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1 Einleitung

1.1 Chemische Analogcomputer

Chemische Reaktionssysteme kénnen modelhaft als rechnerische Systeme aufgefasst werden.
Dabei wird Information durch kontinuierliche Anderungen der Stoffkonzentrationen im Zeit-
verlauf kodiert. Somit kann das Verhalten des gesamten Systems als ein Berechnungsprozess
interpretiert werden.

Das betrachtete Reaktionssystem besitzt ein festgelegtes Volumen V. In diesem Reaktions-
raum sind die Teilchen gleichméBig verteilt, wodurch eine ideale Durchmischung angenommen
wird. Jedem beteiligten Stoff wird dabei ein definierter Bezeichner zugeordnet. Fiir jeden Stoff
ist eine Anfangskonzentration c definiert. Die Reaktionsgeschwindigkeit v beschreibt die Dy-
namik der chemischen Umsetzungen der Stoffe innerhalb des Systems.

Die Reaktionskinetik lésst sich als ein System von Differentialgleichungen formulieren. Die
Losung dieses Gleichungssystems liefert den zeitabhéngigen Verlauf der Stoffkonzentrationen
und damit eine konkrete Beschreibung des Systemverhaltens. Das System fithrt Berechnungen
durch, indem Stoffe miteinander reagieren; dadurch iibernehmen chemische Reaktionen die
Rolle von Rechenoperationen.

Im Rahmen dieses Projekts wird die im Folgenden beschriebene Problemstellung mit Hilfe von
Reaktionssystemen im Programm COPASI [1] modelliert. COPASI erméglicht die numerische
Losung der Reaktionskinetik und damit die Berechnung des Ergebniswertes.

1.2 Der Hund im Freibad und das Fermatsche Prinzip

Die Aufgabe "Hund im Freibad’ kann auch als anschauliche Analogie zum Verhalten von Licht
aufgefasst werden. Der Hund bewegt sich mit zwei unterschiedlichen Geschwindigkeiten: Er
lauft schneller an Land und schwimmt langsamer im Wasser. Um einen sich im Wasser befind-
lichen Ball in kiirzester Zeit zu erreichen, muss er den optimalen Absprungpunkt vom Land
wéahlen. Das spiegelt das Verhalten von Licht wider, das sich ebenfalls mit unterschiedlichen
Geschwindigkeiten in verschiedenen Medien bewegt.

In der Physik wird dieses Verhalten durch das Fermat’sche Prinzip der kleinsten Zeit be-
schrieben, das besagt, dass Licht zwischen zwei Punkten stets den Weg mit der geringsten
Gesamtzeit wihlt und nicht unbedingt den kiirzesten Weg nach Distanz. Wenn Licht von
einem Medium in ein anderes tibergeht (z. B. von Luft ins Wasser), fiithrt dieses Prinzip direkt
zum Snellius’schen Brechungsgesetz: ny - sin(61) = ng - sin(fz), wobei die Brechungsindizes
durch n; = ﬁ und ny = % gegeben sind, mit ¢ als Lichtgeschwindigkeit und vy, vo als
Lichtgeschwindigkeiten in den jeweiligen Medien [2].

Im Fall des Hundes im Freibad liegt die gleiche mathematische Struktur vor: Bezeichnet
vy die Geschwindigkeit an Land und ve im Wasser, sowie d; und do die entsprechenden
zuriickgelegten Strecken, so ergibt sich die Gesamtzeit T = f% + %.

Genau dieser Ausdruck wird auch beim Licht geméfl Fermat minimiert. Das Fermat’sche Prin-
zip ist nicht nur zentral in der Optik, sondern auch eines der frithesten Variationsprinzipien
der Physik. Es zeigt, wie die Natur oft Pfade wéhlt, die Zeit, Weg oder Energie optimieren.
Genau das konnen wir auch im Fallbeispiel des Hundes im Freibad betrachten.



2 Material und Methoden

2.1 Rechnung

Die Problembeschreibung lautet wie folgt: Ein Hund im Freibad will in kiirzestmoglicher Zeit
den Punkt P(a,b) im Wasser erreichen. Er startet im Koordinatenursprung P(0,0) und lduft
entlang der x-Achse am Beckenrand und springt am Punkt P(s,0) ins Wasser. Von dort aus
schwimmt er in gerader Linie zum Ziel. Seine Geschwindigkeit v ist an Land um den Faktor
¢ hoéher als im Wasser, wobei ¢ > 1.

Gegeben sind also die Werte fiir a, b und ¢ und gesucht ist der Wert von s, sodass die
Gesamtzeit T minimal ist. Das Szenario ist in Abbildung 1 veranschaulicht.

P(a,b)

e

P(0,0) P(s,0) P(a,0)

Abbildung 1: Skizze zur Fragestellung 'Hund im Freibad’

Folgende grundlegende Dinge koénnen beobachtet werden. Die Gesamtzeit T kann in 2
Teilabschnitten berechnet werden, die Zeit ¢1, die auf Land benétigt wird und die Zeit to, die
im Wasser bendtigt wird.

Die Strecke am Land entspricht dabei einfach s und die Strecke im Wasser ist die Lénge einer
Hypotenuse, welche durch den Satz von Pythagoras berechnet werden kann. Wir rufen uns
in Erinnerung, dass die Geschwindigkeit auf dem ersten Abschnitt ¢ - v war und auf dem
zweiten Abschnitt v betrug.

Nun kénnen wir die Funktion f(s) aufstellen, welche die Gesamtzeit T in Abhéngigkeit von
s beschreibt.



Minimieren der Gesamtzeit T
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Wir untersuchen das Kriimmungsverhalten, um zu iiberpriifen, dass es sich bei dem gefunde-
nen Punkt wirklich um ein Minimum handelt.
Die zweite Ableitung von f(s) ist

1! b2
fe) = v((a—s)?+ b2)3/2

Da b* > 0, v > 0 und auch ((a — s)* + 62)3/2 > 0, ist f”(s) > 0 fiir alle Werte von s. Das
bedeutet, dass die Funktion tiberall nach oben gekrimmt (konvex) ist, sodass jeder kritische
Punkt ein Minimum sein muss.

Allerdings miissen zwei Sonderfélle beachtet werden.

Fiir die korrekte Berechnung von s muss sowohl ¢ < 1, als auch a < \/% gelten.

Wenn ¢ < 1 ist, dann wére der Hund an Land langsamer als im Wasser. Somit wére es fiir ihn
sinnvoll, sofort ins Wasser zu springen und das Ergebnis s wird auf 0 gesetzt. Es macht Sinn,
diesen Bereich auszuschlielen, denn wenn ¢ < 1 ist, ist fiir ¢ = 1 der Nenner 0 und fir ¢ <
1 der Wert unter der Wurzel negativ, was zu imaginiren Zahlen als Ergebnis fithren wiirde.
Des Weiteren kann in einem chemischen Modell nur eine nicht-negative Subtraktion realisiert
werden.

Im anderen Sonderfall gerét man ebenfalls an das Problem, eine potenziell negative Subtrak-

tion zu erhalten. Das ist relevant bei a — \/%. Um dies zu umgehen, miisste an der Stelle

eigentlich die zweite mogliche Formel s = a+ \/% benutzt werden, um das positive Ergebnis
zu erhalten. Da dies aber im chemischen Modell sehr aufwéndig wére, wird hier das Ergebnis
ebenfalls der Einfachheit halber auf 0 gesetzt.

2.2 Konstruktion des Reaktionsnetzwerks

Um den Wert s mit Hilfe eines Reaktionssystems zu berechnen, wird der Ausdruck s = a —
\/02’7_1 zunichst in seine elementaren Rechenoperationen zerlegt. Diese schrittweise Zerlegung
ist sinnvoll, da sich die einzelnen Operationen, wie Multiplikation, Subtraktion, Wurzelziehen
und Division, in COPASI jeweils durch Reaktionen simulieren lassen. Die Berechnung erfolgt
dabei von innen nach auflen. Schrittweise wird das berechnete Zwischenergebnis mit Hilfe der
elementaren Rechenoperationen weiterverarbeitet, bis der Wert fiir s bestimmt wurde. Das

schrittweise Vorgehen bei der Zerlegung des Ausdrucks ist in Abbildung 2 aufbereitet.

—_— —_— —_—

b

Abbildung 2: Schrittweises Berechnen der Formel s = a — —=—




Um die zuvor genannten Sonderfille zu behandeln, wurden zwei Fallunterscheidungen ein-
gefiihrt. In chemischen Netzwerken ldsst sich eine Fallunterscheidung der Form

IF X <C THEN A ELSE B

als folgenden Ausdruck von Grundoperationen darstellen:

B (X —0) A-(C - X)
X-O)+(C-X) (C—X)+(X-0)

In dieser Arbeit sind insbesondere zwei Fallunterscheidungen von Interesse:

IF 1 <c¢ THEN s ELSE 0

Verhindert, dass der Ausdruck unter der Wurzel negativ wird.

b
IF ¢« < —— THEN 0 ELSE s
Ve —1

Vermeidet eine negative Subtraktion.

Insgesamt ist der chemische Analogcomputer somit wie folgt aufgebaut:

0, wenn a <
=1 fallse>1,

f(a7b? C) =

s, sonst
0, falls ¢ < 1.

2.3 Umsetzung in COPASI

Reaktionsstoffe werden in COPAST als sogenannte Spezies eingefiihrt. Fiir jeden Stoff muss eine
Anfangskonzentration angegeben werden. Basierend auf diesen Spezies kénnen Reaktionen
definiert werden. Fiir jede Reaktion wird eine Reaktionsgeschwindigkeitskonstante k erwartet,
die beschreibt, wie schnell die beteiligten Stoffe mit bekannter Konzentration miteinander
reagieren.

2.3.1 Berechnung von s

Im Folgenden werden die in Abbildung 2 visualisierten Schritte betrachtet und ihre Umsetzung
in COPAST erldutert.



Schritt 1: Multiplikation

Der erste Schritt ist die Quadrierung der Variable c. Dafiir wird ¢ mit ¢ multipliziert. Die
Multiplikation l&sst sich in COPASI durch die folgenden Reaktionen darstellen (siche Abbildung
3):

X1+X2—-X1+X24Y

Y =0

Dadurch, dass ¢ in diesem Fall mit sich selbst multipliziert wird, kann der Term wie folgt
modifiziert werden:

2xc—>2%xc+el

el — muell

Wobei el das erste Zwischenergebnis der Multiplikation und muell eine Art ’Auffangspezies’
ist, welche die kontinuierlich produzierte Ergebnisspezies el aufnimmt. Dies garantiert, dass
das Produkt nicht kumuliert, sondern nur die aktuell gebildete Konzentration widerspiegelt.
Da ¢ in der ersten Reaktion sowohl Edukt als auch Produkt ist, ist garantiert, dass sich die
Anfangskonzentration des Edukts nicht verdndert. Somit ndhert sich die Menge des Reakti-
onsproduktes basierend auf k, welches standardméBig auf 0,1 gesetzt ist, nach einer gewissen
Zeit einem bestimmten Wert an. Dieser entspricht dem Rechenergebnis.

X1 —
X2 ——

Stoffkonzentration
o = N W s 00O N

o
=)
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Abbildung 3: Modellierung der Multiplikation in einem Reaktionssystem

Schritt 2: Nicht-negative Substraktion

Von dem Ergebnis aus Schritt 1, welches ¢? entspricht, wird nun der Wert 1 abgezogen. In
der Aufgabenstellung ist festgelegt, dass ¢ > 1 gelten muss. Ware dies nicht so, wiirde es in
diesem Schritt zu einem Fehler im System fiithren, da die Subtraktion ein negatives Ergebnis
produzieren wiirde. Negative Konzentrationen sind jedoch in COPAST nicht realisierbar, ebenso
wenig wie in der Natur. Die nicht-negative Subtraktion besteht aus den folgenden 4 Reaktionen
(sieche Abbildung 4):

X1 —-X1+4Y

X2—-X2+7



Y+Z 0
Y =0

Angewandt auf unser Beispiel ergeben sich diese 4 Reaktionen:
el -+ el +e2

114271
e2 + Z1 — muell
e2 — muell

Dabei entspricht el dem Ergebnis aus Schritt 1 und e2 dem zu berechnenden Ergebnis der
nicht-negativen Substraktion. muell fingt auch hier wieder das kontinuierlich produzierte
Ergebnis auf. Z1 ist in diesem Fall als eine Représentation des Subtrahenden zu verstehen,
die daftr sorgt, dass die entsprechende Menge an Produkt zusitzlich zum konstanten Ab-
fluss wegreagiert. Dadurch verringert sich die Produktkonzentration um den entsprechenden
Subtrahenden und erreicht die gewiinschte Konzentration, welche €2 und somit dem Rechen-
ergebnis entspricht.

X1 —
X2 ——

o = N W B~ O o

Stoffkonzentration
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Abbildung 4: Modellierung der nicht-negativen Subtraktion in einem Reaktionssystem

Schritt 3: Radizieren

Als nichstes muss die Wurzel von e2 = ¢? — 1 gezogen werden. Das wird durch die folgenden
zwei Reaktionen erreicht:

X—=>X+4+Y (k=0.2)

2xY = () (k=0.1)

In unserem Fall gilt:
e2 —e2+e3 (k=0.2)

2xe3 — muell (k=0.1)



Dabei wird die Konzentration von e3 so modelliert, dass sie sich proportional zur Wurzel
von der Konzentration e2 verhilt. e2 produziert kontinuierlich e3, wéhrend e3 durch eine
bimolekulare Reaktion entfernt wird. In einer bimolekularen Reaktion ist die Reaktionsge-
schwindigkeit proportional zum Quadrat der Konzentration, weil die Reaktion durch den
Zusammenstofl zweier Molekiile ausgeltst wird. Die Wahrscheinlichkeit eines solchen Zusam-
mentreffens ist proportional zum Produkt der Konzentrationen beider Reaktionspartner. Die
Umsetzung der beiden Stoffe hat die folgenden Reaktionsgeschwindigkeiten:

v = ]{21 . [62]

Vo = ]{}2 . [63]2

Im stationdren Zustand gilt v; = vs, also:

k- [e2] = ko - [e3)2 = [e3] = \/EM

In dem Fall unserer gewéhlten k-Werte gilt:

0.2-[e2] = 0.1 [e3)?

32 = 22 - [e2]
[e3]? =2 - [e2]

=va- i)

Der Faktor a = \/% bestimmt die Proportionalitit und muss passend gewéahlt werden. Auch
wenn theoretisch @ = 1 das exaktere Ergebnis liefern sollte, liefert COPASI fiir den numerisch
vermeintlich schlechteren Ansatz o = v/2 ein besseres Resultat. Das ist wahrscheinlich darauf
zuriickzufiihren, dass bei einer durch den Vorfaktor hoheren stationdren Konzentration von
e3 numerische Fehler im Simulationssystem geringer ins Gewicht fallen.

Schritt 4: Division

In diesem Schritt wird nun b durch e4 geteilt. Division wird in COPASI durch folgende zwei
Reaktionen modelliert (siche Abbildung 5):

X1+Y — muell + X1

X2 —-X24Y

In unserem Fall gilt:
e3 + ed — muell + e3

b—>b+ed

Dabei verhilt sich die Konzentration von e4 umgekehrt proportional zu e3. In der ersten Reak-
tion bleibt e3 erhalten und wirkt als eine Art Katalysator, sodass e4 mit einer Geschwindigkeit



proportional zu e3 verbraucht wird. In der zweiten Reaktion wird e4 mit einer Geschwindig-
keit proportional zu b gebildet, wobei b erhalten bleibt.
Die Geschwindigkeiten lauten:

vy = ky - [e3] - [e4]

vy = ko - [b]
Im stationdren Zustand gilt somit:
ko [b]
ko - [b] = k1 - [e3] - [e4 4l = =2 . =
sl =hicfes) fet] = el =2
Fir k1 = ko vereinfacht sich das zu:
(6]
4] = 2
[6 ] [63]
7
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5
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Abbildung 5: Modellierung der Division in einem Reaktionssystem

Schritt 5: Nicht-negative Subtraktion

In diesem Schritt wird wie in Schritt 2 eine nicht-negative Subtraktion modelliert, nur dass
diesmal e4 der Subtrahend und a der Minuend ist. In unserem Fall ergeben sich die folgenden
Reaktionsgleichungen:

a—a-+ed

ed —ed+ 22
eb — muell

22 + eb5 — muell

2.3.2 Fallunterscheidungen

Die Fallunterscheidungen sind jeweils &hnlich umfangreich wie die Berechnung von s. Der
Einfachheit halber wird in dem Abschnitt nur noch die Addition beleuchtet, da die anderen
verwendeten Grundoperationen (Multiplikation, Division und nicht-negative Subtraktion) be-
reits im vorhergehenden Abschnitt erlautert wurden.



Addition

In dem Term der Fallunterscheidungen gibt es mehrere Additionen. Die Addition wird im
Folgenden beispielhaft an der Addition im Nenner ((X — C) + (C — X)) erldautert. Das Zwi-
schenergebnis von (X — C') wird als f1 bezeichnet und von (C' — X) als f2. Das Ergebnis von

fl1+4 f2ist f3.
Allgemein kann eine Addition in COPASI wie folgt umgesetzt werden (siehe Abbildung 6):
X1—-X1+4Y

X2 =+ X24+Y
Y — muell

X1 und X2 produzieren kontinuierlich die Ergebnisspezies Y.

In unserem Fall wurde die Addition von fl und {2 zu f3 folgendermafien implementiert:
fl— f1+f3

f2— 2+ f3

3 = muell

X1 —
X2 ——

o = N W~ O o
™~

Stoffkonzentration

0 10 20 30 40 50 60 70 80 90 100
Zeit

Abbildung 6: Modellierung der Addition in einem Reaktionssystem
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3 Ergebnisse

3.1 Simulationsstudie 1

Wir wéahlen die Parameter anndhernd so wie in der Abbildung der Aufgabenstellung. a wird
somit auf 8 gesetzt, b auf 3, ¢ hat laut Aufgabenstellung den Wert 3. Der Hund ist also dreimal
so schnell an Land wie im Wasser.

Unser chemisches Netzwerk liefert uns nach etwa 400 Sekunden Konvergenzzeit das Ergeb-
nis f8 = 6,93934, welches den Absprungpunkt des Hundes darstellt. Die exakte Berechnung
liefert uns ebenfalls diesen Wert, jedoch auch darstellbar mit weiteren Nachkommastellen.
Nichtsdestotrotz zeigt dies, dass COPASI bis auf die fiinfte Nachkommastelle genau rechnet,
bis es wahrscheinlich eine Einschrénkung der Anzahl der Nachkommastellen durch das Pro-
gramm gibt. Man sieht also keinen Fehler zwischen Rechnen mit chemischen und analogen
Computern in diesem Szenario.

Ebenfalls gut zu sehen ist, dass die beiden IF-Statements die Konvergenzzeit des finalen
Ergebnisses deutlich sichtbar verlangern. Die blaue Kurve zeigt die Akkumulation der Ergeb-
nisspezies f8 nach Uberpriifung durch die beiden IF-Spezies. Der rechnerische Wert fiir s ist
schon deutlich frither berechnet, was an der roten Kurve zu sehen ist.

Abbildung 7: Verlauf von s (rot) und dem Ergebnis der Fallunterscheidung (blau) fiir a = 8,
b =3, ¢ = 3 mit Ratenkonstante 0.1

3.2 Simulationsstudie 2

Fiir die Variation des Wertes ¢ von 1 bis 5 wurde ein Parameter-Scan erstellt, der die initiale
Konzentration von ¢ in 100 Schritten von einem Minimum von 1 auf ein Maximum von 5
erhoht.

In Abbildung 8 sind die Werte von s in Abhéngigkeit von ¢ zu sehen. a wurde auf 10 gesetzt
und b auf 5.

Es ist zu beobachten, wie der Wert von s mit hoherem c ansteigt. Dies folgt aus der Tatsa-
che, dass der Hund an Land schneller ist. Je ldnger die Strecke an Land, desto geringer die
Gesamtzeit.

Mathematisch kann die Form der Kurve dadurch begriindet werden, dass die erste Ableitung
fiir die Steigung betrachtet wird und die zweite Ableitung fiir die Kriimmung. Die erste Ab-

be

leitung % = (@2 > 0 zeigt, dass s(c) streng monoton steigend ist, wobei die Steigung fiir
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¢ — 17 gegen unendlich und fiir ¢ — oo gegen null geht.

Des Weiteren ist in Abbildung 8 zu sehen, dass die Steigung zu Beginn deutlich héher ist als
2

mit steigendem Wert von c. Die zweite Ableitung % = —% < 0 ist stets negativ, was

das Prinzip sinkender Wachstumsraten mit steigendem Wert von ¢ bestétigt.

E

Abbildung 8: Wert von s in Abhéingigkeit von ¢; a = 10, b = 5, ¢ variiert von 1 bis 5

o Comarries, Vs, s Gt Qe W

Um den Fehler abzuschétzen, werden die Werte von s bei ¢ = 1,2,3,4,5 betrachtet und fiir
den chemischen und den Digitalcomputer verglichen.

¢ | Chemisches Netzwerk | Digitalcomputer
1 1,58312 nicht definiert

2 7,11075 7,11325

3 8,23148 8,23223

4 8,70863 8,70901

5 8,97915 8,97934

Tabelle 1: Vergleich der Ergebnisse des chemischen Computers und des Digitalcomputers von
s fiir verschiedene ¢ bei k = 30

Wegen Differenzen zwischen den Ergebnissen bei chemischem Netzwerk und Digitalcomputer
wurde die Ratenkonstante auf 30 (bzw. 60) erhoht. Wie in Tabelle 1 zu sehen ist, sind
trotzdem noch kleinere Differenzen zwischen dem chemischen Netzwerk und der exakten
Rechnung durch den Digitalcomputer vorhanden. Dies kénnte an einer weiterhin zu kurzen
Konvergenzzeit im Modus Parameter-Scan liegen, denn wie in Studie 1 sichtbar wird,
erreicht nach etwas Konvergenzzeit auch das chemische Netzwerk das exakte Ergebnis.
Zur Uberpriffung wurde im chemischen Netzwerk eine sehr hohe Ratenkonstante von
300 gewahlt (bzw. 600) und die Werte wurden anschlieend nochmal verglichen. In dem
Fall gibt es nur noch kleinere Abweichungen ab der dritten Nachkommastelle (siche Tabelle 2).

Der Fall ¢ = 1 ist ein Sonderfall, der im chemischen Netzwerk durch das implementierte IF-
Statement (1 < ¢) nicht abgefangen wird. Bei ¢ = 1 wére der Hund an Land genauso schnell
wie im Wasser. Er wiirde also eigentlich gleich im Koordinatenursprung ins Wasser springen
(s = 0) und auf kiirzestmoglichem geradlinigen Weg den Punkt P(a, b) erreichen.
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¢ | Chemisches Netzwerk | Digitalcomputer
1 0,2020585 nicht definiert

2 7,11300 7,11325

3 8,23216 8,23223

4 8,70897 8,70901

) 8,97936 8,97934

Tabelle 2: Vergleich der Ergebnisse des chemischen Computers und des Digitalcomputers von
s fiir verschiedene ¢ bei Ratenkonstante von 300

Tatséchlich ist zu sehen, dass der Wert 0 nach entsprechender Konvergenzzeit erreicht wird.
Dies zeigt an, dass der Parameterscan tatséchlich einfach Werte zu einem zu frithen Zeitpunkt
wéhlt.

Abbildung 9: Wert von s; a = 10, b = 5, ¢ = 1 mit Ratenkonstante 30

3.3 Simulationsstudie 3

Der Wert des Parameters ¢ wurde wie in der Simulationsstudie 2 angepasst. a liegt dieses Mal
bei 5 und b bei 25.

In Abbildung 10a sind erneut die Werte von s in Abhéngigkeit von ¢ zu sehen. Der Wert von
s liegt konstant bei etwa 1,45 und verdndert sich auch nicht mit steigendem Wert von c.
Durch die IF-Statements sollte das Ergebnis (hier dargestellt durch die Spezies f8) auf 0
gesetzt werden, da a < \/% gilt und in diesem Fall keine nicht-negative Subtraktion méglich
ist.

Tatséchlich liegen die Werte auch nahe bei 0, bei etwa 0,05 bis 0,175 (sieche Abbildung 10b).
Jedoch ist zu sehen, dass mit steigenden Werten von ¢ der absolute Fehler grofler wird, da
der Fehler wahrscheinlich proportional zur Eingabegrofie zunimmt.

Dies lasst sich wahrscheinlich, wie in der Simulationsstudie 2 zu sehen ist, darauf zuriickfiithren,
dass das chemische Netzwerk bei aktivem IF-Fall das Ergebnis nicht sofort exakt auf 0 setzen
kann, sondern eine gewisse Konvergenzzeit zum Erreichen der Null notwendig ist, welche im
Parameter Scan noch nicht erreicht wurde.
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a) Wert von s in Abhéngigkeit von ¢ (b) Wert von f8 in Abhéngigkeit von ¢
a =10, b =5, ¢ variiert von 1 bis 5 a =10, b =5, ¢ variiert von 1 bis 5

Abbildung 10: Vergleich von s und f8 in Abhéngigkeit von ¢

4 Schlussfolgerung

Wir konnten zeigen, dass die Fragestellung 'Hund im Freibad’ mit einem Molekiilcomputer
l6sbar ist und nur geringe Abweichungen in den Ergebnissen im Vergleich zu einem Digital-
computer aufweist.

Der Molekiilcomputer hat jedoch Einschrinkungen im Bezug auf negative Zahlen, da eine
Subtraktion explizit nicht negativ sein muss. Negative Zahlen kénnen nicht ohne Weiteres
durch Konzentrationen dargestellt werden. Der Fall, dass negative Zahlen entstehen, muss
durch Architekturveranderungen, wie etwa IF-Bedingungen abgefangen werden.

Es benoétigt eine deutlich umfassendere Architektur, um IF-Bedingungen im chemischen Com-
puter zu realisieren. Die beiden IF-Statements sind verantwortlich fiir den Grofiteil der Reak-
tionen und verursachen dadurch auch eine lingere Konvergenzzeit.

Nach diesen Architekturveranderungen und bei Beachtung der Konvergenzzeit ist der Mo-
lekiilcomputer jedoch dem Digitalcomputer nicht unterlegen.
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