無法解

決此問題，因為計算出的延遲時間仍皆相同，至於 Token 的消耗型態仍以離散型。 

  在 Stochastic Petri Nets 的研究中，以研究[9][46]為例，主要探討著 Transitions 將

以機率分配來決定觸發的延遲時間。當 input Place 已經具有 Tokens，且判斷事件的

閘道(gate)為 true 時，即可在時間範圍內發生反應。因此藉由機率的不同，將可以解

決 Place 同時觸發多個 Transitions 所產生的衝突，不過對於其它問題則無解決之道。 

  Coloured Petri Nets，研究[10]以研究醣酵解路徑為標的，作定性分析。在這篇文

獻中，他們對於路經中的逆反應做了處理－虛設另一個相同的 Transition 表示為逆反

應；對於 Place 同時觸發的衝突問題，因為沒有涉及量化分析，所以 Place 的同一種

物質將以不同顏色的離散型態之 Tokens 所構成，解決路徑選擇的問題，但對真實現

象而言，生命體內並不可能會將所需的同一種物質做標記，此方法失之常理。研究[8]

則是針對醣酵解路徑作定量分析，其透過修正過的酵素動力學模型做計算，因此考量

了逆反應以及 Token 可以連續型別量化。對於 Place 所產生的衝突問題，在此文獻中，

因為路徑恰巧沒有這種問題存在，因此沒有探討解決的方法。終歸而言，仍未針對

Transition 的內部運作機制做處理，因此無法有效解決上述現象。 

  Hybrid Petri Nets，文獻[3]以先天性遺傳代謝缺陷疾病(inborn errors of metabolism)

為個案研究。此篇幅只介紹了 Hybrid Petri Nets 的基本定義以及表式法則，並未對生

化網路中所產生的現象，多做說明，且作者在文中直接表示，基因收到訊息到產生所

需物質的這段過程，仍處於深晦不明，因此對於 Transition 仍視為黑箱機制的處理

(black box of Transition)。研究[28][29][33]為日本研究團隊，針對三大網路所進行的建
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模與分析。在代謝網路的分析上，以醣酵解作用為例，並無探討逆反應的處理；Place

所產生的衝突問題和 Transition 的處理機制，也未提及，唯一改良了傳統 Petri Nets，

即 Place 與 Transition 可依照情形視為離散型態或連續型態，因此可以對 Token 做量

化分析。表 2-4 為各種 High level Petri Nets 整理之摘要。 

 

表 2- 4 High level Petri Nets 比較表 

分類 

衍生問題 
Timed 

Petri Nets 

Stochastic 

Petri Nets 

Coloured 

Petri Nets 

Hybrid 

Petri Nets 

Place 同時觸發

Transitions 
 ◎ ◎  

逆反應的處理   ◎  

消耗連續型別的

Token 
   ◎ 

Arc 為動態連結     

註：◎表示雖然針對部份問題解決，但結果仍不符合實際現象 

資料來源：本研究之整理 

 

  上述所提及各種的 High level Petri Nets 雖然想要針對問題來解決，但是所解決的

方式並非符合真實現象的情形，比方說 Place 同時觸發的問題，在生化網路顯而易見，

為一種平行處理的概念，但是以機率或顏色來決定路徑的選擇仍不符合實際現象；生

化網路總存在著許多可逆反應，但是因為 Petri Nets 本身的侷限而無從表達；對於生

化網路中物質的消耗與產出，應該屬於連續型別的處理，經過一連串的震盪反應，可

以維持整體性的動態平衡，但是在 Petri Nets 中，一旦達到觸發條件，將全數轉置

Token，若一個生物體內存在著這樣的運作，可能具有致命性的危機。除了這些問題

之外，更重要的，Petri Nets 的 Arc 皆為靜態連結，這意謂著要模擬之前，必須先事

先定義好整個環境的所有連結，以及 Arc 的方向，均為單向性，因此對應於真實世
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界的應用，不但不完美，且在建構模型時，不具有彈性。 

 

2.2  Ordinary Differential Equations 

  將微分方程(Ordinary Differential Equations, ODEs) 作為描述現象的工具，可由一

些例子窺見一二，如細菌或生物的成長、動植物群體的無限制生長、馬爾薩斯的人口

定律等[55]。雖然微分方程應用於生物網路的模擬，有著其侷限性：非連續性的狀態

改變、物質傳遞與擴散、細胞移動、空間概念的表達等，但對於模擬與時間相依的事

件，則是具有相當的能力[27]。利用微分方程所開發的生化網路之模擬軟體已經行之

有年，因此文獻[1][54]分別將目前市面上以微分方程建模的軟體作整理，針對其功能

面、系統可靠度、系統效能、系統介面等作比較；文獻[23]則介紹了應用於代謝工程

中較為有名之軟體，如 Virtual Cell [43]、E-Cell[45]與 Gepasi[30]。Virtual Cell 與 E-Cell

分別考慮了在物質分佈不均勻的系統內，各種物質的濃度變化不僅與時間有關，同時

也會受到擴散速率的影響；Gepasi 則適用於模擬物質均勻分佈的環境。 

  但是在使用微分方程模擬時，對於計算所需的參數，如反應速率、擴散速率、相

關濃度等，在估計上有其困難；對於模擬生化網路時，任意新增或減少節點時，則必

須重新撰寫方程式，使用與計算徒增了困難與費時，不具有易用性；當然，最重要的，

使用微分方程往往需要具有良好的數學基礎，因此對於大多數的人而言，在使用上有

其困難度。 

 

2.3  Systems Biology 

  系統生物學最早是由參與推動人類基因體計畫(the Human Genome Project)的

Hood, L.所提出，對於系統生物學的框架做了以下四點說明[12][14]： 

1. 定義關於這個系統內的所有元件： 

首先透過以往所得的生化知識，利用生命的元件去建構一個模型。建構模型是以
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全域(a global approach)的方法達到兩個目標，分別為(a)透過系統內的元件互動來

描述系統的整體行為，(b)準確地預測系統經由特別的擾動後的相關特性。對於建

構模型，可以透過描述、圖形化或數學式等方法，而元件的資料收集可以透過高

通量的技術。 

2. 系統性地擾動以及監測這系統內的元件： 

內在的基因遺傳或者外界的環境變遷將可以對生命體作特別的干擾，輔以大規模

的探索儀器觀察各種元件受到擾動後的生化訊息，並將所收集的實驗數據整合後

與模擬結果作比較。 

3. 調和實驗所觀察的現象與模型所產生的預測結果： 

透過修正模型以期待所預測的數據更能貼近實驗的觀察結果。當模擬結果無法與

實際的觀察配適時，將選擇其它的假設作實驗，以求減少這兩者之間的不一致程

度。當模型太複雜或者無法獲得，則觀察的結果將被推論這些特別的元件所產生

的功能是被系統所需要的；相對的，若模型已經定義良好，則所預測出的結果也

許和觀察的結果有良好的近似性，則這裡的差異僅在於預測範圍的改變。 

4. 設計和執行新的擾動實驗，用來區別多樣的或者只能擇一的模型假設： 

為了能與大多數所觀察到的現象近似或吻合，修正模型即是為了達到此目的。當

目前的數據無法辨別模型的差異時，就必須運用新的擾動實驗。透過這樣的測試，

將可以發現哪個模型的預測結果最不準確。透過重複上述的 2.到 4.的步驟，持續

的擴大以及淬煉模型，使模型更完臻。 

  簡單來說，系統生物學即是整合了技術、生物學和電腦計算。人類基因體計

畫帶動了生物學的革新，使得生物學成為了資訊生物學(informational biology)。基

因體是生物的數位資訊，了解基因體不但對體認生物有益之外，基因體還帶給我

們許多資訊：透過基因可以了解相關的蛋白質的催化機制，以及基因在調控網路

中的行為。而 Hiroaki Kitano 對於系統生物學也有其見地，對於了解生物細胞或組

織的靜態結構和動態功能，必須以全系統的觀點著手[20]。系統的複雜性不可能
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單就組合部份元件就可以了解系統全體，他認為以系統的角度的研究方法具有四

個特性： 

1. 系統結構：包括了系統內生化網路中所有的互動元件，這些元件在細胞內以及

在多細胞所呈現結構上不同的生理特性。 

2. 系統動態性：隨著時間轉移，透過不同的分析方法如代謝分析、敏感度分析、

動態分析等，觀察系統內各元件的變化。 

3. 控制方法：系統性的控制細胞狀態能夠使機能失常最小化，藉此找出疾病治療

的潛在標靶。 

4. 設計方法：透過定義好的設計原則以及模擬方法，取代非盲目的試錯法，可以

幫助我們策略性的修正以及推導出生物系統，這樣的系統也具有我們所期待的

特性。 

在資訊爆炸的時代，雖然豐富大量的生物資料可以透過文獻或者公開的資料

庫取得，藉由這些資料可以了解生命體的結構以及因為環境的變化所產生的不同

現象，但是對於其原因，仍不能輕易了解。因此，透過假設驅動的方法研究，從

靜態結構，利用預測推論至動態行為。科技資訊的創新，高通量的技術快速產出

大量的實驗數據，藉由這樣結果，可以使得模擬方法更加完臻。以上的概念可由

圖 2-4 說明： 
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圖 2- 4 系統生物學 

資料來源：本研究之整理 
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第三章 系統設計 

  在設計方面，我們模擬平台主要分為 Shell、Transition library、Kernel，以及所需

連結的 Database 或 Files 等，其系統架構以圖 3-1 表示之。本章節將對系統各部份進

行介紹，為何藉由此架構將不僅可以表達 low level Petri Nets，更能解決原本無法描

述於生化網路的缺陷。 

 

 

圖 3- 1 系統架構圖 

資料來源：本研究 
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3.1  Shell 

  Shell是使用者直接接觸的部份，也是系統的進入點，使用者將透過 shell 與Kernel

溝通和互動。使用者可以依據不同的需求去定義且產生不同的 Shell，例如建構模型

的方式有透過關聯式資料庫、讀取 XML 格式(如 SBML、CellML 等)、藉由純文字檔

或其格式的檔案等，因此可以依照不同的讀取方法建構不同的 Shell。此外介面可以

提供模擬計算、存檔和讀檔等基本功能，或由使用者自行定義開發其他功能。圖 3-2

為使用者透過 Metabolic Shell 與系統互動的情形，此 Shell 是透過關聯式資料庫讀取

資料，而使用者可以使用建立模擬環境(build)、執行模擬(start)、停止(stop)、存檔

(save)、讀檔(load)和離開系統(exit)等功能，當然使用者可以視實際情況作新增或修改

功能。 

 

 
圖 3- 2 使用案例圖 

資料來源：本研究 
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3.2  Transition 

  就 Low level Petri Nets 而言，Transition 僅有一種運作機制，如圖 3-3 和 3-4 所示，

只要當 Place 擁有的 Token 數目大於 Arc 的權重時，且滿足 Fire Rule 時，Transition

將轉置該 Token。圖 3-5 為本模擬系統所提出的定性模型結構，此模型中所涉及的為

Transition 與 Place，別於傳統，本研究特別將計算物件的概念嵌入 Transition 中。 

  因此，本研究引用了物件導向(Object-Oriented)的技術，藉由 Java 的繼承改變了

Transition 的行為，修正後的 Transition，不僅能夠模擬 Low level Petri Nets，使用者

可依照環境的假設和條件的需求，繼承這個 super class，接著實做不同的計算法則即

可。本系統中，即針對代謝網路的反應實做了平衡解的計算物件。 

 

 

圖 3- 3 轉置前  

資料來源：本研究 

 

 

 
圖 3- 4 轉置後 

資料來源：本研究 
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圖 3- 5 修正後的 Transition 模型 

資料來源：本研究 

 

在生物網路上會面臨以下問題： 

1. 反應是否可逆和平衡的處理？ 

2. 產物與代謝物量化的處理？ 

3. 一個反應物是否能同時觸發多個反應？ 

傳統的 Petri Nets 均無法表達以上的概念和問題。生化網路上反應物的消耗與產物的

增加，並非單純的只視 Arc 的權重即可決定一切，因為這牽涉到網路的平衡問題，反

應平衡並非靜態，況且 Transition 與 Place 之間互相聯繫，牽一髮而動全身，是必須

經由無數次的震盪反應而達到的動態恆定狀態。因此大多數以 Petri Nets 建模者，只

是描述一個 Transition 的反應速率如何計算，以決定反應的先後次序，卻無明確提及

這反應的計算機制。對於反應為可逆的處理，為了避免麻煩，多半假設為單向反應；

而會正視此問題者，在一般定性模型會將 Arc 表示為雙向型態，但是實際在運作的情

形多半會虛設一個 Transition，代表著逆向的反應，並且分別給予不同的反應速率。

這個方法並非不可行，只是在建構模型時會徒增麻煩，一旦參與反應的數量過大，可

能會造成設計上的錯誤。 
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  修正過的 Transition 將不受此限制，Transition 可以與其相關的 Place 動態地產生

關聯，因此在執行期間時可加以變動，換言之，Arc 不必如傳統的 Petri Nets 事先定

義完整，而 Transition 之間的關聯性也由共同的 Place 所建立；反應的進行，也不受

Arc 的方向所影響，透過 Transition 動態計算後，檢查觸發條件與相鄰的 Transition 而

決定路徑的走訪。而且對於 Place 的 Token 消耗，也不只是單純的整數型態的處理，

畢竟在生命體內的物質，應該是可以量化的，透過這樣的機制，將可以更準確的預測

Place 的質與量的變化。 

  最後關於一個 Place 如何觸發多個 Transition？目前也是個懸而未解的問題，然而

生化反應往往是同時間的大規模作處理，並非只是單純的循序執行且資源無法量化處

理，因此，本研究將透過平行處理的技術和反應速率等概念來解決此問題。 

  本研究也對 Place 提出不同的闡述，傳統在模擬生化網路方面，總是單純的把

place 視為反應物或產物，為 Transition 所必須的資源而已，若我們可以加入空間的概

念，將可以在不同場域(Compartment)傳遞物質。假設 H2O 將從細胞質傳遞至粒線體

內，在這裡我們考慮反應的擴散速率因為太快可以忽略不計，因此在模型上的表達可

以如圖 3-6 所示。 

 

 
圖 3- 6 Place 的空間概念表示圖 

資料來源：本研究 
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3.3  Fire Rule Parser 

  Fire Rule Parser 的功能，是將 Transition 觸發規則(Expression)剖析後並驗證，判

斷 Transition 是否達到觸發條件。觸發規則的表示法假設有以下幾種型態： 

 

 

Expression ：：＝ ( Expression ) 

｜(Expression ) and Expression 

｜(Expression ) or Expression 

｜SimpleExpression 

｜SimpleExpression and Expression 

｜SimpleExpression or Expression 

SimpleExpression ：：＝ literal > value 

｜literal < value 

｜literal >= value 

｜literal <= value 

｜literal = value 

圖 3- 7 觸發規則表示法 

資料來源：本研究 

 

  當 Transition 建立的時候，並需對其觸發規則做驗證，因此透過 Fire Rule Parser

的機制，會先將其傳入剖析器做字串處理，經過字串的處理可以分辨屬於何種

Expression，這個動作會持續的將規則分析成 Expression 或 SimpleExpression，最後依

據其條件驗證是否達到觸發條件。以代謝網路中，如圖 3-8，參與糖酵解作用第一個

反應的酵素為 HK，假設此反應的觸發條件為 HK > 0。則經過處理後，此為
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SimpleExpression，因為‘HK’為 literal，‘>’為運算符號，‘0’為 value，因此當 HK 的濃

度大於零時此反應將會發生。 

 

 

圖 3- 8 Fire Rule Parser 示意圖 

資料來源：本研究 
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3.4  Kernel 

  做為整個系統的管理者，可以視其為類似作業系統中的角色，kernel 的主要工作

在於負責分派 Places 與規劃 Transitions 做排程管理，直到所有的 Transition 執行完畢

為止。 

  因此，在使用者透過 GUI 建立起模擬環境後，Kernel 也會同時產生，這個核心

物件將作為模擬系統的監控單元，因此對於所有的 Transition 都必須向 Kernel 註冊。

此外，Kernel 具備取得所有資源的功能，這項服務將提供 Transition 設定其相關資源

的參數值。不僅如此，Kernel 可以預視資源(peek Place)的能力，透過這個功能，GUI

將可以找出每個資源的初始值。 

  Kernel 在排程運作機制，必須透過兩種 Queue 來處理，分別為 Priority Queue 和

Runnable Queue。以 Priority Queue 將所有 Transition 依照其反應完成時間的順序做為

優先權排程；而 Runnable Queue 則在於當 Transition 可以取得並鎖住所需資源時，且

獲得了 CPU 資源後，將由 FIFO 的特性，從 Queue 取出並執行。因此，在 Kernel 中，

將運作兩種 Thread：Main Thread 和 Executor Threads。Main Thread 的目的在於產生

一個 Priority Queue 和執行 Executor Threads；而 Executor Threads 的目的則在處理

Runnable Queue。 
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3.5  模擬排程之機制 

  誠如上述，在排程方面必須實做一個 Priority Queue 和等待執行的 Runnable 

Queue。Priority Queue 作為所有 Transition 處理次序的依據，從中取出最小值放入

Runnable Queue，再經由先進先出(FIFO)的性質執行。藉由文獻摘要整理，本研究將

以 Fibonacci heap 為排程的資料結構，圖 3-9 為效能比較摘要表。 

 

表 3- 1 效能比較摘要表 

procedure Binary heap 

(worst-case) 

Binomial heap 

(worst-case) 

Fibonacci heap 

(amortized) 

Make-Heap Θ(1) Θ(1) Θ(1) 

Insert Θ(lg n) O(lg n) Θ(1) 

Extract-Min Θ(lg n) Θ(lg n) O(lg n) 

Decrease-Key Θ(lg n) Θ(lg n) Θ(1) 

資料來源：Cormen, Leiserson and Stein(2001) 
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3.6  Transition 的觸發與執行 

  圖 3-9 為 Transition 所具有的四種狀態，實線為狀態變化的過程，當 Transition 執

行完畢後，可能會觸發其他反應，屆時需要作一些處理，將在後面分別討論以下四種

狀態。 

 

 
圖 3- 9 Transition 狀態圖 

資料來源：本研究 

 

3.6.1 Transition 具有的四種狀態 

 Not Fired：泛指所有尚未被觸發的 Transition。 

 Fired：已經被觸發但尚未鎖定 Place 的 Transition，置入於 Priority Queue。 

 Ready：已經鎖定 Place 但尚未取得 CPU 資源的 Transition，置入 Rnnable Queue。 

 Running：取得 CPU 資源的 Transition，將從 Ruunable Queue 中移出執行。 

 

3.6.2 Transition 的狀態轉換 

 Not Fired to Fired： 

  當一開始模擬時，會評估所有 Transition 的 Fire Rule；或當某個 Transition 執行

完後，會觸發其他 Transition 時，將會重新評估之。因此，當 Fire Rule 評估後為成立

時，Transition 將由 Not Fired 轉換為 Fired 狀態。 
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 Fired to Ready： 

  Transition 要從 Fired 轉換為 Ready 狀態，必須確認此 Transition 的 Priority 於

Priority Queue中為最小，同時必須確定可以取得並且鎖定Place。此外，必須確保Ready

或者 Running 的 Transition，其能觸發的 Transition 不能發生搶先的動作，換言之，此

被觸發的 Transition 之 Priority 必須大於該狀態轉換的 Transition 的 Priority。 

 Ready to Running： 

  當 Transition 依照上述狀態轉換，且取得 CPU 資源時，將依據 FIFO 的原則，從

Ruunable Queue 內取出 Transition 並且執行。當執行完畢後，若會觸發其他 Transition，

將重新評估與其相鄰的 Transitions。 

 

 

圖 3- 10 簡單網路示意圖 

資料來源：本研究 

 

  圖 3-10 為一個簡單的生化網路，假設 Transition T1 到 T4 為尚未觸發狀態(Not 

Fired 狀態)，經過 Fire Rule 判斷後，被觸發的 Transition 將置入於 Priority Queue 中，

並且會依照 delay time 由小至大排列，則： 

Priority Queue [T1, T2, T3, T4]，此時為 Fired 狀態 

接著從 Priority Queue 內取中最小值 T1，確定它取得且鎖定 Place 後，將其放入
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Runnable Queue，則： 

Priority Queue [T2, T3, T4] 

Runnable Queue [T1]，此時的 T1 為 Ready 狀態 

當 Runnable Queue 取得 CPU 資源後，Runnable Queue 將依據 FIFO 的特性，取

出 T1 執行(Running 狀態)，待 T1 執行完畢後，可能會觸發相鄰的 T2 與 T4，經過檢

查皆在 Priority Queue 內，則繼續取出最小值準備執行，因此取出 T2 準備轉換狀態

為 Ready，則： 

Priority Queue [T3, T4] 

Runnable Queue [T2]，此時的 T2 為 Ready 狀態 

待 T2 執行完畢後，經由檢查將可能觸發 T1 與 T3。因為 T1 不在 Priority Queue

內，經過計算，其新的累積時間為：2 + 3 = 5，並將其插入(Insert)於 Priority Queue

中；又 T3 已經在 Priority Queue 中且為最小值，所以將把 T3 置入 Runnable Queue 內，

故 T3 為 Ready 狀態，則： 

Priority Queue [T4, T1] 

Runnable Queue [T3]，此時的 T3 為 Ready 狀態 

待 T3 執行完畢後，可能會觸發 T2 與 T4，經過計算後發現新的累積時間如下： 

T2 = 4 + 3 = 7；而原本的 Priority Queue 中已存在 T4 與 T1，其累積時間分別為 T1 = 5

和 T4 = 4.5，又將 T2 插入 Priority Queue 中，則 Priority Queue 結果如下： 

Priority Queue [T4, T1, T2] 

因此從Queue中取出最小值T4放入Runnable Queue準備執行，則目前兩個Queue

為： 

Priority Queue [T1, T2] 

Runnable Queue [T4]，此時的 T4 為 Ready 狀態 

待 T4 執行完畢後，檢查被觸發的可能有 T1 與 T3，依此類推。 
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3.7  系統內的互動情形 

  圖 3-11 系統循序圖，首先使用者透過 GUI 呼叫 build 函式，這個函式將會產生

需要模擬的 Transitions，同時會產生一個 Kernel。產出的 Transitions 會藉由 Parser 剖

析驗證 Fire Rule，也同時向 Kernel 作註冊的動作。接著，開始執行模擬，由 Kernel

依據事先定義好的演算法與排程規則做處理，分別執行著 Main thread 和 Executor 

threads，最後待模擬結束並回傳結果。 

 

 
圖 3- 11 系統內之互動情形 

資料來源：本研究 
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3.8  資料庫綱要之設計 

  圖 3-12 為資料庫的實體－關係模型(E-R Model)，本系統以代謝網路為例，設計

共有三個資料表：action、computationConstant 和 defaultAmount。 

 

actionid fireRule description

deltaG0 

kcat

reversible

mechanism
actionid 

material 

subContainer

subCoefficient

substrateVal

proContainer

proCoefficient

productVal

container

material

amount

 

圖 3- 12 資料庫的 E-R Model 

資料來源：本研究 

 

  action 與 computationConstant 之間有「refer to」的關聯，表示每一個 action 都可

以對應一至多個 computationConstant，屬於一對多關係；computationConstant 與

defaultAmount 具有「belongs to」的關係，也就是 computationConstant 將會擁有一個

defaultAmount，屬於一對一的關係。以下圖 3-13、圖 3-14 與圖 3-15 為資料庫表格定

義。 
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create table action  --建立 action 表格 

( 

  actionid varchar(100) not null,  --反應的識別代碼 

  fireRule varchar(255) not null,  --觸發反應的條件 

  description varchar(200) null,  --關於此反應的環境、條件、物種等描述 

  deltaG0 float not null default 1  --計算平衡常數所需之參數 

  kcat float not null default 1,  --單位時間中酵素可將反應物轉換成產物的最大數量 

  reversible char(1) not null default '0',  --反應是否可逆 

  primary key(actionid)  --設 actionid 為主鍵 

) 

圖 3- 13 action 的資料庫表格定義 

資料來源：本研究 

 

create table defaultAmount  --建立 defaultAmount 表格 

( 

  container varchar(100) not null,  --物質所在之容器 

  material varchar(100) not null,  --物質之名稱 

  amount float not null default 0,  --物質之濃度(量) 

  primary key(container, material)  --設 container, material 為主鍵 

) 

圖 3- 14 defaultAmount 的資料庫表格定義 

資料來源：本研究 
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create table computationConstant  --建立 computationConstant 表格 

( 

  mechanism varchar(10) not null,  --計算物件之名稱 

  actionid varchar(100) not null, --反應的識別代碼 

  material varchar(100) not null,  --參與反應的物質 

  subContainer varchar(100) not null default '',  --反應物所在容器 

  subCoefficient int not null default 1,  --反應物係數 

  substrateVal float not null default 0,  --反應物反應常數 

  proContainer varchar(100) not null default '',  --產物所在容器 

  proCoefficient int not null default 1,  --產物係數 

  productVal float not null default 0,  --產物反應常數 

  primary key(subContainer, mechanism, actionid, material),  --設 subContainer, 

mechanism, 

actionid, material 為

主鍵 

  foreign key(actionid) references action,  --關聯 action 表格中的 actionid 

) 

圖 3- 15 ComputationConstant 的資料庫表格定義 

資料來源：本研究 
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第四章 系統實作 

4.1  Shell 

  Shell 是以 Class GUIShell 為主，Class PlaceList 和 Class Plotter 為輔所構成的使用

者介面，使用者將透過這個介面與 Kernel 產生互動。因此本節將介紹關於 Shell 的相

關函式。圖 4-1 為 GUIShell 所相關的類別關聯圖。 

 
圖 4- 1 GUIShell 等類別關聯圖 

資料來源：本研究 

 

  Class GUIShell 是系統的進入點，因此在 main( ) method 內除了一些連結資料庫

所需的相關設定之外，還有呼叫 GUIShell 建構子，因此建構子需要一個 connection

作為參數，用來連接相關的資料庫。最後，GUIShell 的物件產生時，將會呼叫 init( ) 

method 把整個 GUI 的環境建立起來。 

  透過 init( ) method，將呼叫 buildGUI( ) method，這個 method 將把整個 GUI 的畫

面建立起來，圖 4-2 為 GUIShell 的範例圖。這個 method 將會建立三個區塊：drawArea、

optionArea 和 placeArea。drawArea 作為結果的呈現，所有欲觀察的 place 皆會在此以

線圖的方式呈現；optionArea 為功能選單，目前提供了 build(建立反應路徑)、save(儲

存參數檔案)、load(讀取參數檔案)、start(開始模擬)、stop(停止模擬)和 exit(離開)等功

能；placeArea 則會產生與此反應路徑所相關的所有 place，使用者可以依照需求勾選
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此 place 是否為常數？是否欲觀察？以及更改它的初始值，如圖 4-3。 

  當 listener 收到 build 的 event 後，將呼叫 build( ) method，這個 method 會透過

readData( ) method 建立模擬的反應路徑，同時也會產生一個 Kernel 物件，這個 Kernel

物件將會對所有參與此次模擬的 Transition 作註冊的動作。Class PlaceList 和 Class 

Plotter 會依照使用者的決定而產生對應的勾選物件和繪圖物件於 GUI 上。 

  因此，readData( ) method 會在 listener 收到 build 的 event 後開始讀取資料，建立

模擬的環境。這個函式可以依照所讀取檔案格式的不同，繼承 Class GUIShell 時而覆

寫之，本研究實做的方式是從關聯式資料庫讀取資料，藉由這個函式，開始產生所需

的 Transition 或其他的計算物件，接著針對每一個 Transition 或計算物件的 place，開

始作參數設定的動作，如此一來將可以把整個模擬環境建立。 

  當 listener 收到 start 的 event 後，必須先確保模擬環境已經建立，此時會呼叫

initPlace( ) method，這個函式會對該 place 的原點時間與初始量作紀錄，接著在 Thread

取得 CPU 資源時，即可開始模擬。下表 4-1 為 Class GUIShell 函式的整理與描述。 
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圖 4- 2 GUIShell 範例圖之一 

資料來源：本研究 

 

 

圖 4- 3 GUIShell 範例圖之二 

資料來源：本研究
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表 4- 1 GUIShell 函式整理 

函式 描述 

static void main( ) 程式進入點，除了設定資料庫連線外，同

時將建立 GUIShell 物件。 

void readData( ) 讀取所需的模擬資料，使用者可以依據建

模檔案格式的不同，可覆寫此函式。 

void build( ) 呼叫 readData( )建立環境；產生 Kernel

物件用以註冊的 Transition；透過 Class 

PlaceList 和 Class Plotter 建立實際會勾

選和呈現結果的物件。 

void initPlace( ) 初始化 place 的值，紀錄當原點時間時，

place 的初始量為多少。 

void init( ) 呼叫 buildGUI( )，建立使用者介面。 

void buildGUI( ) 關於 GUI 的設計與功能等建立。 

資料來源：本研究 
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4.2  Transition 

  在 Petri Nets 的架構中，主要由 Transition 和 place 所構成的網路，因此本小節將

分別討論關於 Transition 與 place，包括了 Class Transition、Class Equilibrium、Class 

TransitionParam 以及 Class Place、Interface PlaceViewer， 

 

 
圖 4- 4 Transition 等類別關聯圖 

資料來源：本研究 

 

  Transition 在系統扮演著計算的角色，也是系統排程的基本單元。因此 Class 

Transition 的建構子除了一些需要的參數如代號(tid)、關於此 Transition 的描述(des)、

完成 Transition 所需的時間(delay)，最重要的，還需要一個 Kernel 參數，將會對此

Transition 作註冊的動作。delayTime( ) method 為計算 Transition 完成所需的時間並回

傳該值，這個值將作為所有 Transition 等待執行的排程依據。此外，使用者可以依據

需求覆寫這個函式，以代謝網路的反應為例，其 delayTime 為轉化數(turnover number)
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的倒數，即 1/kcat。 

  fire( ) method 為量化的函式，它需要一個參數 timeAt，意謂此刻 Place 其量的變

化情形。在 Transition 的計算方式，fire( ) method 必須計算一個 delta，這個值代表著

至少可以轉置的比例，藉由所有的 input Place 所擁有的 Token 數目除以 Arc 的權重即

可求得 delta，再經由比較找出最小值，最後 input place/output Place 將依照 delta 作增

加/減少 Token。以圖 4-5 為例，分別計算 P1 與 P2 的 delta 與圖 4-6，轉置後的結果： 

因為 P1’s delta = 2 / 2 = 1 且 P2’s delta = 1 / 1 = 1，故 delta 設為 1， 

所以 P1 = 2 – (2 * 1) = 0，P2 = 1 – (1 * 1) = 0，P3 = 0 + (2 * 1) = 2 則為轉置後的結果。 

fire( ) method 也可以依據使用者的需求而覆寫，例如研究者可以實做酵素動力學或化

學平衡的計算模型。fire( ) method 有一個布林的回傳值，當回傳 true 時，表示將觸發

其他 Transition。 

 

 

圖 4- 5 Transition 轉置計算 

資料來源：本研究 

 

 

圖 4- 6 Transition 轉置計算後結果 

資料來源：本研究 
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  setFireRule( ) method 是處理該 Transition 的 fire rule，從資料庫讀取後當做參數，

再經由 Fire Rule Parser 剖析。而 canFire( ) method 會依據剖析的結果判斷此 Transition

是否可以觸發。 

  setSubParam( ) method 與 setProParam( ) method 為設定該 Transition 相關的 place

參數，透過所在位置(container)、物質名稱(material)和相關係數(coefficient)，藉由 Class 

TransitionParam 建構該 place 的相關資訊。 

  getRelatedPlace( ) method 的概念很簡單，因為一個 Transistion 所需的資源也許是

獨享，也有可能是必須共有。因此，透過這個函式將可以找出與此 Transistion 相關的

資源為何？也因此，整個模擬環境不畢事先定義好 Arc，透過此 method 將可以動態

產生 Transition 與 Place 的關聯。而 Kernel 將透過呼叫 registerPlace( ) method，對參與

模擬的 Transition，其需求的資源做註冊的動作，因此呼叫 registerPlace( ) method 時，

將可以藉由 getRelatedPlace( ) method 取得相關資訊。 

  setRelatedTransition( ) method 可以讓此 Transition 透過相連的 places，找出與其相

關聯的其它 Transitions。而 linkNetwork( ) method 會被 Kernel 所呼叫，透過 place 將

相關的 Transitions 互相連結在一起，且 linkNetwork( ) method 會計算出相鄰中反應最

快的 Transition。表 4-2 為 Transition 函式的整理與描述。 
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表 4- 2 Transition 函式整理 

函式 描述 

boolean fire(double timeAt) 計算模型。參數代表當下時間內所要做的

變化，回傳的布林值表示是否會觸發其它

Transitions，使用者可以需求而覆寫。 

Double delayTime( ) Transition 所需的完成時間。 

Place[ ] getRelatedPlace( ) 與此 Transition 相關的 Places 

void setSubParam(String subContainer, 

String material, double subCoefficient) 

設定 input Places 的參數。 

void setProParam(String proContainer, 

String material, double proCoefficient) 

設定 output Places 的基質。 

void setFireRule(String rule) 剖析 Fire Rule。 

boolean canFire( ) 確認此 Transition 是否可以被觸發。 

void registerPlace( ) Place 註冊相關的 Transitions。 

void setRelatedTransition( ) 找出與本身相關的其它 Transitions。 

void linkNetwork( ) 連結相關的 Transitions. 

資料來源：本研究 
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  除了 Class Transition，還有 Class Place 與 Interface PlaceViewer，圖 4-7 是 Place

與 PlaceViewer 的類別關聯圖。在 Class Place 中，提供了一些基本的函式，讓使用者

對 Place 做設定或存取之用，因此將分述如下： 

 

 
圖 4- 7 Place 等類別關聯圖 

資料來源：本研究 

 

  reset( )method 會於模擬開始執行時被間接呼叫。當 listener 接受到 start 的 event

時，將會呼叫 initPlace( ) method，此時便會開始對 Place 做初始化的動作，一方面會

設定初始值，同時也會將資料存於一個 Vector 中，以便之後做為計算以及繪圖的根

據。 

  getAmount( ) method 可以取得 Place 的量；setAmount( ) method 為設定 Place 的

量，可以分成三種情形處理：1.若量為負值，則列印結果並終止程式；2.若該資源為

常數型態(意謂著不會隨著時間或條件而增減其量)，則不做任何動作；3.正常情況下，

會把時間與量存於一維陣列中(名稱為 history 的 Vector)，作為繪圖之用。 

  getRelatedTransition( ) method 的目的為回傳一個 Vector，其內容為與此 Place 相

關的Transitions；addRelatedTransition( ) method則是紀錄與此Place相關的Transitions。 

至於 addViewer( ) method，也是利用一個 Vector 物件，存放著需要觀察的 Place；

getHistory( ) method，透過之前存放於 Vector 的歷史資料，並且回傳此物件；finished( ) 

method，則是對每個觀察的 place 告知模擬將終止。表 4-3 為 Place 函式的整理與描述。 
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表 4- 3 Place 函式整理 

函式 描述 

void reset(double init) 初始化時，紀錄時間原點與 place 的初始

值。 

double getAmount( ) 取得 place 的量。 

void setAmount(double time, double 

newAmount) 

設定該時間點下，Place 的量。 

Vector getRelatedTransition( ) 取得與此 Place 相關的 Transitions。 

void addRelatedTransition(Transition t) 註冊與此 Place 相關的 Transitions。 

void addViewer(PlaceViewer x) 增加觀察此 Place。 

Vector getHistory( ) 紀錄著 Place 的不同時間與量。 

void finished( ) 告知該 Place 即將結束模擬。 

資料來源：本研究 
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4.3  Fire Rule Parser 

  Fire Rule Parser 是由 Class Token、Class Lexical、Class Evaluate、Class Expression

和 Class SimpleExpression 所組成，圖 4-8 為 Expression 等類別關聯圖，Parser 的運作

以 Class Expression 和 Class SimpleExpression 為主，皆實做了 interface Evaluate，將實

做 eval( ) method 判斷 Fire Rule 是否成立。 

 

 
圖 4- 8 Expression 等類別關聯圖 

資料來源：本研究 

 

 

  Fire Rule 的表達可以是一個敘述、多個敘述的組成、或簡單的判斷式等，如第三

章圖 3-7 所示，不容贅述。Class Exprssion 將提供兩個函式：eval( )method 和 parse( ) 

method，分別剖析 Fire Rule 和驗證是否可以觸發。 

  parse( ) method 需要三個參數，分別代表 Kernel、該 Transition 以及其 Fire Rule。 

Class Expression 藉由 overloading 再定義另一個 parse( )method，除了需要參數 Kernel

和 Transition 外，會建構一個 Lexical 物件，準備分析剛傳進的 Fire Rule。 

  Class Lexical 提供了 nextToken( ) method，這個函式負責切割 Fire Rule。除了空

白字元，將分析 Fire Rule 各個組成的子成份是否為字串、數字、判斷符或括符。而

Class Expression 內的 parse( ) method，將藉由其分析，將 Fire Rule 拆解成最小單位：
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Simple Expression，再判斷是否滿足條件。eval( ) method 會回傳一個布林值，當經過

判斷後確認觸發條件成立，則回傳 true。Class Token 則定義了字串、數字與各種判斷

符的對應。表 4-4 為 Fire Rule Parser 相關的函式整理。 

表 4- 4 Fire Rule Parser 函式整理 

函式 描述 

boolean eval( ) 觸發條件是否成立的判斷。在 Class 

SimpleExpression 內藉由簡單的條件式

判斷後回傳佈林值；Class Expression 內

會將各部份的判斷結果以 And 或 Or 計

算後回傳布林值。 

Expression parse(Kernel parent, 

Transition act, String d) 

被呼叫後，將產生一個 Lexical 物件處理

Fire Rule ， 並 且 呼 叫 parse(Kernel 

parent, Transition act, Lexical l)。 

Expression parse(Kernel parent, 

Transition act, Lexical l) 

剖析 Fire Rule。 

資料來源：本研究 
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4.4  Kernel 

  Kernel 部份以 Class Kernel 為主體，負責整個系統的資源管理與排程規劃，因此，

還需要其它的資料結構配合—Class ActionQueue 負責排程所需的兩種 Queue：Priority 

Queue 和 Runnable Queue，而搭配 Priority Queue 的資料結構將透過 Class Fheap 與

Class FheapNode。 

 

1*

1 1

1

1

 

圖 4- 9 Kernel 等類別關聯圖 

資料來源：本研究 

 

  Class Fheap 為實做 Fibonacci Heap，而 Class FheapNode 則定義了一個節點所需

要的資料結構。誠如第三章 3.4 所示，在系統的排程方面，以完成時間當作優先權的

依據，因此當 Transition 即將要執行時，會依序從小至大的放入 Runnable Queue，因

此需要透過 Extract-Min 的動作。而 Transition 從產生到執行的過程中，每一個時期都

有不同的狀態，待執行完畢時，可能會觸發其他 Transition，屆時必須做適當的處理，

具有相關功能之資料結構的效能也已於第三章 3.5 比較，因此不容贅述。 

  Class ActionQueue 提供了一些基本的功能來處理兩種不同的 Queue。insert( ) 

method，顧名思義就是將 Transition 置入 Queue 中，但是這裡必須作判斷，若欲插入

的 Transition 已經確定在 Priority Queue 或 Runnable Queue 中，則作 Decrease-Key 的

處理；若不在 Queue 內，則直接加入。 
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  ready( ) method 主要負責確認 Transition 是否可以將 Place 鎖定，deleteMin( ) 

method 將會用到此函式。deleteMin( ) method 是將最小的 Transition 從 Priority Queue

取出放入 Runnable Queue，在 Runnable Queue 內必須確保 Transition 已經可以鎖定

Place。 

  deQueue( ) method 說明了當所有的 Transition 已經鎖定資源，且 Thread 也取得

CPU 資源時，將依照 FIFO 的特性取出 Transition 並執行。若 Queue 為空時，且還有

Transition 等待進入，則 Thread 必須釋放 CPU 資源並等待。SetDrained( ) method 的目

的是透過改變 Variable drain 設定，當 drain 為 true 時，表示不會再有 Transitions 加入

Queue 中。 

  doneAction( ) method 會當 Transition 執行完畢時作相關的處理。首先必須將

Transition 所鎖定的資源釋放，接著檢查是否觸發其它反應？若觸發的反應不在 Queue

內，則將其置入。 

  Class Kernel 主要就是套過上述的資料結構與機制來管理資源與執行

Transitions，並且提供了一些函式如下所述。 SetTimeLimit( ) method 會對 Variable 

timeLimit 作設定，主要是提供使用者對系統模擬的時間做調整，使用者決定一個終

止時間，可避免不必要的計算資源的浪費。 

  addCron( ) method 提供了在實務上ㄧ些特殊的應用，例如某些 Transition 會在特

定的時間內做固定的觸發反應，是一種規律性的動作，因此，此函式提供了這樣的服

務。使用者可以設定該 Transition 的起始時間，包括多久觸發一次，以及觸發的次數，

在生化網路上，某些酵素可能會在某個固定時間點做訊號傳遞的工作；在藥物投試的

研究，也可以透過此觀察某個節點的測試變化。 

  registerTransition( ) method，因為 Kernel 負責整體的排程管理，因此必須對參與

此模擬的所有 Transitions 做註冊的動作。 

  getPlace( ) method 這裡採用了 overloading 的技術，分別定義了兩種不同的參數：

只透過 material 或透過 container 與 material 的組合。只透過參數 material 的 getPlace( ) 
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method，可以用在剖析 Fire Rule 時，在 Fire Rule 的表達式中找出相關的 place，並產

生對應的 place 物件；而透過 container 與 material 的組合可以用於 Transition 要設定

相關的 place 時，產生所需的 place 物件。 

  peekPlace( ) method 與 getPlace( ) method 相同，也採用了 overloading 的技術，但

是兩者最大的不同點是 peekPlace( ) method 不會產生任何的 place 物件。其可以透過

參數 id 或者是 透過 container 與 material 的組合找出對應的 place，在對 place 做初始

化的動作時，因為整個 place 已經存在，只需對其的初始值做設定，因此不需要再產

生新的 place 物件，故透過 peekPlace( ) method 可以查看該 place，並對其做設定。 

  getAllPlaces( ) method 會取得所有參與反應的 places，在 kernel 中存在一個

Hashtable，用來存放所有的 places，因此透過轉換存至一個一維陣列中，將可以取得

所以的 places。表 4-5 為 Kernel 相關的函式整理。 
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表 4- 5 Kernel 函式整理 

函式 描述 

void setTimeLimit(double lim) 使用者可以設定系統模擬的整體時間。 

void addCron(double start, double 

period, double times, Transition tran)

使用者可以依照需求對 Transition 做相關

設定，start 表示開始的時間；period 表示

觸發間隔；times 表示觸發次數；tran 表示

此 transition。因此該 transition 會在特定

的系統時間內檢查是否被觸發。 

void registerTransition(Transition t) transition 對 Kernel 做註冊。 

Place getPlace(String material) 此函式用於剖析 Fire Rule 時，可以“：”找

出所在的 Container 與 material 再透過

getPlace(String container, String material)

產生對應的 place 物件。 

Place getPlace(String container, String 

material) 

由 Container 與 material 產生對應的 place

物件。 

Place peekPlace(String id) 透過 id 查看此 place。 

Place peekPlace(String container, 

String material) 
透過 container 與 material 查看此 place。

Place[] getAllPlaces( ) 取得所有相關的 places。 

資料來源：本研究 
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4.5  系統佈署 

  本系統的環境架構如下：處理器為 Intel Pentium 4 CPU 3.20GHz、記憶體為

1.46GB、作業系統為 Microsoft Windows XP、資料庫為 Microsoft SQL Server 2005。 

  在環境佈署方面，如圖 4-10 所示，透過資料庫選取網路，以及環境因子與實際

數據作為假設，模擬之後的結果與實際情況做比較，進而修正系統與模型。 

 

 
圖 4- 10 系統佈署圖 

資料來源：本研究 
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4.6  模擬畫面與結果呈現 

  下圖分別為圖 4-11 為系統的啟動畫面、圖 4-12 為模擬畫面和圖 4-13 的結果呈

現；醣酵解作用之測試結果請見附錄Ａ。 

 

 
圖 4- 11 啟動畫面 

資料來源：本研究
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圖 4- 12 模擬畫面 

資料來源：本研究 

 

 

圖 4- 13 模擬結果 

資料來源：本研究 
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第五章 結論 

5.1  結論 

本研究欲開發一個具有泛用性的模擬平台，因此模擬策略的選擇將以具有泛用性

的工具為主，除了傳統模擬所使用的微分方程外，另一個為 Petri Nets。 

雖然可以藉由微分方程作為模擬的策略，但是往往會根據研究人員對現象觀察的

詮釋不同，而提出不同的模型。對於動輒數以萬計的網路節點結構而言，透過數學建

構具有相當大的困難，此人員不僅需要堅實的數學背景而且茲意地對網路新增或減少

節點時，數學方程式必須重新撰寫；而對於所需代入或估計的參數，收集的困難度更

不在話下，更別談及之後的計算推演，工程之浩大可見一斑。 

因此，本研究採用了 Petri Nets，作為主要的建模用語，相較於其他具有圖形表

達能力的模型，此工具不僅具有數學驗證模型正確性的能力，同時更可以表達網路的

動態情形。 

Low level Petri Nets 雖然具有圖形化，可以表現出系統整體的動態情形，也具有

驗證模型正確性的能力，但是因為 Petri Nets 本身具有一些缺陷，例如必須事先定義

好 Arc 方向，且 Arc 為靜態連結，換言之，使用者必須先將整個網路事先定義完備，

才能開始模擬；在 Transition 方面，不但只有一種運作機制，而且僅限於離散型別的

Token 轉置；至於在現實世界中常會面臨的同步問題，Low level Petri Nets 也是無從

解釋。 

  其他研究希望藉由 High level Petri Nets 的改良機制，來處理上述問題，仍屬於

治標不治本的方法，因為問題的根源在於 Transition 的語意只有一種，使得上述問題

皆無法解決，故本研究從問題的根源，修正了 Transition 的運作機制，導入了物件導

向的概念，讓使用者可以依據需求而定義不同的 Transitions，表 5-1 為與其他 Petri Nets

之比較。 
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表 5- 1 與其他 Petri Nets 之比較 

 
Timed 

Petri Nets 
Stochastic 
Petri Nets 

Coloured 
Petri Nets 

Hybrid 
Petri Nets 

Ours 

 問題：Transition 可以改變其運作機制 
     ● 
 生化網路現象的模擬 

Place 同時觸

發

Transitions 

 
◎ ◎  ● 

逆反應的處

理 
 

 ◎  ● 

消耗連續型

別的 Token 
 

 ◎ ◎ ● 

Arc 為動態連

結 
 

   ● 

註：◎表示雖然針對部份問題解決，但結果仍不符合實際現象 

●表示可以完全解決 

資料來源：本研究之整理 
 

  因此，使用者可以透過 Java 的繼承，自由延伸其塑模方式；傳統的 Petri Nets 必

須事先定義 Arc 的關聯與方向性，才能開始模擬，本研究透過動態 Arc 與資料庫的

配合，相較於其它模擬策略，將可以快速建立模擬環境；最後是透過 Java 的技術支

援核心硬體，將可以大幅縮短模擬時間。 
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5.2 未來研究方向 

1. 應於生化網路之研究 

  在生化網路的研究上，期望可以擴大網路的模擬。這裡將分為水平面與垂直面： 

 水平面－ 

針對每一個領域的網路(如代謝網路、訊號傳導網路、基因調控網路、蛋白質交互作

用網路等)做定性與定量的模擬與分析。 

 垂直面－ 

期望能將各種不同領域的網路所結合，由上而下的一連串地全面性模擬。除此之外，

可以針對實驗的需求而實做更多不同的 Transitions，表達不同的反應計算模型。 

 

2. 其他領域之應用 

  應用 Petri Nets 所建構的模擬環境為一種網路形式，因此可以將本研究延伸至一

般網際網路的通訊協定做探討。是否可以藉由修改 Transition 的機制，實做不同的通

訊協定，以及收集各種資料來源，如 web、ftp、telnet…等，來模擬整個網路環境，

進而針對結果做分析與探討。 
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附錄 A 醣酵解作用 

1. 本測試醣酵解作用又稱為EMP(Embden-Meyerhof-Parnas pathway)，為生物體內主

要供給能量來源之一，其主要淨反應式如下： 

Glucose + 2NAD+ + 2ADP + 2Pi  2pyruvate +2NADH + 2H+ + 2ATP + 2H2O 

 

2. 以Petri Nets建構醣酵解作用之模型： 
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3. 各反應物模擬結果如下： 
▓ Glucose 

 
 
▓ NAD+ 

 

 

▓ ADP 
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▓ Pi 

 

 

▓ pyruvate 

 

 
▓ NADH 
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▓ H+ 

 

 

▓ ATP 

 
 
▓ H2O 

 


