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Einleitung

1. Einleitung

Die Bioinformatik, eine interdisziplinire Wissenschaft, setzt seit einigen Jahrzenten
computer- und Algorithmus-gestiitzte Methoden ein, um Probleme in den biologischen
Wissenschaften zu 16sen. Historisch gesehen hat die Bioinformatik bereits wesentliche
Beitrdge zur modernen Biologie und Medizin geleistet. Angesichts der zahlreichen
Herausforderungen die innerhalb der Biologie emergieren, nutzt die Bioinformatik eine
grole Varianz an Rechenwerkzeugen zur Bewiltigung dieser. Mit steigender
Komplexitit der zu losenden Aufgaben aus immer spezifischeren biologischen
Fachbereichen haben sich im Laufe der Zeit mehrere spezialisierte Bereiche der
Bioinformatik entwickelt. Ein aufsteigendes Beispiel hierfiir ist der Fachbereich der
molekularen Bioinformatik. Dieser Bereich umfasst Themen wie molekulare
Algorithmen, durch welche die technischen Prinzipien von Computern in chemischen
Modellen abbilden werden.

Durch die Anwendung molekularer Algorithmen wund computergestiitzter
Analysemethoden konnten beispielsweise neue Therapien und Diagnosetools in der
Medizin entwickelt werden. Diese Ansédtze haben insbesondere in der Krebsforschung
und bei der Entwicklung personalisierter Behandlungsstrategien zu neuen Erkenntnissen
gefiihrt. Insgesamt zeigt die Entwicklung der Bioinformatik, wie entscheidend die
Integration von Computerwissenschaften in die Biowissenschaften ist. Sie bietet
innovative Losungen fiir komplexe biologische Probleme und treibt die

wissenschaftliche Forschung kontinuierlich voran. !

Das Fachgebiet der molekularen Algorithmen versucht chemische Modelle zu nutzen,
um verschiedene technische Konzepte von Computern darzustellen. Ein entscheidender
Beweggrund ist die Uberlegenheit die biologischer Systeme gegeniiber konventioneller
Rechentechnik bieten. Dies soll als Grundlage dienen, um mittels dieser Hausarbeit
einen deterministischen, endlichen Automaten als chemischen Digitalcomputer zu

implementieren. 2

1.1. Aufgabenstellung

Die Aufgabe dieser Projektarbeit besteht grundlegend darin, erfolgreich einen
Frequenzteiler als Chemisches Digitalcomputermodell in der chemischen
Simulationssoftware COPASI zu implementieren und mit Hilfe dieser Implementierung
einen 2:1, 3:1, und 4:1 Frequenzteiler zu simulieren. Ein anndhernd rechteckiges
Taktsignal soll dem Frequenzteiler als Eingabe dienen, wobei dieser dieses eine
Eingabesignal in drei individuelle ebenfalls anndhernd rechteckige Ausgabesignale
umwandeln soll. Jedes der drei Ausgabesignale reprdsentiert eine entsprechende

T (Wikipedia - Bioinformatik, 2024)
2 (Hinze, Computer der Natur, 2013)



Einleitung

Frequenzteilung des Eingabetaktsignales, wobei je nach Frequenzteiler der logische
Wert des Ausgabesignales aller zwei, drei, oder vier Taktflanken zwischen 0 und 1
wechselt. Zur Verdeutlichung der zu realisierenden Ausgabesignale dient Abbildung 1.

Takt (input)

2 oy

3:1 (output)

4.1 (outpui)

.

=t

Abbildung 1. Visuelle Repréasentation des Eingabesignales, sowie der drei Ausgabesignale der jeweiligen zu

konstruierenden Frequenzteiler. Quelle: Vorlesung: Molekulare Algorithmen - SS 2024; Dr. Thomas Hinze.
Fir die erfolgreiche Umsetzung der Frequenzteiler wird fiir jeden dieser eine
entsprechende logische Frequenzteiler-Gatter-Schaltung konstruiert, welche dann
jeweils in ein chemisches Digitalcomputermodell iiberfiihrt wird, und als chemisches
Modell in COPASI implementiert wird. AbschlieBend wird eine Simulationsstudie
durchgefiihrt, bei welcher iiber mind. 30 Eingabetakte hinweg die Funktionsfahigkeit
der jeweiligen chemischen Modelle demonstriert werden soll. Im bevorstehenden
Kapitel folgt eine detaillierte Ausfiihrung zu dem Prozess der Konstruktion der
bendtigten Schaltkreise.

2. Konstruktion der Gatterschaltungen

2.0. Voruberlegungen

Fiir jeweils jeden der drei Frequenzteiler wird grundlegend eine individuelle logische
Gatterschaltung benétigt, welche sich dennoch zu einem gewissen Grade mit den
Schaltungen der anderen Teiler gleichen konnen bzw. iiberschneiden diirfen, wenn
dadurch die insgesamte Komplexitit und GroBe aller Gatterschaltungen auf ein
effizientes Minimum gebracht werden. Eine genauere Erkldrung fiir diese
Herangehensweise und den daraus folgenden Implikationen folgt spéter im Kapitel.

Einer der ersten Schritte fiir die erfolgreiche Umsetzung der Frequenzteiler als logische
Gatterschaltung, ist die konkrete Ausformulierung des umzusetzenden Konzeptes.
Anders formuliert, der erste Schritt besteht aus der Planung der logischen Schaltung,
also welche Komponenten in der Schaltung enthalten sein sollen, und welche Inputs und

2
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Outputs in die Schaltung rein- und/oder rausflieBen. Sobald Komponenten, Inputs,
Outputs, und Struktur der Schaltung definiert wurden, wird fiir jede Schaltkomponente,
bei der es notwendig ist, eine boolesche Schaltfunktion erstellt, die als Vorlage fiir die
Anordnung und Nutzung der einzelnen Logikkomponente dienen wird. Die Erstellung
dieser Schaltfunktionen erfolgt in dieser Arbeit mittels Karnaugh Maps, welche in einem
spateren Abschnitt ebenfalls genauer beleuchtet werden. Grundlegend helfen diese dabei
die effizienteste Gatterschaltung fiir mehrere zusammenhédngende Zustandsabhéngige
Inputs und Outputs zu konstruieren. Dies ist ein essenzieller Schritt, da fiir die spétere
Umsetzung der Schaltung in COPASI ein maximal effizienter und optimaler Schaltkreis
bendtigt wird. Andernfalls steigt die Quantitit der einzelnen chemischen Spezien und
deren korrelierenden Reaktionen in das unermessliche bei dem Versuch einen unnétig
komplexen Schaltkreis in ein chemisches Reaktionsnetzwerk umzusetzen.

2.1. Bestandteile unserer Gatterschaltungen

In diesem Unter Kapitel wollen wir uns auf die konkrete Ausformulierung der
bendtigten Inputs, Outputs, und Schaltungskomponenten unserer Frequenzteiler, sowie
deren Umsetzung mittels Zustandsiibergangstabellen, Booleschen Schaltfunktionen und
Karnaugh Maps fokussieren.

Um einen Frequenzteiler zu realisieren, welcher ein eingehendes Taktsignal in ein
entweder um zwei, drei, oder vier Takte verzogertes Ausgabetaktsignal umwandelt,
haben wir uns dafiir entschieden den Ansatz eines internen RAM-Speichers zu wihlen.
Dieser soll in der Lage sein 3-Bit an Information und somit insgesamt bis zu acht

Initial 3-Bit Input

[0 00]
Signalumwandlung fiir Signalumwandlung fiir
Output Frequenzteiler Zustandsinderung

|

Output — verzogerte Frequenzsignale

B

3-Bit RAM-Speicher

Abbildung 2. Verallgemeinerter schematischer Aufbau der logischen Gatterschaltung fir die Frequenzteiler.

-~

Taktsignal
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Zustinde kurzzeitig zu speichern. Damit ist es mdglich mit jeder Anderung des
Taktsignales innerhalb unserer Schaltung zwischen diesen acht Zustanden zu wechseln,
oder anders formuliert, es ist uns moglich von 0 bis 8 zu zdhlen. Um einen 3-Bit RAM-
Speicher in eine Schaltung zu realisieren, benétigt die Schaltung drei Inputs, welche sich
mit Wechsel des Taktsignales ebenfalls d&ndern, damit der RAM-Speicher parallel von 0
bis 8 hochzihlt. Die fiir den RAM-Speicher notwendigen drei 1-Bit Speicherelemente
werden mittels RS-Flip-Flop Schaltkomponenten umgesetzt. Fiir jedes dieser drei
Speicherelemente ist die Konstruktion einer Gatterschaltung notwendig, welche je nach
Zustianden der drei Inputs einen bestimmten Output liefert, welcher daraufhin in dem
Speicherelement zwischengelagert wird.

Der Taktgenerator wird nach dem Vorbild aus der Vorlesung Molekulare Algorithmen
von Dr. Hinze, welche zu gro3en Teilen auf seinem Buch ,,Computer der Natur* basiert,
implementiert.

AbschlieBend werden noch Output-Komponenten konstruiert, welche je nach
Kombination der drei Inputs das zu erzielende verzdgerte 2:1, 3:1, oder 4:1 Signal
ausgeben sollen.

Zum besseren Verstidndnis der gesamten Schaltungen und ihrer Komponenten ist in
Abbildung 2 ein allgemeiner schematischer Aufbau der Schaltungen vorzufinden,
welcher die Funktionsweise hervorheben soll.

2.1.1. Gatterschaltung fur 2:1 und 4:1 Frequenzteiler

Die Konstruktion der Gatterschaltung fiir die beiden Frequenzteiler 2:1 und 4:1 bietet
den enormen Vorteil, dass fiir beide dieser Frequenzteiler die gleiche Gatterschaltung
verwendet werden kann und sich ausschlieBlich die Schaltungskomponenten
unterscheiden, welche die Input Signale in den jeweiligen 2:1 und 4:1 Taktoutput
umwandeln. Der Grund dafiir liegt in der Natur der beiden Zahlen 2 und 4. Da 2 ein
Teiler von 4 ist, lasst sich diese mit der 2 ohne Rest teilen. Betrachten wir nun dieses
Verhiltnis in Bezug auf die Schaltung. Die ersten vier Zustdnde bzw. die ersten vier
Taktinderungen wiirden bei dem Teiler 4:1 zu einem Output von 0 fiihren.
Dementsprechend wiirden die darauffolgenden vier Zustinde zu einem Output von 1
filhren, und damit der Frequenzteiler 4:1 innerhalb eines Durchlaufes der 8 Zustinde
genau einmal ein Zyklus seines Taktsignales ausgeben. Der Frequenzteiler 2:1 benotigt
nur die Hélfte an Zustinden, um insgesamt genau einmal einen Zyklus seines
Taktsignales zu durchlaufen. Demnach wiirde dieser zwei Zyklen durchlaufen, wihrend
der 4:1 Teiler einen durchlduft. AbschlieBend wiirden beide Teiler nach dem Reset auf
den Ausgangzustand, welcher nach der achten Zustandsdnderung durchgefiihrt wird,
wieder bei ihrem Ausgangszustand, also ihr initialer Output von 0, beginnen.

Diese Form der Synchronisierung existiert nicht zwischen dem Frequenzteiler 3:1 und
2:1 wund/oder 4:1. Ein Zyklus des 3:1 Teilers benétigt insgesamt sechs
4
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Zustandsdanderungen und wiirde demnach, folgend auf den sechsten Zustand, auf seinen
Ausgangszustand zuriicksetzten miissen. Wiirde man nun versuchen die gleichen
Schaltelemente fiir alle drei Frequenzteiler oder eine Kombination aus dem 3:1 und 2:1
und/oder 4:1 Teiler zu verwenden, dann wiirde diese asynchron sein. Dies wiirde zur
Folge haben, dass die Gatterschaltung fiir eine der beiden Teiler Gruppen nicht
ordentlich schaltet. Somit betrachten wir als erstes die Konstruktion der gemeinsamen
Gatterschaltung fiir die Frequenzteiler 2:1 und 4:1 und die des Frequenzteilers 3:1
darauffolgend im Einzelnem.

Um die moglichst effizienteste Schaltung fiir die Teiler aufzustellen, wird als erstes eine
Zustandsiibergangstabelle aufgestellt. Diese enthélt als Zeilen die verschiedenen
Zustinde, zwischen denen gewechselt wird, und als Spalten die unterschiedlichen Inputs
und Outputs, welche sich in Zusammenhang der Anderung der Zustinde ebenfalls
andern. Fiir die erste Schaltung enthélt diese Tabelle 8 Zusténde als Zeilen, die drei Input
Channels b1, b2, und b3, die drei Bit-Signal Umwandlungselemente b'1, b'2, und b'3
(diese erhalten jeweils das Input Signal aller drei Input Channels des aktuellen
Zustandes und wandeln dieses in das Input Signal fiir den neuen Zustand um), und das
Output Signal fiir den jeweiligen Frequenzteiler. (Tabelle 1)

Zahlwert b1 b2 b3 b'1 b2 b'3 2:1 4:1
1 0 0 0 0 0 1 0 0
2 0 0 1 0 1 1 0 0
3 0 1 1 0 1 0 1 0
4 0 1 0 1 1 0 1 0
5 1 1 0 1 1 1 0 1
6 1 1 1 1 0 1 0 1
7 1 0 1 1 0 0 1 1
8 1 0 0 0 0 0 1 1

Tabelle 1. Zustandsubergangstabelle fur die Frequenzteiler 2:1 und 4:1. Dargestellt sind die Binérreprésentation der
Zustandsubergénge fiur die jeweiligen Input Bits b1, b2, und b3, die Output Bits der Bit-Signal
Umwandlungskomponenten b'1, b'2, und b'3, und der Output Bits der zwei Frequenzteiler 2:1 und 4:1. Alle Input und
Output Bits werden (ber einen Zyklus von 8 Zustandsdnderungen dargestellt. Verwendung eines 3-Bit-Gray-Code,
welcher je Zustandsédnderung nur jeweils 1 Bit &ndert.

Ein wichtiges Detail bei der Aufstellung der Zustandsiibergangstabelle ist die
Verwendung des Bit-Gray-Codes, welcher dafiir sorgt, dass sich betrachtet auf die Bit-
Kombination der drei Input Channels jeweils nur 1 Bit je Zustandsiibergang éndert.
Diese Herangehensweise ist eine Voraussetzung fiir die darauffolgende Nutzung der
Zustandsiibergangstabelle fiir Karnaugh Maps. Nutzt man den Bit-Gray-Code nicht,
dann resultieren die darauf autbauenden Karnaugh Maps auch nicht in den effizientesten
Logikschaltungen. Die aufgestellten Karnaugh Maps fiir die drei Bit-Signal
Umwandlungskomponenten und die Output Komponenten der 2:1 und 4:1 Teiler sind

in Abbildung 3 dargestellt.
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b'l b2 b'3
b2b3 b2b3 b263
b1 00 01 11 10 b1 0 ol 11 10 b1 0 ol 11 10
ol o 0 0 m o o |C1 1) m o|C1 D/ 0
tloo (o 1) U 1] o 0 0 U 1] o o |1 1)
DNF: (b1b3) v (b2b3) DNF: (B1b3) v (b2B3) DNF: (b1b2) v (b1b2)
2:1 4:1
b2b3 b2b3
b1 00 ol 11 10 b1 00 o0l 11 10
ol o | o (1 1) ol 0 | o | 0o | o
@ 1) o 0 @ 1 1 1)
DNF:(B1b2) v (b152) DNF:b1

Abbildung 3. Karnaugh Maps fir die Bit-Signal Umwandlungskomponenten b'l, b'2, und b'3, sowie die Output
Komponenten fir die Frequenzteiler 2:1 und 4:1. Eine einzelne Karnaugh Map reprasentiert eine alternative
Schreibweise zu der Zustandsiibergangstabelle, welche die jeweilig gewiinschten Outputs zu jeder moglichen
Kombination an Inputs der Input Channels wiedergibt. Durch Gruppierung (rote Umrandung) der high voltage Outputs
(Binar 1) lassen sich boolesche Schaltfunktionen aufstellen, welche die effizienteste logische Schaltung fur die
Kombination aus den jeweiligen Inputs mit dem bestimmten Output widerspiegelt.

Sobald die Karnaugh Maps fiir alle in der Schaltung enthaltenden Komponenten
aufgestellt wurden, liest man aus diesen die booleschen Schaltfunktionen ab. Diese
geben Auskunft, welche Logik Gatter die verschiedenen Inputs miteinander kombiniert
werden miissen, damit man die gewiinschten Outputs erhilt. Die jeweiligen booleschen
Schaltfunktionen fiir die Frequenzteiler 2:1 und 4:1 sind iibersichtlich in Tabelle 2

vorzufinden.

Schaltkreiskomponente Boolesche Schaltfunktion
b'1 (b1b2) v (b1b3) V (b2Db3)
b'2 (b1b3) Vv (b1b2) V (b2b3)
b'3 (b1b2) Vv (b1b2)
Out_2:1 (b1b2) Vv (b1b2)
Out_4:1 b1

Tabelle 2. Konstruierte Schaltkreiskomponenten und boolesche Schaltfunktionen fir die Frequenzteiler 2:1 und 4:1.
Die booleschen Schaltfunktionen sind aus den Karnaugh Maps aus Abbildung 3 abgeleitet.

Die aus den booleschen Schaltfunktionen abgeleitete vollstindige Logik
Gatterschaltung fiir die Frequenzteiler 2:1 und 4:1 ist der Abbildung 5 zu entnehmen. 3

2.1.2. Gatterschaltung fur 3:1 Frequenzteiler

Die Konstruktion der Gatterschaltung fiir den Frequenzteiler 3:1 folgt dem gleichen
Prinzip wie die fiir die vorherigen 2:1 und 4:1 Teiler. Als erstes wird die
Zustandsiibergangstabelle aufgestellt. (Tabelle 3) Diese enthilt nur 6 verschiedene
Zustinde, da ein Zyklus des 3:1 Teilers nach dem sechsten Zustand in seinen
Ausgangszustand zuriickgeht.

3 (ALL ABOUT CIRCUITS, 2024)
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AnschlieBend auf die Erstellung der Zustandsiibergangstabelle werden erneut fiir alle
noch zu konstruierenden Komponenten die Karnaugh Maps aufgestellt (Abbildung 4),
aus denen dann die booleschen Schaltfunktionen abgelesen werden. (Tabelle 4)

Die aus den booleschen Schaltfunktionen abgeleitete vollstindige Logik
Gatterschaltung fiir den Frequenzteiler 3:1 ist der Abbildung 6 zu entnehmen.

Zahlwert b1 b2 b3 b'1 b'2 b'3 3:1
1 0 0 0 0 0 1 0
2 0 0 1 0 1 1 0
3 0 1 1 0 1 0 0
4 0 1 0 1 1 0 1
5 1 1 0 1 1 1 1
6 1 1 1 0 0 0 1

Tabelle 3. Zustandslbergangstabelle fir den Frequenzteiler 3:1. Dargestellt sind die Bindrreprasentation der
Zustandsubergénge fur die jeweiligen Input Bits b1, b2, und b3, die Output Bits der Bit-Signal
Umwandlungskomponenten b'1, b'2, und b'3, und der Output Bits der zwei Frequenzteiler 2:1 und 4:1. Alle Input und
Output Bits werden lber einen Zyklus von 8 Zustandsénderungen dargestellt. Verwendung eines 3-Bit-Gray-Code,
welcher je Zustandsdnderung nur jeweils 1 Bit &ndert.

b'l b2
b2b3 b2b3
b1 00 o1 1l 10 b1 00 o1 11 10

oooom 00(11)m
Tyl T W

DNF: (b2b3) DNF: (b1b3) v (b2b3)

b'3 3:1

b2b3 b2b3

b1 00 01 11 10 b1 00 01 11 10
ofC [ 1) o | o of o | o | o [[1)
IR I CN1V)
DNEF:(b1b2) v (b1b2b3) DNF:(b1b2) v (b253)

Abbildung 4. Karnaugh Maps fir die Bit-Signal Umwandlungskomponenten b'1,
b'2, und b'3, sowie die Output Komponente fiir den Frequenzteiler 3:1.

Schaltkreiskomponente Boolesche Schaltfunktion
b'1 (b2b3)
b'2 (b1b3) Vv (b2b3)
b'3 (b1b2) V (b1b2b3)
Out_3:1 (b1b2) Vv (b2b3)

Tabelle 4. Konstruierte Schaltkreiskomponenten und dazugehérige boolesche Schaltfunktionen fir den Frequenzteiler
3:1. Die booleschen Schaltfunktionen sind aus den Karnaugh Maps aus Abbildung 4 abgeleitet.
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Abbildung 5. Vollstéandige logische Gatterschaltung flir die Frequenzteiler 2:1 und 4:1.
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3. COPASI Implementierung

3.1. Allgemeines Setup des chemischen Digitalcomputers innerhalb
der COPASI Umgebung

Nachdem die logischen Gatterschaltungen fiir alle Frequenzteiler aufgestellt wurden,
folgt darauthin die Umsetzung dieser Schaltpline in chemische Digitalcomputer. Fiir
diese Umsetzung wird die Software COPASI verwendet. Die einzelnen Modelle der
Frequenzteiler  arbeiten innerhalb  dieser  Software  ausschlieBlich  {ber
Massenwirkungskinetik. Somit ist der Fluss, welcher zwischen den verschiedenen
Reaktionen flieit, direkt proportional zu der Anzahl der dazugehdrigen
Substratmolekiile.

Die jeweiligen Einheiten konnen vernachlassigt werden, da diese fiir die Funktionsweise
des Systems keine Rolle spielen. Deshalb werden im Folgendem die Einheiten der
angegebenen Konzentrationen ignoriert und weggelassen.

Fir die vollstindige Implementierung unserer logischen Schaltungspldne als
chemischen Digitalcomputer, miissen die einzelnen Schalungskomponenten in ein
chemisches Aquivalent umgewandelt werden. Dies erzielen wir mit der Nutzung von
chemischen Spezien, welche repriasentativ flir die einzelnen Inputs und Outputs stehen,
die innerhalb unserer Schaltungen existieren. Es werden insgesamt zwei Spezien fiir
jeweils jeden Input und jeden Output bendtigt, da eine Spezies genau einen logischen
Wert widerspiegeln soll. Dabei soll sich die Konzentration jeder dieser Spezien immer
zwischen einem Wert von 0 und 1 bewegen. Gekennzeichnet werden die Spezien durch
den auschlaggebenden Namen der Schaltungskomponenten, von welcher sie abstammen
und einem Suffix, entweder T (True) oder F (False). Somit wird beispielsweise das Input
Bit b1 durch die zwei Spezien b1T und b1F repriasentiert. Dabei fungiert die Spezies
b1T als logischer Wert 1 und die Spezies b1F als logischer Wert 0. Welchen logischen
Wert das Input Bit bl zu einem gegebenen Zeitpunkt hat, wird dadurch bestimmt,
welche der beiden Spezien eine Konzentration von anndhernd 1 und 0 hat. Wichtig ist
dabei, dass die Implementierung so umgesetzt wurde, dass nur eine der beiden Spezien
zu einem gegebenen Zeitpunkt eine Konzentration von anndhernd 1 haben kann und
niemals beide.

3.2 Detaillierte Implementierung der Schaltplane

Die Initialen Konzentrationen vieler Spezien werden ebenfalls auf entweder 0 oder 1

gesetzt. Bis auf wenige Ausnahmen werden fiir so gut wie alle Schaltungskomponenten

deren False Spezies auf 1 und deren True Spezies auf 0 gesetzt. Somit sind

beispielsweise die initialen Konzentrationen fiir die drei Input Bits b1b2b3 = 000

jeweils wie folgt: biT = 0 und b;F = 1. Grundlegend werden alle Spezien so initialisiert,
10
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dass sie den logischen Werten entsprechen, welche diese dquivalent im Schaltplan im
Zustand b1b2b3 = 000 und Taktgeber = 0 annehmen wiirden. Die Funktionsweise der
Output Spezien fiir die jeweiligen Frequenzteiler verhilt sich dhnlich in dem Sinne, dass
die Spezien reprisentativ fiir die logischen Werte 1 eine Konzentration von anndhernd
1 haben, wenn das ausgegebene verzogerte Taktsignal dieses Frequenzteilers gleich
logisch 1 sein soll.

Das implementierte COPASI Netzwerk kann in verschiedene funktionelle Bereiche
zerlegt werden. Das bindre Eingabesignal (Taktsignal C) wird mit den Kompartimenten
,Level 0%, ,,Level 1%, ,,Level 2° und ,,Level 3* simuliert. Diese bauen entsprechend ihrer
aufsteigenden Nummerierung aufeinander auf und sorgen fiir eine Signalkaskade. Diese
Signalkaskade soll in Form eines eine stetige oszillierende Reaktion simulieren und uns
als Taktgenerator innerhalb unseres chemischen Digitalcomputers dienen.

Das zweite Kompartiment ,,Memory* umfasst alle chemischen Spezien, die fiir
Konstruktion unserer 6 Flipflop-Schaltungen benétigt werden. Diese speichern
insgesamt 6 Bits (b1-b6), welche es dem chemischen Digitalcomputer erlauben den
Rhythmus des Eingabesignals zu verfolgen und entsprechend mittels der verzogerten
Ausgabesignale zu reagieren.

Der mit Abstand grofite Bereich ist die ,,Main Reaction®. Bestandteile dieses
Kompartiments erfiillen die Aufgabe die bindren Eingabesignale b1l bis b6 in das
jeweilige Bindrmuster des nédchstfolgenden Zustandes umzuwandeln. Insgesamt
existieren sechs Cluster an Gattern, namentlich b'1 bis b'6 (Abbildung 5, 6), die jeweils
drei Input Bits annehmen und ein einzelnes Ausgabesignal ausgeben, welches dann an
einen 1 Bit RAM-Speichermodul weitergegeben wird.

Fiir jeden Frequenzteiler wurde eine Ausgabespezies erstellt, wobei die Spezies O3T
die Ausgabe des normalen Taktsignales widerspeigelt. Fiir den Frequenzteiler 2:1 wird
R28T als Ausgabespezies verwendet. Der Frequenzteiler 3:1 nutzt die Spezies R40T.
Und fiir den Teiler 4:1 war es moglich die Spezies b1T wieder zu verwenden, da diese
iber alle acht Zustdnde hinweg das gleiche Bindrmuster ausweist wie der zu erzielende
Output des Frequenzteilers 4:1 (Tabelle 1).

AbschlieBlend ldsst sich beziiglich der Implementierung noch hinzufiigen, dass bei der
Umsetzung der logischen Gatter jeweils vier chemische Reaktionen je Gatter erstellt
wurde, welche die jeweiligen Kombinationen der beiden Inputs widerspiegeln, und
jeweils zwei autokatalytische Reaktionen je Gatter erstellt wurden, welche die
Konzentrationsverdnderungen beschleunigen sollen und verhindern sollen, dass ein
Gatter ausstirbt.
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Simulation und Resultate

4. Simulation und Resultate

Die vollzogenen Simulationen fanden iiber eine Dauer von 2000 Sekunden statt und
erzeugten in einem Messpausen-Intervall von 0.05 Sekunden jeweils 40000 Messungen.

(& COPASI Plot: Concentrations Output Signal 2:1, 3:1, 41 — O X
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Abbildung 7. Simulation des 2:1 Frequenzteiler Outputs. Der Output der Frequenzteilers ist als blauer Kurvenverlauf

abgebildet. Der Output des Taktsignales ist als roter Kurvenverlauf abgebildet.
Abbildung 7 zeigt den Ausgabe Plot flir die Simulation des 2:1 Frequenzteilers. Wie
erwartet oszilliert das Ausgabesignal des Teilers mit 2:1-facher Verzégerung verglichen
mit dem Taktsignal. Somit deutet das zu sehende Ergebnis der Simulation auf eine
fehlerfreie  Funktionsweise der beteiligten Schaltungselementen und den
korrespondierenden chemischen Spezien hin. Gut zu erkennen sind die fast rechteckigen
Schwingungen der einzelnen Frequenzen. Dahingehend kann man annehmen, dass die
Implementierung dieses Frequenzteiler erfolgreich war. Anmerken muss man dennoch,
dass innerhalb des Ausgabesignales Artefakte zu vermerken sind, auch wenn diese von
kleiner Auspragung sind. Diese treten in rhythmischen Abstéinden, synchron zu dem
Ausgabesignal des 2:1 Teilers auf.

Das Ergebnis fiir die Simulation des 3:1 Frequenzteilers ist in Abbildung 8 einzusehen.
Ahnlich wie bei der vorherigen Simulation ist auch hier das Ausgabesignal der
verzogerten 3:1 Frequenz zum einen anndhernd rechteckig und zum anderen in einer
3:1-Verzogerung verglichen mit dem initialen Taktsignal. Demnach ldsst sich auch hier
von einer erfolgreichen Implementierung des Frequenzteilers ausgehen. Ebenfalls zu
erkennen sind hier erneut die bereits in Abbildung 7 erwdhnen Artefakte.
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(& COPASI Plot: Concentrations Output Signal 2:1, 3:1, 41 — O x
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Abbildung 8. Simulation des 3:1 Frequenzteiler Outputs. Der Output der Frequenzteilers ist als schwarzer
Kurvenverlauf abgebildet. Der Output des Taktsignales ist als roter Kurvenverlauf abgebildet.

Es ist ein klarer, verhiltnismiBig glatter Ubergang zwischen den bindren Phasen
erkennbar. Auch im Vergleich zum Originalsignal ist erkennbar, dass das Verhéltnis 4:1
erfolgreich erzeugt und gehalten wird (Abbildung 9). Wie auch schon bei beiden
Simulationen davor, ldsst sich hier eine erfolgreiche Implementierung interpretieren.

(& COPAS| Plot: Concentrations Cutput Signal 2:1, 3:1, 4:1 - O X
Eile View Window
Print SaveImage SawveDatsa Zoomout LogX Log¥  Show All Hide Al Deactivate  Close

Concentrations Output Signal 2:1, 3:1, 4:1

liﬂMﬂ AARER SRR SRR
-
E 11y 1 " L

0 500 1,000 1,500 2,000
5

= Taktsignal = Output2:1 = CQutput3:l I— Output 4:1

Abbildung 9. Simulation des 4:1 Frequenzteiler Output. Der Output der Frequenzteilers ist als tlirkiser Kurvenverlauf
abgebildet. Der Output des Taktsignales ist als roter Kurvenverlauf abgebildet.
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5. Fazit

Zusammenfassend konnten die durchgefiihrten Simulationen zeigen, dass die
Frequenzteiler 2:1, 3:1 und 4:1 entsprechend der Anforderungen funktionieren.

Des Weiteren konnte gezeigt werden, dass es mit dem erstellten Modell auch auf
molekularer Ebene moglich ist ein Signal zu erhalten, es zu strecken und auf messbare
Art und Weise wieder auszugeben.

Die Umsetzung ermoglicht es nun die Vorteile eines analogen, chemischen
Digitalcomputers auf das Problem anzuwenden und so die bestehenden Grenzen der
digitalen Verarbeitung zu iiberwinden. Somit wurde die Aufgabenstellung erfolgreich
umgesetzt, indem die drei Frequenzteiler problemlos als chemische Digitalcomputer in
COPASI implementiert wurden.

Auch ist denkbar, dass fiir jedes beliebige Verhéltnis Frequenzteiler erzeugt werden
konnen. Dies miisste jedoch zukiinftig in weiteren Versuchen bestétigt werden.
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