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Co je to umela chémia?

e molekuly: Cisla, abstraktné symboly, binarne retazce,
postupnosti znakov, lambda vyrazy, datové struktary,. ..

e reakcné pravidla: aritmetické operacie, spajanie retazcov,
lambda vypoéty, maticové operacie, Turingové stroje,. . .

e algoritmus: stochastické molekulové zrazky, diferencialne a
diferencné rovnice, symbolicka analyza rovnic,
metadynamika,zmiesany pristup



Aplikacie umelej chémie

¢ modelovanie: zlozité metabolické a reakéné siete,
molekularne principy vzniku zivota, paralelné vypocty,
ekologické systémy, socialne systémy
e spracovanie informacii:
1. skutoéné chemické vypocty: vypocty na baze DNA
2. umelé chemické vypocty: riadenie robota, automatické
dokazovanie viet, kontrola rastu umelych neurénovych sieti
e optimalizacia: rieSenie réznych kombinatorialnych aloh,
problém obchodného cestujiceho, evolucné algoritmy



Vlastnosti chemickych reakénych systémov

zalozené na prirodnej analdgii
nesekvencné

asynchrénne
decentralizované

odolné voci chybam
adaptabilné

zlozité

je tazké porozumiet a predpovedat ich spravanie



Hladanie maximalneho prvku mnoziny

mnozina molekal M = {1,2,...,1000}

populaciu molekal P € M tvori mnozina obsahujiuca 100
roznych molekial ndhodne vybratych z mnoziny M

reakéné pravidla si zadané predpismi:
XxX+y—x, akx>y

X+y—y, akx<y

dynamika je urcena algoritmom A:
1. ndhodne z P vyber dve molekuly x a y
2. nahrad ich va&Sou z nich
3. opakuj kroky 1. a 2. pokym neostane len jedna molekula
4. tato molekula predstavuje maximalny prvok mnoziny P



Tedria chemickej organizacie

navrhli ju Dittrich a Speroni di Fenizio

umoznuje teoreticky analyzovat a lepsie pochopit chemické
vypoctové systémy

kl'a€ovym pojmom tejto tedrie je pojem organizacie
organizacia je uzavretd a samoudrzujica mnozina
komponentov (molekal)

pomocou tohto konceptu mézeme zobrazit zlozitl reakénd siet
ako hierarchiu organizacii

pohyb v stavovom priestore vysvetluje ako presun medzi
organizaciami

opravnenost tohto konceptu sa opiera o vetu, ktora tvrdi, ze ak
je dana diferencialna rovnica popisujica dynamiku systému,
tak potom kazdy pevny bod tejto rovnice zodpoveda nejake;j
organizacii



Priklad

Mnozina molekdl je M = {a, b, ¢, d} a mnozina reakénych pravidiel

R pozostava zo siedmych reakcii.

(7labcd
a—2a
a+b — a+2b 2y - Elcd) (Jzkd
2 \{) (b —

d — 2d

7N N A 2/
d+c — a+2c \% QO 2
/ Ghd) (kb

a—10 = (<) B

b0 \[
0

c—0



Algoritmy na vypocet organizacii

metéda hrubej sily
konstruktivny pristup
pristup zalozeny na vektoroch reakénych rychlosti

heuristicky pristup



Chemické XOR

e mnozina molekal je Mxor ={a,A,b,B,c, C}

e mnozina reakénych pravidiel R je zlozena z dvoch druhov
pravidiel
Rxor = Lxor U Lxor

Lxor ={a+b—ca+B—-C,A+b— C,A+B—c}
DXOR:{3+A—>@,b—I—B—>®,C+C—>®}

e mozné zovseobecnit na lubovolnt Boolovu funkciu



Hladanie maximalnej nezavislej mnoziny vrcholov grafu
e mnozina molekdl je M = {s¥,s1 59 s3 ... ,s,?,,s,b}

e mnozina reakénych pravidiel R je zlozena z troch druhov
pravidiel

R_LNJR,-_LAJV,-UJ\/,-UD,-.
i=1 i=1
Vi sl — )
Ni={s! = sPl(v,vi) € E}
D; ={s?+ s} — 0}

e najvicsie organizacie predstavujo pozadované maximalne
nezavislé mnoziny vrcholov



Nahodna katalyticka reakéna siet

e mnozina molekadl je M ={1,2,...,n}

e mnozina reakénych pravidiel R zlozena z dvoch typov reakcii:
A+BH

DBELF



Nahodna katalyticka reakéna siet

nahodne vygenerovana reakéna siet z 10 molekal a 20 reakénych
pravidiel:

8+2-10 (10) 10—3+7 2)
8§—-5+3 (6) 9+1-10 (1)
7245 (9) 3+3-6 (10)
7—-5+2 (8) 9—-44+5 (9)
2 .1+1 (8) 74310 (10)
2 —-14+1 (1) 2 —-14+1 ()
4—-3+1 (7) 2—1+1 (10)
10—-9+1 (9) 9—-3+6 (3)
7146 (6) 4126 (3)
3414 (3) 8 -3+5 (10)






Dakujem za pozornost.



