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. -h-fh # Po zastosowaniu odpowiedniej strategii
»uczenia”, nawet stosunkowo prosty uklad chemiczny moze wykonywac¢ nietrywialne

operacje. Komputery chemiczne staja sie coraz bardziej realne, udowadniaja naukowcy
z Instytutu Chemii Fizycznej PAN w Warszawie.

Wspdtczesne komputery do obliczen wykorzystuja sygnaty elektroniczne, czyli zjawiska fizyczne
zwiazane z przeptywem ladunkéw elektrycznych. Informacje mozna jednak przetwarza¢ wieloma
sposobami. Od pewnego czasu na $wiecie trwaja proby uzycia w tym celu sygnatéw chemicznych.
Powstajace uktady chemiczne realizuja na razie tylko najprostsze operacje logiczne.

W Instytucie Chemii Fizycznej Polskiej Akademii Nauk (IChF PAN) w Warszawie za pomoca
symulacji komputerowych wykazano, ze nawet nieskomplikowane i juz dzis tatwe do wykonania
zestawy kropel, w ktérych zachodza oscylujace reakcje chemiczne, moga przetwarza¢ informacje
w uzyteczny sposdéb, np. z duza doktadnoscia wykrywaé ksztalt okreslonego obiektu
trojwymiarowego lub poprawnie klasyfikowaé¢ komorki nowotworowe na tagodne i ztosliwe.

"Wiele prac prowadzonych obecnie w laboratoriach koncentruje sie woko6t budowy chemicznych
odpowiednikdéw standardowych bramek logicznych. My podeszliSmy do zagadnienia inaczej” - mowi
dr inz. Konrad Gizynski z IChF PAN. "Badamy uktady kilkunastu-kilkudziesieciu kropel, w ktérych
propaguja sie sygnaty chemiczne i kazdy traktujemy jako calos$¢, jako pewnego rodzaju siec
neuronowa. Okazuje sie, ze takie sieci, nawet bardzo proste, juz po kréotkim szkoleniu potrafig sobie
dobrze radzi¢ z dos¢ wyrafinowanymi zagadnieniami. Na przyktad nasz najnowszy uklad bez
wiekszego problemu wykrywa ksztatt sfery w zbiorze wspotrzednych przestrzennych x, y, z
wyjasnia.

Jak informuje IChF PAN w przestanym PAP komunikacie, uktady badane w Instytucie dziataja dzieki
reakcji Bietousowa-Zabotynskiego zachodzacej w poszczegélnych kroplach. Reakcja ta ma charakter
cykliczny: po zakonczeniu jednego cyklu w roztworze odtwarzaja sie reagenty niezbedne do
rozpoczecia cyklu kolejnego. Nim reakcja ustanie, kropla zazwyczaj wykonuje od kilkudziesieciu do
kilkuset oscylacji. Przebieg reakcji jest przy tym tatwy do zaobserwowania, poniewaz bedaca jej
katalizatorem ferroina zmienia swdj kolor w trakcie cyklu. W ptytkich naczyniach z cienka warstwa
roztworu efekt jest spektakularny: w cieczy pojawiaja sie rozchodzace sie na wszystkie strony
barwne pasy - fronty chemiczne. W kroplach fronty takze mozna zobaczy¢, jednak w praktyce o fazie
cyklu swiadczy po prostu kolor kropli: gdy cykl sie zaczyna, kropla gwattownie sie ,wzbudza”
i zmienia kolor na niebieski, po czym stopniowo powraca do stanu poczatkowego, w ktérym ma kolor
Czerwony.

"Podstawa dzialania naszych uktaddéw jest wzajemna komunikacja miedzy kroplami: gdy krople sie
stykaja, wtedy pobudzenia chemiczne moga sie przenosi¢ z kropli do kropli. Innymi stowy, jedna
kropla moze wzbudzac¢ reakcje w drugiej. Istotny przy tym jest fakt, ze kropli wzbudzonej nie mozna



od razu ponownie wzbudzi¢. Mowiac nieco kolokwialnie, przed kolejnym wzbudzeniem musi ona
chwile +odpoczac+, zeby potem wréci¢ do stanu pierwotnego” - ttumaczy dr Gizynski.

Aby uktad przetworzyt informacje - ttumacza specjalisci IChF PAN - trzeba ja do niego wprowadzic,
a po przetworzeniu odczyta¢. Wazna jest takze mozliwo$¢ kontrolowanego modyfikowania sposobu,
w jaki uktad przetwarza informacje. Do tych zadan badacze z IChF PAN uzywali Swiatta oraz
dodatkowego (poza ferroing) katalizatora: rutenu. Reakcja Bielousowa-Zabotynskiego katalizowana
rutenem ma bowiem wazna ceche: jest inhibitowana swiattem niebieskim, co oznacza, ze przy
intensywnym oswietleniu krople przestaja oscylowac¢. Zmieniajac oswietlenie konkretnej kropli
mozna wiec decydowaé, czy ma ona uczestniczy¢ w przetwarzaniu informacji czy nie, oraz wzbudzac
ja wedtug dowolnie dobranego wzorca. W przypadku kropel stuzacych do wprowadzania informacji,
dtuzszy czas oswietlania mozna wtedy interpretowac np. jako wieksza warto$¢ wprowadzanej
wspotrzednej przestrzennej.

"W symulacjach, w ktérych warszawscy naukowcy poszukiwali metod detekcji ksztattu sfery,
rozpatrywano sieci kwadratowe ztozone z 2x2, 3x3, 4x4 i 5x5 kropel. Aby odwzorowac rzeczywiste
tempo reakcji chemicznych przyjmowano, ze kropla w stanie wzbudzonym spedza jedna sekunde,
a do stanu, w ktérym moze by¢ pobudzona ponownie, powraca po dziesieciu sekundach" - czytamy
przestanym PAP komunikacie.

Przed rozpoczeciem procesu uczenia badacze musieli jeszcze stworzy¢ odpowiedni ,podrecznik”
z opisem sfery. W tym celu wygenerowano przypadkowy zestaw punktéow, ktéorym przypisano
wartos¢ 1, gdy dany punkt nalezal do sfery, albo wartos¢ 0, gdy punkt lezal poza nia. Tak
przygotowana baza danych stala sie podstawa procesu nauki, w ktérym kazda ze sktadowych punktu
(%, y, z) decydowata o czasie oSwietlenia innej kropli wejsciowe;j.

Aby wytrenowac uktad kropel pod katem wykrywania ksztattu sfery, badacze z IChF PAN uzyli
algorytmow ewolucyjnych. Proces uczenia zaczynat sie od losowego wygenerowania 30 wzorcow
oswietlenia uktadu, w ktérych pewne krople stuzyly do wprowadzania informacji, a pozostate
pozostawaly nieaktywne przez czas bedacy przedmiotem optymalizacji. Po przetworzeniu przez
uktad kropli caltej bazy danych sprawdzano, dla ktérej kropli ewolucja jest najlepiej skorelowana
z oczekiwanym wynikiem. Krople te traktowano jako wyjsciowa. Z tak otrzymanej pierwszej
generacji uktadow wybierano kilka najlepszych, ,namnazano” je wprowadzajac po drodze niewielkie
zmiany (,mutacje”) w sposobach oswietlenia i cykl nauki rozpoczynano od poczatku. Proces uczenia
kontynuowano przez 500 generacji.

"Najlepsze wyniki osiagnelis$my dla uktadu kropel 4x4. Wykazywal on najwieksza skutecznosc
w wykrywaniu ksztattu sfery, na poziomie 85 proc. Na dodatek nabywat te umiejetnos¢ najszybciej,
bo w ciggu zaledwie 150 generacji. Uktad 5x5 by¢ moze mogiby by¢ lepszy, ale zeby to sprawdzic,
proces uczenia nalezatoby wydtuzyé ponad 500 generacji” - mowi dr Gizynski.

Uktady kropel nie interpretuja naptywajacych danych, jedynie szukaja miedzy nimi korelacji
(,ksztattow”) podobnych do tej, w ktorej znajdowaniu je wytrenowano. Zamiast wspoirzednych
przestrzennych punktow z ksztatltem sfery mozna wiec do nich wprowadza¢ dane o innym znaczeniu,
np. powigzane z réoznymi cechami komdrek nowotworowych. Uktad mogiby wéwczas poszukiwac
»ksztaltu” danych odpowiadajacego np. nowotworom tagodnym badz ztosliwym.

"Rzeczywiscie, w jednej z naszych niedawnych publikacji, zrealizowanych we wspoétpracy z kolegami
z Uniwersytetu w Jenie, pokazaliSmy, ze uktad 5x5 kropel potrafil klasyfikowaé¢ komorki
nowotworowe z medycznej bazy danych CANCER z precyzja siegajaca 97 proc. Za pomoca
klasycznych komputeréw osiaga sie lepsze wyniki, niemniej sa tez na nich klasyfikatory dziatajace
mniej wydajnie. Zatem chemiczne przetwarzanie informacji, cho¢ wciaz mocno niedoskonate,



zaczyna oferowac coraz ciekawsze i bardziej uzyteczne mozliwosci” - podsumowuje dr Gizynski.
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