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1 Uvod

Samosestavljanje je zbirka predmetov, ki se med seboj sestavljajo. Podroc¢je samosesta-
vljanja je razpeto med Stevilna znanstvena podrocja, med katerimi so najpomembnejsa:
biologija, matematika, fizika in ra¢unalnistvo. Znanstveniki raziskujejo to podrocje in
ugotavljajo, kaksno je vedenje taksnih sistemov in razseznost njihove uporabnosti. Si-
mulator za samosestavljanje plos¢ic bi lahko odkril nove ra¢unske zmoznosti s pomocjo
do sedaj zasnovanih novejsih modelov. Molekularna biologija se ukvarja s tem, kako
preslikati teoreticne modele v prakticne eksperimente, fizika s postopkom povezovanja
posameznih enot materiala v visoko urejene strukture in vzorce, racunalnistvo pa, kako

uporabiti samosestavljanje kot racunski model.

Cilj zakljuéne naloge je izdelava simulatorja za abstraktni model samosestavljanja
ploscic (aTAM), ki ima zmoznost za simuliranje procesa samosestavljanja ploséic. Si-
mulator je uporaben za preucevanje podrocja, saj lahko doprinese boljsi vpogled v
fizikalne lastnosti molekularnega samosestavljanja. Samosestavljanje bioloskih mole-
kul je postopek, ki je v naravi prisoten povsod, obicajno vkljuc¢uje delovanje fizi¢nih
interakcij, ki se lahko izkazejo za zelo zahtevne za raziskovanje samo s tradicionalnimi
eksperimentalnimi tehnikami. V zadnjih letih postaja vse bolj jasno, da je racunalniska
simulacija koristna kot dodaten nacin, ki lahko pojasni eksperimentalne rezultate, ter

obvesca in spodbuja nadaljnje eksperimentalne raziskave.

Zakljuéna naloga je razdeljena na teoreti¢ni in prakticni del. V teoreticnem delu
so bralcu predstavljeni: zgodovina samosestavljanja, napredki v znanosti, ki so vo-
dili do zasnove podroc¢ja algoritmicnega samosestavljanja, smoter samosestavljanja in
ugotovitve uporabnosti tega podrocja, izracunljivostna mo¢ modelov ter univerzalnost
sistemov za samosestavljanje. Naloga se nadaljuje s predstavitvijo teoreticnih modelov
in njihovim delovanjem. Bralec se seznani z napakami na kineticnem modelu samose-
stavljanja (kTAM), na koncu naloge pa z opredelitvijo simulatorja za samosestavljanje
ploscic in njegovo uporabo. Prikazani so tudi primeri uporabe simulatorja in rezultati

simulacij.
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2 Samosestavljanje

Naprednejsa opredelitev samosestavljanja je proces, kjer se preproste komponente v
neorganiziranem stanju, brez zunanje pomoci, zdruzijo v bolj kompleksne strukture.
Proces upravljajo le lokalne interakcije med komponentami, ki obi¢ajno sledijo osnov-
nim sklopom pravil [20]. Pojav samosestavljanja je v naravi pogost, ampak je iz mate-
maticnega vidika slabo razumljen. Znanstveniki so mnenja, da bi lahko ta tehnologija
omogocila izdelavo zapletenih nanostruktur. Posebej zanimivo je podroc¢je samosesta-
vljanja DNK, na tej molekuli pa je bilo od njenega odkritja narejeno ze veliko raziskav.
Proces samosestavljanja se izvaja s pomocjo enostavnih pravil in lokalnih interakcij
med komponentami. Kadar so sestavne komponente molekule, se postopek imenuje
molekularno samosestavljanje. Algoritmi in informacije, ki so temeljni za tehnolosko
in biolosko organizacijo, so prav tako prisotni in bistveni pri mnogih elementarnih
fizicnih pojavih, kot je samosestavljanje molekul.

Primeri v naravi so stevilni: atomi reagirajo in se sestavljajo v molekule, molekule
reagirajo med sabo ter sestavljajo kristale in supermolekule, lipidi samosestavljajo
celicno membrano, proteini virusa bakteriofagov pa samosestavljajo kapsido, ki virusu
omogoca napad na druge bakterije [9]. Samosestavljanje celic deluje na enak nacin
in ustvarja enostavne ter zapletene organizme. Rast kristalov je zanimivo podrocje
raziskave za racunalnistvo, dokazano je bilo, da se pod natanc¢nim nadzorom kristali

lahko uporabljajo za ra¢unanje [29,33].

=

o= _
Letlet st o
ez o=

Slika 1: 'Na sliki je primer kristala natrijevega klorida.
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Podrocje racunanja s pomocjo DNK je dokazalo, da se DNK lahko uporablja za
racunanje in hipoteti¢no tudi za resevanje NP-polnih problemov [3]. Prav tako je bilo
predlagano, da bi bile bolj kompleksne sheme samosestavljanja lahko uporabljene pri
razvoju podrocja nanostruktur [32], racunanju struktur amorfnih snovi, mehaniki [6] in
Se vec. Iz raziskav, ki preiskujejo kompleksnost druzbe in samoorganizacijo ljudi [11] so
znanstveniki ugotovili, da se tudi skupine ljudi samosestavljajo v obseznejse druzbene
strukture. Medtem ko je bil ta pojav obravnavan na omenjenem podrocju, ga lahko
vseeno obravnavamo tudi z vidika samosestavljanja. To lahko tudi pomaga, da bolje
razumemo sam proces samosestavljanja.

V diplomski nalogi bom osredotocen na abstraktne sisteme in modele za samosesta-
vljanje, ve¢inoma bom obravnaval modele za samosestavljanje ploscic. Dve pomembni
vpraSanji o sistemih za samosestavljanje ploscic, ki ustvarjajo oblike ali izracunajo

funkcije, sta:
1. Kaj je minimalni niz ploscic, ki lahko doseze ta cilj?

2. Kaksen je najkrajsi cas sestavljanja tega sistema?

2.1 Zgodovina samosestavljanja

Zgodovina samosestavljanja obsega napredke v razlicnih vedah, kot so matematika,
racunalnistvo, biologija in kemija, temelji pa na teoriji izra¢unljivosti Alana Turinga
leta 1937 [28], kjer je pokazal, da je lahko pogled na ra¢unanje abstrakten in da so
vsi dovolj kompleksni racunalniki v bistvu enakovredni. Raziskovanje na tem podroc¢ju
se je nadaljevalo v 1950 letih s teorijo celicnih avtomatov Johna von Neumanna, ki
je v svoji knjigi Theory of Self-Reproducing Automata obravnaval vprasanje samo-
razmnozujocih se avtomatov. Njegovo delo je ustvarilo okvir za nadaljnje raziskave in

razvijanje samo-razmnozevanja, umetnega zivljenja (artificial life) in samosestavljanja.

2.2 Raziskave na molekuli DNK

Leta 1953 sta James D. Watson in Francis Crick odkrila strukturo molekule DNK [31],
kar je bilo prelomno odkritje na podrocju biologije. DNK je v mnogih laboratorijih
molekula, ki je izbrana za raziskave ne samo zaradi svojih bioloskih lastnosti, temvec

tudi zaradi lastnosti prenasanja informacij.

Vir:https://chemistry.stackexchange.com/questions/34119/number-of-atoms-in-nacl-unit-cell
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Slika 2: 2Slika prikazuje primer molekule DNK, z njenimi bazni pari.

dMolekulo DNK je enostavno sintetizirati, njene fizikalne lastnosti so namre¢ dobro
preucene. Origami DNK je trenutno najuspesnejsa laboratorijska tehnika za samose-
stavljanje DNK. Tehnika origamija DNK deluje z zlaganjem DNK za ustvarjanje po-
ljubnih dvodimenzionalnih in tridimenzionalnih oblik na razmakih nanometra. Zaradi
specificnosti interakcij med komplementarnimi baznimi pari je DNK uporaben kon-
strukeijski material z uporabo baznih parov te molekule [21]. Slednji lahko drzijo druge
molekule, ki pomagajo pri konstrukciji, ali pa je uporabljena samo molekula DNK, ki
lahko samostojno ustvarja strukture. Metode na osnovi origamija DNK imajo nekaj
pomanjkljivosti. Origamiji DNK v nekaterih pogojih niso stabilni in zahtevajo posebne
okolis¢ine. Na primer pH ima drasticen ucinek na nanostrukture DNK; pri visokem
pH se vodikova vez med verigami DNK porusi. Prav tako lahko segrevanje, stevilne

kemikalije in nekatera organska topila unic¢ijo strukturo molekule DNK [37].

2Vir:https://theory.labster.com/dna-structure/
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Slika 3: *Slika predstavlja, kako se iz molekule DNK ustvari primer origamija DNK.
(A) Najprej prikazuje, kako se iz verig DNK ustvari tetraeder. (B) Nato prikazuje kako
se s povezovanjem lepljivih koncev tvori DNK ikozaeder. (C) Za tem je prikaz, kako se
tvori periodiéna 2D matrika, (D) na zadnji ilustraciji pa se sklop zlozi v zeleno obliko
z metodo origamija DNK. Slika je izrez originalne slike, vir je na dnu strani. Slika je

uporabljena pod licenco CC BY 2.0.

Leta 1961 je Hao Wang razvil tako imenovane Wangove ploscice [29], ki so demon-
strirale ekvivalenco med problemi, ki vkljucujejo plosc¢ice in racunanje. Obstaja logi¢na
enakovrednost med lepljivimi konci molekul DNK in robovi Wangovih ploséic. Leta
1982 je Nadrian C. Seeman s svojim delom [24] na podrocju sistemov za samosestavlja-
nje zacel raziskave, ki so temeljile na molekulah DNK. Po teh odkritjih na podrocju
samosestavljanja ni bilo vec¢jega napredka, dokler nista leta 1991 Seeman in Juunghuei

Chen z uporabo samosestavljanja ustvarila kocko iz DNK [5].

2.3 Raziskave Leonarda Adlemana

Leta 1959 je Richard Feynman v svojem govoru opisal prihodnost izdelave racunalnikov,
ki so bili manjsi od mikroskopskih. Kljub izjemnemu napredku na podro¢ju zmanjsSevanja
velikosti racunalnikov in njihovih komponent ta cilj trenutno Se ni dosezen. Zato ima
na tem podroc¢ju potencial racunanje z molekulami samimi.

Tri leta po uspesni ustvaritvi kocke iz DNK je leta 1994 Leonard Adleman s svojim

prelomnim delom [1] zacel podrocje racunanja z uporabo DNK. Z uporabo rac¢unanja

4Vir:https://www.researchgate.net/publication/328347586_DNA_Nanocarriers_

Programmed_to_Deliver/figures
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z molekulo DNK je resil problem Hamiltonove poti. Osnovna ideja je nabor molekul
z edinstvenimi zaporedji, ki predstavljajo oglis¢a in robove grafa, s tem je dolo¢eno
kaksno je zaporedje tock v grafu. Za resitev usmerjenega problema Hamiltonove poti
je najprej v epruveti zmesal skrbno oblikovan niz DNK gradnikov, ki so se med seboj
povezali in ustvarili dolge verig DNK, ki so predstavljale pot skozi dani graf. Po tej
vega problema, locene v epruveti. S svojim delom je sprozil ve¢ raziskav na podrocju
samosestavljanja v prihajajocih letih, katerih cilj je bil razumevanje in uporabljanje sa-
mosestavljanja. Adleman je opazil, da bi lahko bile biologke operacije na verigah DNK
v celicah uporabljene za izvajanje logi¢nih operacij. Povezal je delovanje DNK verig z
osnovnimi operacijami, ki jih izvajajo elektri¢na vezja in tranzistorji v racunalnikih.

Delo Adlemana je pokazalo, kako se lahko v DNK sekvence zakodira informacije in kako
lahko z uporabo sekvence preprostih eksperimentov standardne molekularne biologije
pridemo do izolacije molekule DNK. Vse je kazalo na to, da je lahko samosestavljanje
DNK uporabljeno pri DNK-zasnovanem racunanju. Raziskava izracunavanja z uporabo
te molekule je zacela vrsto drugih raziskav za eksperimentalno preucevanje programir-

ljivih biokemijskih reakcij.

2.4 Raziskave, ki sledijo Adlemanu

Poleg matemati¢no zanimivih lastnosti sistemov za samosestavljanje so bili sistemi sa-
mosestavljanja prepoznani kot odlicna predloga za izdelavo umetnih struktur na nano
skali. Leta 1996 je ekipa Kazuo Hosokawe demonstrirala samosestavljanje mikrostruk-
tur z uporabo povrsinske napetosti na vodi [13]. Nato leta 2000 ekipa Georgea M.
Whitesidea samosestavi elektronsko mrezo iz milimetrsko velikih poliedrov. [10]

Stiri leta za tem, leta 2004, William Shih adaptira metode prej omenjenih Seemana in
Chena ter njune DNK kocke in samosestavi DNK oktaeder [25]. Istega leta sta Erik
Winfree in Paul Rothemund samosestavila trikotnik Sierpinski iz DNK [22]. S tem
sta demonstrirala, da se samosestavljanje lahko uporabi za racunanje. V letih po tem
odkritju podrocje samosestavljanja vzbudi zanimanje Stevilnih znanstvenikov iz vseh

moznih podrocij.
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Slika 4: °Slika predstavlja potek samosestavljanja DNK trikotnika Sierpinski. (A)
Rdeca tocka predstavlja tocko inicializacije samosestavljanja DNK trikotnika Sierpin-
ski. (B) Velik fragment trikotnika. C) Ve¢ velikih kristalov. (D) Povpre¢na slika vecih
skeniranj kvadratnega obmodja iz (C), ki vsebuje priblizno 1000 ploscic in 45 napak.
Rdeci krizci v (D) in (E) oznacujejo ploscice, za katere je bilo (z oémi) ugotovljeno, da

je prislo do napake. [23]

SVir:https://doi.org/10.1371/journal.pbio.0020424.g006
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Slika 5: 8Slika predstavlja potek samosestavljanja trikotnika Sierpinski. (A) Levo so
trije casovni koraki izvedbe ustvarjanja trikotnika, na desni strani pa je oblika Sierpinski
trikotnika. (B) Robne ploséice s stranicami, na katere ploscice zalepijo. (C) Rdece
puscice ponazarjajo primere mest, kjer se lahko ploscica zalepi z eno povezavo, ¢rne
ploscice pa primere mest, kjer se ploscica zalepi z dvema povezavama in se dejansko
prilepi na sklop. (D) Primer rasti trikotnika brez napak. (E) Primer rasti trikotnika z

napakami zaradi lepljenja plos¢ic z enojno povezavo.

8Vir:https://www.researchgate.net/publication/8143645_Algorithmic_Self-Assembly_

of _DNA_Sierpinski_Triangles/figures
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2.4.1 Abstraktni sistemi samosestavljanja

Leta 1998 je Erik Winfree v svoji doktorski disertaciji [33] s pomoc¢jo Wangovih ploséic [29]
predstavil abstrakten model sestavljanja ploséic (abstract tile assembly model - aTAM),
ki temelji na opisovanju delovanja programa s plos¢icami, izvedenega z odsotnostjo na-
pak pri samosestavljanju. Predstavil je tudi bolj eksperimentalno realisticen kineticni
model sestavljanja ploséic (KTAM). Problem pri aTAM-u je ta, da sestavljanje DNK
ploscic ni niti brez napak niti nepovratno. V praksi se ploscica vcasih prilepi na mesto,
kjer je mo¢ povezave manjsa, kot pa je zastavljen prag. Za preucevanje taksnih napak
je predlagal kineti¢ni model sestavljanja ploscic, ker vkljucuje obravnavo napak, ki se
lahko v samosestavljanju pojavijo.

Matthew J. Patitz je 15 let kasneje, leta 2013, objavil delo z naslovom ” An Introduc-
tion to Tile-Based Self-Assembly” [19], kjer je raziskal in nadgradil abstrakten model
sestavljanja ploscic (aTAM) in kineticni model sestavljanja ploséic (kTAM), ki jih je
predstavil Winfree, in raziskal vrsto rezultatov teh modelov. Patitz je razpravljal tudi
o modelu dvorocnega sestavljanja (2-handed assembly model-2HAM), ki omogoca, da
se sklopi lahko kombinirajo med seboj (v nasprotju z omejitvijo dodajanja enojnih
ploscic v aTAM in kTAM). Model tudi ne zahteva dolo¢ene semenske ploscice. Podal
je pregled rezultatov za model 2HAM, kjer je uporabljal geometrijske tehnike, ki niso
uporabljene v aTAM-u. Model 2HAM je bil predstavljen v delu [7]. Ti trije modeli
bodo predstavljeni v naslednjem poglavju.

Na koncu je Patitz definiral siroko paleto novejsih modelov in razpravljal o njihovem
nacinu delovanja v primerjavi s prejsnjimi modeli ter primerjal modele med seboj. Pri-
meri takih modelov vkljucujejo: programiranje temperature in koncentracije, model
sestavljanja geometrijskih ploscic, stopenjski model sestavljanja ter model sestavljanja

ploscic s spuscanjem signala [19]. Teh modelov v nalogi ne bom obravnaval.

2.5 Smoter samosestavljanja

Smoter samosestavljanja se odkriva na raznih podroc¢jih zaradi enostavnosti in vse-
stranskosti uporabe. Leta 2020 je Santosh Yadav v svojem delu [36] razpravljal o
prihodnosti uporabe in trenutni uporabi samosestavljanja. Na nanometrski skali se
je zacel razvoj naprav, ki lahko vplivajo na zive celice in zaznavajo njihov povratni
odziv. 7 izdelavo nanostruktur in nanomaterialov, ki imajo posebne lastnosti se je
odprl tudi drug obseg smotra, kjer se kaze potencialna uporaba za razno diagnostiko
in zaznavanje, biomateriale, bioelektroniko, pridobivanje energije in katalizo. Razvite
so bile razlicne vrste materialov, vendar pa so nekateri pokazali toksi¢nost in se izka-

zali kot neprimerni za uporabo na zivih organizmih. Najve¢ problemov pri uporabi
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samosestavljanja imajo medicinske aplikacije teh resitev, na primer izdelava moleku-
larnih pripomockov ali potencialna uporaba samosestavljanja za dostavljanje zdravil v
clovesko telo [16,30]. Obetavne ideje uporabe v medicini so tudi na podrocju diagnoz,
tkivnega inzeniringa, biosenzorjev in izgradnje raznih zdravstvenih sistemov.

Erik Winfree je ze leta 1998 v svojem delu [33] razpravljal, da bo napredek na podroc¢ju
samosestavljanja zahteval podrobno poznavanje fizikalnih, kineti¢nih, strukturnih in
termodinami¢nih parametrov, ki so znacilni za samosestavljanje. Poleg tega bo po-
trebno razviti izboljSane metode za zmanjSanje napak.

Da bi bila uporaba varna za ljudi, potrebujejo ti pripomocki in sistemi ve¢ pozornosti,
saj je treba odpraviti veliko omejitev glede stabilnosti. Nanostrukture DNK, obliko-
vane s samosestavljanjem, ve¢inoma temeljijo na lepljenju lepljivih koncev na koncu

molekule. Ti lepljivi konci se uporabljajo za kombiniranje nanostruktur.

2.6 Izracunljivostna moc¢ modelov

Obstaja vidna povezava med pojavom samosestavljanja, s katerim se predmeti sesta-
vljajo v zapletene oblike zaradi programirane lepljivosti, ter med informacijami. Ko je
govora o informacijah, ponavadi obstaja povezava z racunalnistvom in izracunljivostjo.
Pojavi se vprasanje, ali obstaja odnos med racunalniskimi procesi in samosestavlja-
njem. V teoreticnem racunalnistvu in matematiki je teorija izracunljivosti veja, ki se
ukvarja s tem, katere probleme je mogoce resiti z modelom izracunljivosti in z uporabo
algoritmov. Eno izmed glavnih podrocij je teorija avtomatov.

Teorija abstraktnih avtomatov je bila razvita sredi 20. stoletja s kon¢énimi avto-
mati. Warren McCulloch in Walter Pitts, dva nevrofiziologa, sta leta 1943 prva
predstavila opis konénih avtomatov [14]. Leta 1948 je John von Neumann izrazil po-
trebo po avtomatih, ki bi upostevali zmoznosti in omejitve elektronskega digitalnega
racunalnika, vendar ni znal doloc¢iti matematicne oblike taksnih avtomatov. Kasneje
sta dva racunalniska znanstvenika, G.H. Mealy in E. F. Moore, teorijo posplosila na
veliko moénejse stroje v locenih ¢lankih, objavljenih v letih 1955 [15] in 1956 [17].
Razlika med njunima strojema je ta, da je na Moorejevem stroju z izhodno vrednostjo
oznaceno vsako vozlisce, med tem ko je na Mealyjevem stroju z izhodno vrednostjo

oznacen vsak prehod med vozlisci.

2.6.1 Konc¢ni avtomat

Avtomat, v katerem mnozica stanj () vsebuje konc¢no Stevilo elementov, se imenuje
kon¢ni avtomat. Konéni avtomati so abstraktni stroji, sestavljeni iz mnozice stan]

(@, podmnozice mnozice @, ki vsebuje konc¢na stanja F', zaCetnega stanja g, mnozice
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vhodnih dogodkov 3, mnozice izhodnih dogodkov Z in funkcije prehoda stanj . Torej
je konéni avtomat petorka A = (Q, F,qo, %, Z,9). Funkcija prehoda stanja sprejme
trenutno stanje in vhodni dogodek ter vrne novo mnozico izhodnih dogodkov in nasle-
dnje stanje. Zato jo lahko zapisemo kot funkcijo, ki preslika urejeno zaporedje vhodnih
dogodkov v ustrezno zaporedje ali mnozico izhodnih dogodkov. Lahko jo ozna¢imo kot
I— > Z. Kon¢ni avtomat vsebuje konc¢no stevilo stanj. Vsako stanje sprejme konéno
Stevilo vhodov ima pravila, ki opisujejo delovanje stroja za vsak vnos, predstavljena v

funkciji preslikave prehoda stanja.

2.6.2 Skladni avtomat

Kon¢ni avtomat gleda samo na vhodni signal in trenutno stanje ter nima sklada, na
katerem deluje. Izbere samo novo stanje, ki je rezultat prehoda. Skladni avtomat se
od stroja s koncnim stanjem razlikuje na dva nacina. Z vrha sklada se lahko odloci,
kateri prehod bo izbral, in s skladom lahko upravlja izvajanje prehodov. Skladni av-
tomat prebere dani vhodni niz od leve proti desni. V vsakem koraku izbere prehod
z indeksiranjem tabele z vhodnim simbolom, trenutnim stanjem in simbolom na vrhu
sklada. Manipulira lahko s skladom, in sicer tako, da potisne dolo¢en simbol na vrh
sklada ali odstrani prvi simbol na skladu. Avtomat lahko sklad pusti tudi taksen, kot
je [12].

2.6.3 Turingov stroj

Turingov stroj je leta 1937 v svojem delu [28] predstavil matematik Alan Turing kot
nacin definiranja izracunljivosti in kot orodje za raziskovanje izracunljivosti stvari. Tu-
ringov stroj je predstavljen kot neskon¢éno dolg trak, ki je razdeljen na enako velike
kvadrate. Vsak kvadrat je lahko prazen ali pa vsebuje niclo ali enko. Nad trakom lebdi
glava za branje in pisanje. Slednja lahko izbriSe simbol, napiSe simbol in premakne
trak za en kvadrat v obe smeri. Glava ima konéno stevilo stanj in pregledno tabelo, ki
narekuje, kako naj se obnasa, ko prebere trak. To pomeni, da glava prebere vrednost
iz spodnjega kvadrata, preveri njegovo stanje, odloc¢i, kaksno naj bo novo stanje, kaj
naj bo zapisano v spodnjem kvadratu in v katero smer naj trak napreduje. Obicajno
je dolo¢eno posebno stanje zaustavitve, kjer Turingov stroj ustavi svoje delovanje.

Turingov stroj je definiran kot sedmerica T' = (Q, T, %, qo, F, B, ¢), kjer je @ koncni
nabor razpolozljivih stanj, T" abeceda traku, gy zacetno stanje, F' mnozica zaustavitve-
nih stanj, B prazen simbol, mnozice vhodnih dogodkov ¥ in 9§, ki je tako imenovana
prehodna funkcija. Turingovi stroji predstavljajo univerzalen model racunanja. Alan
Turing je pokazal, da obstaja univerzalni Turingov stroj, ki bi lahko simuliral kateri koli

drug Turingov stroj. Ce imamo model, za katerega mislimo, da je sposoben simulirati
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racunanje, moramo preprosto dokazati, da je enakovreden univerzalnemu Turingovemu
stroju. TaksSen primer so tako imenovane Wangove ploscice, ki se jih lahko oblikuje tako,
da njihovo sestavljanje posnema delovanje izbranega Turingovega stroja [29]. Po bese-
dah Damiena Woodsa, so modeli algoritmi¢nega samosestavljanja sposobni Turingove
univerzalnosti in s tem tudi neskoncne raznolikosti racunskega vedenja, vendar dovol]

lo¢eni od obstojecih ra¢unskih modelov, da predstavljajo nove teoretske izzive [35].

Tape of infinite length

( R

B | xg| Xo| - | X2| X2| B
yd

Tape Symbols

~_ R/W head

Finite
Control

Slika 6: °Na sliki je primer Turingovega stroja. Glava lahko prebere in zapise kateri

koli simbol iz abecede stroja v prebrano celico na neskonénem traku.

2.7 Turingova univerzalnost sistemov za samosesta-
vljanje

Leta 1998 je Erik Winfree v svoji doktorski disertaciji [33] preuceval Turingovo uni-
verzalnost. Pokazal je, da je model aTAM racunalnisko univerzalen in lahko simulira
kateri koli algoritem. To je naredil z uporabo blo¢nega celicnega avtomata BCA, an-
gleska kratica za block cellular automaton. Tako kot pri modelu Turingovega stroja
so informacije na BCA shranjene na neskonc¢nem enodimenzionalnem traku, kjer vsaka
celica vsebuje enega izmed simbolov v naboru. Rac¢unanje poteka v korakih in na vsa-
kem koraku se celoten trak prevede po dani tabeli pravil. Na vsakem koraku se berejo
pari po dve celici, napisana dva simbola pa sta dolo¢ena s pregledom v tabelo pra-
vil. Winfree je dejal da je izjemno pomembno, da se okvir branja strogo spreminja od
koraka do koraka. Niz vnosov (z,y) — (u,v) se imenuje tabela pravil ali program od
BCA. Z ustreznim izborom tabele pravil, se lahko v BCA izvaja uporabno ra¢cunanje.

BCA je bil dokazano rac¢unsko univerzalen v delu [26]. Simboli v naboru BCA lahko

0Vir:https://iq.opengenus.org/general-introduction-to-turing-machine/
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v linearnem c¢asu simulirajo delovanje Turingovega stroja, racunalnisko simulacijo pa
je mogoce uporabiti za vodenje procesa samosestavljanja [27]. Winfree je z modelom
sestavljanja ploscic TAM ustvaril mnozico posebnih vhodnih ploséic, ter ploscic za nad-
zorovanje pravilosti in simuliral racunanje na BCA. Tako je pokazal, da je sestavljanje
ploséic v aTAM racunsko univerzalno. Iz istega dokaza je pokazal tudi to, da lahko
abstraktni model sestavljanja ploscic simulira vsak nedeterministicen enodimenziona-

len BCA.

Modelu aTAM manjka ena skupna lastnost z drugimi rac¢unskimi modeli: nima vho-
dnega vnosa. Eden od moznih nacinov programiranja mnozice ploscic z razlicnimi
vhodi, ki povzrocajo razlicna vedenja, je posplositev ideje o eni sami semenski ploscici
na vecji semenski sklop. V modelu dopuscamo, da je semenski sklop kateri koli konéno
stabilen sklop.

Sledi citat iz ¢lanka Davida Dotya, o Turingovi univerzalnosti sistemov za sestavljanje
ploscic, iz njegovega dela [9]. Formalno je racunska univerzalnost pokazana tako: Za
vsak Turingov stroj z enim trakom M, obstaja niz ploscic T, tako da za vsak vhodni
niz x obstaja semenski sklop iz T', tako da T' s semenom na edinstven nacin sestavi
preslikavo prostorsko-casovne konfiguracije M, pri vhodu z. S pojmom edinstveno se-
stavljanje je misljeno to, da ¢eprav ima T' s semenom veliko razlicnih delnih sklopov,
ima edinstven terminalni sklop (na terminal se ne more pritrditi nobena ploscica). Re-
zultat je ta, da n-ta vrstica od T predstavlja konfiguracijo M (x) v ¢asovnem koraku
n, ki zaseda prvo vrstico. Racunalniska univerzalnost aTAM-a pomeni, da se lahko
poljubni algoritmi izvajajo s samosestavljajo¢imi se plosc¢icami in se zato uporabljajo
za usmerjanje rasti ploscic.

Model je sposoben simulirati Turingov stroj, racunalnisko simulacijo pa je mogoce
uporabiti za vodenje procesa samosestavljanja [27]. Dejstvo, da je abstraktni model
sestavljanja ploscic po svoji naravi racunsko univerzalen, pomeni, da obstaja razred sis-
temov, ki uporabljajo univerzalno mnozico ploscic U, ki lahko simulira celoten model

samosestavljanja [35].

2.8 Notranja univerzalnost sistemov za samosesta-
vljanje

Leta 2012 je v svojem delu David Doty [9] pokazal, da je aTAM v osnovi notranje
univerzalen glede na rast, kar pomeni, da obstaja en sam niz ploscic U, s katerim je za
kateri koli sistem sestavljanja plos¢ic aTAM T' (pri kateri koli temperaturi), ploscice

U mogoce razporediti v semensko strukturo, glede na 7', tako da bo nastali sistem
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z uporabo le plosc¢ic iz U simuliral vedenje T. Simulacija je notranje univerzalna v
smislu, da je postopek samosestavljanja, ki ga izvede U, to¢no enak tistemu, ki ga
izvede T', pri cemer je vsaka ploscica iz T" predstavljena z blokom m X m ploscic iz U.
Zato obstaja en sam niz ploscic, ki lahko izvede kateri koli postopek samosestavljanja,
ki ga lahko doseze kateri koli sistem ploscic v aTAM.

Nasprotno je bilo, eno leto kasneje, v delu [8] prikazano, da za 2HAM ne obstaja tak niz
ploséic, saj za vsako temperaturo obstaja sistem 2HAM, ki ga ne more simulirati noben
sistem, ki deluje pri nizji temperaturi. Zaradi tega noben niz plos¢ic ne zadostuje za
simulacijo sistemov 2HAM s poljubno temperaturo, kljub temu, da je 2HAM rac¢unsko
univerzalen in lahko simulira tudi poljuben sistem aTAM, kot je bilo pokazano v delu,
ki je primerjalo ta dva modela med seboj [4]. Leta 2015 je Damien Woods v svojem
delu [35] predstavil eno samo vrtljivo in obracajoco se ploscico, ki lahko simulira kateri
koli model samosestavljanja ploscic. Poleg tega je nasel Se eno ploscico, ki aperiodi¢no
brez vzorca postavlja ploscice. Za te rezultate je dejal, da kazejo na to, da simulacija
samosestavljanja povzroca svojo racunalnisko teorijo kompleksnosti. Mnenja je, da je
to lahko zacetek dolge poti, ki bi lahko prinesla nove nacine racunanja. Podobno kot
za obstoj univerzalnega Turingovega stroja v razredu Turingovih strojev, je za razred

sistemov za samosestavljanje Woods dejal, da se kaze nekaksna popolnost.
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3 Modeli samosestavljanja ploscic

Teorija algoritmi¢nega samosestavljanja se je zacela z delom Erika Winfreeja [33]. Win-
free je razmisljal o tem, kaj bi se zgodilo, ¢e bi v sistemu sestavljanja DNK plosé¢ic ob-
stajal ve¢ kot samo en tip DNK plosc¢ice in bi nekateri lepljivi deli ploscic imeli Sibkejso
povezavo kot ostali. To bi pomenilo, da bi se za povezavo v sklop morala kaksna izmed
ploscic povezati na ve¢ kot samo eno ploscico. Ploscico je v modelu aTAM predstavil
kot kvadrat. Ceprav molekula DNK ni oblikovana tako, ima §tiri lepljive strani in je
na ta nacin lazje narisati in predstaviti model. Modeli samosestavljanja ploscic opisu-
jejo matematicéne in racunske nacine sestavljanja, ki doloc¢ajo kako se lahko kvadratne

ploscice med seboj povezujejo in tvorijo vecje sklope.
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Slika 7: 2Slika predstavlja prikaz DNK ploséice. Na sliki je oznacen eden izmed $tirih
lepljivih delov, ki je na desnem robu ploscice. S sintetiziranjem Stirih verig DNK, je
Nadrian C. Seeman ustvaril ploscico s stirimi lepljivimi deli. Te Stiri verige se hocejo
prilepiti na njihov tako imenovan Wattson-Crick komplement. V tem primeru je za-
hodni lepljiv del komplementaren vzhodnemu, severni pa je komplementaren juznemu.

Slika je prirejena po viru.

2Vir:https://cacm.acm.org/magazines/2012/12/157881-theory-of-algorithmic-self-assembly
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Slika 8: “Na sliki je prikaz mreze DNK ploscic, ki se ustvari, ko se v tubi zmeSajo

ploscice iz slike 7.

V modelu je dolocil tudi to, da se ploscice ne smejo obracati. To pripomore k temu,
da je lazje dolociti na katere stranice se ploscice lahko vezejo z ostalimi plos¢icami.
V abstraktnem sistemu samosestavljanja je mnozica z naborom ploséic koncna, vsake
izmed ploscic iz nabora pa je na voljo neskon¢no. Za natanéno manipulacijo s snovmi
v merilu posameznih atomov ali molekul je bilo kasneje zasnovanih vec sistemov samo-
sestavljanja. Erik Winfree je z nadgradnjo ze obstoje¢ih modelov v svojem delu leta
2004 [34] pokazal tudi to, da samosestavljanje ni samo ekvivalentno ra¢unanju, temve¢
je implementacija ra¢unanja s samosestavljanjem lahko uporabljena v praksi. Njegove
metode za izdelavo modelov samosestavljanja so razsirila obzorje za programabilno sa-
mosestavljanje. Njegovo delo je pokazalo potencial za pomoc¢ pri razvoju nove dobe

samosestavljenih atomsko natan¢no strukturiranih nanomaterialov.

3.1 Wangove ploscice

Hao Wang, kitajski matematik, logik in fizik je v svojem delu [29] leta 1961 predstavil

Wangove ploscice, poimenovane tudi Wangove domine, ki so razred formalnih siste-

4Vir:https://cacm.acm.org/magazines/2012/12/157881-theory-of-algorithmic-self-assembly
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mov. V matemati¢nemu smislu lahko strukture, ki so urejene, vendar niso periodi¢ne
(kvazi-kristali ali aperiodi¢ni kristali), nastanejo iz samosestavljanja tako imenovanih
Wangovih ploscic. Za izracune se uporablja makroskopsko samosestavljanje. Obstaja
tudi logiéna enakovrednost med lepljivimi konci DNK in robovi Wangovih ploscic.

Wangove ploscice si lahko predstavljamo kot niz kvadratnih ploscic, ki so na vsaki
stranici obarvane z eno barvo izmed izbora barv. Pri postavljanju vsake ploscice je po-
trebno upostevati pravilo, da se morata barvi na stranicah sosednjih ploscic ujemati.
V primeru, da plosc¢ica to pravilo izpolni na vseh stranicah s sosednjimi plos¢icami, se
lahko vstavi v sistem. Upostevati je potrebno, da ploScice ni mogoce vrteti ali zrca-
liti in da je lahko uporabljeno neskonéno mnogo katere koli izmed plos¢ic v mnozici.
S pomocjo teh pravil in poljubnega nabora ploscic se je Wang vprasal, ¢e lahko te
plosc¢ice pokrijejo ravnino. Wangov student Robert Berger je leta 1966 dokazal, da je
mozno kateri koli Turingov stroj, kot mnozico izracunov, prevesti v dolo¢eno mnozico
Wangovih ploscic. To je resni¢no, ¢e in samo ¢e ta Turingov stroj nima koncnega

stanja [2].
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Slika 9: ®Slika predstavlja primer Wangovih ploséic. Sistem ima 5 razli¢nih barv in 13
razlicnih ploséic. Na vrhu so predstavljeni robovi ploséic in pripadajoce barve, pod tem

nabor ploséic Cisto spodaj ravnina, katero zapolnijo plos¢ice po procesu sestavljanja.
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3.2 Model sestavljanja ploscic (TAM)

Leta 1998 je Erik Winfree v svoji doktorski disertaciji [33] predstavil model sestavljanja
ploséic, ki ga je poimenoval Tile Assembly Model, skrajsano TAM. Model je bil pred-
stavljen v dveh osnovnih razlicicah: model sestavljanja ploscic (aTAM) in kineti¢ni
model sestavljanja plos¢ic (KTAM). Ta dva modela sta bila predlagana kot prakticne
razlicice Wangovih ploscic, poleg tega pa so uporabili DNK komplekse, ki jih je v la-
boratoriju sintetiziral Ned Seeman [24].

TAM je model sestavljanja ploscic trojice (T, o, 7), kjer je T' kon¢en nabor ploséic, o
koncen in t-stabilen sklop samosestavljenih plosé¢ic, 7 pa je temperatura sistema, ki je
najmanjSa akumulativna mo¢ povezav med sosednjimi plosc¢icami, ki je prag, s katerim
se lahko plosé¢ica vstavi v sklop. Temeljne enote v modelu TAM so kvadratne ploscice,
ki jih je poimenoval tudi monomeri. Kvadratne ploscice imajo oznacene robove, mo-
del pa ima neskoncno mnogo vsake izmed ploscic. Vsak izmed Stirih oznacenih robov
ploscice ima oznako, ki ji recemo tudi nalepka z lepilom, in nenegativno Stevilo, ime-
novano moc¢ povezave, ki pripada tej nalepki v primeru povezave z drugo ploscico. Dve
sosednji ploscici v sklopu imata med seboj interakcijo, Ce sta nalepki lepil na njunih
straneh enaki in imata pozitivno moc¢ povezave. V kolikor se nalepke med plos¢icami
ne ujemajo, to ne povzroci napak [33]. Ploscice se ne smejo vrteti ali zrcaliti.

Pri vrednosti temperature, oznacene s 7, ki je nenegativno celo stevilo, se lahko ploscica
doda v sklop, kadar vsota moci ujemajoc¢ih se robov vseh sosednjih ploscic preseze
stevilo 7. To je Winfree oznacil kot stabilen dodatek v sklop. Funkcija lepljenja je de-
finirana kot G x G — > N, pri ¢emer je G mnozica lepila, funkcija pa slika v mnozico
moci povezav. Za vsaka dva x in y v G velja g(x,y) = g(y,x). V vecini primerov imajo
vezi moc¢ 0, 1 ali 2, lahko pa je poljubno nenegativno stevilo. Ko se plos¢ica doda v

sklop, se lahko na njo vezejo nove ploscice.

3.3 Abstraktni model sestavljanja ploscic (aTAM)

Model je mnozica $tirih elementov (T, o, 7, s), pri ¢emer so vse oznake enake kot v
TAM s tem da aTAM vsebuje eno unikatno semensko ploséico s. Ceprav je model
posplosen na poljubno razseznost, je vecji del raziskav osredoto¢en na dve ali tri di-
menzije. Tudi v moji nalogi sem osredoto¢en samo na dvodimenzionalni prostor.

Kot pri modelu ploséic TAM, model aTAM vsebuje mnozico kvadratnih ploscic, ki
imajo na vsaki strani vrednost lepila, poimenovano tudi nalepka z lepilom, ki je za-
stopana kot konéni niz. Plosc¢ice se v modelu ne smejo vrteti, lahko pa se poskusijo

vstaviti na poljubni koordinati. Ko je ploscica postavljena na dolo¢eno mesto, je ni

SVir:https://grahamshawcross.com/2012/10/12/wang-tiles-and-aperiodic-tiling/
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mogoce premakniti, odstraniti ali zamenjati. Za razliko od modela TAM pa ima mo-
del aTAM vnaprej dolo¢eno semensko ploscico, na katero se za¢ne sestavljati mnozica
ostalih ploscic, zacetna konfiguracija pa ima samo eno semensko ploscico. Pravila se-
stavljanja so enaka kot pri TAM. Ko je ploscica postavljena na dolo¢eno mesto, je ni

mogoce premakniti, odstraniti ali zamenjati.

Sistem prav tako kot TAM vsebuje nenegativno stevilsko vrednost temperature sis-
tema, ki je najmanjsa akumulativna moc¢ povezav med sosednjimi ploscicami, ki lahko
pritrdi ploscico v konfiguraciji, ter funkcijo lepljenja, ki definira mo¢ povezave med
vrednostmi lepila stranic ploséic. Za model je dokazano da je izjemno zmogljiv, ppra-
vljenih je bilo veliko raziskav, in sicer z namenom, da odkrijejo vrste sklopov in njegovo

moc¢ racunanja ter izkoristijo njegov potencial [18].

3.4 Kineticni model sestavljanja plos¢ic (kTAM)

V resnici je samosestavljanje DNK ploscic bolj zapleten postopek, kot ga modelira
aTAM, zato je za realno simulacijo fizicnega procesa samosestavljanja DNK potre-
ben drugac¢en model. Kinetiéni model montaze ploséic (kTAM) je bil razvit kot bolj
fizicno realisticen model za laboratorijsko delo in uposteva povratno naravo samose-
stavljanja, pri cemer se uposteva hitrost zdruzevanja in razdiranja vezi med osnovnimi
molekulskimi elementi, tako imenovanimi monomeri, v prvotnem okviru, ki ga zagota-
vlja aTAM. Ploscica se lahko pritrdi na sklop kjer koli, kjer pride vsaj do Sibke vezi,
in katera koli plosc¢ica se lahko odlepi od sklopa z odvisnostjo glede na skupno moc¢, s
katero je povezana na sklop. Model kTAM je izboljsava modela aTAM z omogoc¢enimi
povratnimi reakcijami in s spremljanjem hitrosti reakcij med elementi.

Zlasti za dve predpostavki je znano, da v praksi ne drzita:
1. Ploscice se nikoli ne odlepijo od sklopa ploséic.

2. Ploscice se pritrdijo le, ko njihova vezna trdnost presega nenegativno celo stevilo

vrednosti praga temperature.

Kineticni model sestavljanja ploséic (kTAM) je model sestavljanja ploscic, ki uporablja
standardne zakone kemijske kinetike in uposteva te predpostavke.

Ce predvidevamo, da obstaja samo ena semenska ploiéica in da je vsaka druga vrsta
ploséic enako koncentrirana, potem je hitrost posredovanja oziroma dodajanja ploscic
enaka za vse vrste ploscic in priblizno konstantna skozi cas.

Za modeliranje kineti¢nega modela sestavljanja ploscic je Winfree [33] podal predpo-

stavke:
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1. Koncentracije ploscic oziroma monomerov bodo ves ¢as konstantne med eksperi-

mentom. Prav tako bodo imeli vsi monomeri enako koncentracijo.

2. Skupine sklopov ploscic se ne vezejo med seboj, ampak samo na sklop ploscic, ki

vsebuje semensko ploscico. Ni interakcij med agregati.

3. Hitrost, s katero se plos¢ice dodajajo na sklop, je konstantna, ne glede na to ali

je dodatek pravilen ali napaka.

4. Povratna hitrost ali hitrost, s katero se ploscice odstranijo iz sklopa, je obratno
eksponentna - odvisno od moci vezi. Odvisna je tudi od stevila parov monomerov,

ki jih je treba razdreti.

V tem modelu lahko izvajalec eksperimenta spreminja dva parametra. Izvajalec
lahko doloc¢i entropic¢ni strosek dolocitve lokacije monomera, ki je odvisen od kon-
centracije monomerov, in energetski strosek prekinitve ene izmed lepljivih vezi med

monomeri. Oba sta izrazena glede na toplotno energijo. [33]

3.5 Model 2HAM

Model 2HAM je posplositev modela aTAM, saj omogoca, da se dva ali vec sklopov, ki
so lahko sestavljeni iz vec¢ ploscic, pritrdijo drug na drugega. Ti sklopi se lahko nato
med sabo zdruzujejo. Predstavil ga je Matthew J. Patitz v svojem delu [19]. V¢asih
se model poimenuje tudi kot “brezsemenski” model samosestavljanja. Dokazano je
bilo, da lahko model 2HAM simulira vsak sklop samosestavljanja, ki vsebuje semensko
ploscico [4].

Vsak korak sestavljanja se izvede, ko se katera koli obstojeca sklopa, ki sta najprej
sklopa samo z eno plosé¢ico, povezeta med seboj z mocjo, ki je enaka ali vecja tempera-
turi, in se zdruzita v nov sklop. 2HAM do neke mere ponuja bolj eksperimentalno rea-
listicen model kot aTAM z odstranitvijo omejitve, ki jo predstavlja semenska ploscica.
Ker 2HAM ne vsebuje semenske ploscice, imajo vse posamezne ploscice enak polozaj
v zaCetku samosestavljanja. Model 2HAM tudi omogoca, da se pari poljubno velikih
sklopov med seboj kombinirajo, zato se pojavijo nove tezave v zvezi z izvedljivostjo

eksperimenta.
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Slika 10: 8Leva stran slike prikazuje mnozico ploséic pred samosestavljanjem modela

2HAM. Na desni strani je prvi korak, kjer se ustvari ve¢ sklopov. Prirejeno po viru.

8Vir:http://self-assembly.net/wiki/index.php?title=Two-Handed_Assembly_Model_
(2HAM)
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4 Napake na modelu kTAM

4.1 Vrste napak

Napake, ki se pojavijo med sestavljanjem sklopov v modelu kTAM, so razdeljene na
tri vrste [20]: 1. napake rasti (ali napake neusklajenosti), 2. fasetne napake in 3.

nukleacijske napake.

4.1.1 Napaka rasti

Napaka v rasti, katere primer je na sliki 8, se pojavi, ko se ena ali ve¢ stranic plos¢ice, ki
se vezejo na sklop, ne ujemajo z lepili ostalih sosednjih stranic plos¢ic. Taksna ploscica
se lahko veze z nezadostno mocjo povezave, in preden se lahko loci od sklopa, se lahko
okoli nje povezejo druge ploscice. Ko se to zgodi, se ustvari sklop v katerem imajo
vse ploscice zadostno moc da ostanejo povezane, seveda pa to ni skladno s pravilnostjo
sklopa. Erik Winfree je to napako opisal s tem, da ta napaka zaklene plos¢ico na
nepravilno mesto in nadaljuje samosestavljanje, kar lahko povzro¢i nadaljnje napake

in odstopanja od zelene oblike ali vzorca. [34]

Slika 11: Na sliki je prikazan primer napake rasti. Bela ploscica se prilepi na sklop na
katerem se njena lepila ne ujemajo s sosednjimi. Preden se napacno pritrjena ploscica
lahko odlepi, se druga plosc¢ica modre barve pritrdi in ustvari dve pravilno oblikovani

vezi, ki ustvarita stabilen sklop.
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4.1.2 Fasetna napaka

Podobno se na robu narascajocega sklopa pojavlja tudi tako imenovana fasetna napaka
[34]. Ta se pojavi, ko se ploscica veze z nezadostno mocjo povezav za trajno pritrditev,
tokrat brez neskladnosti v stranicah, in jo kot v prejsnjem primeru dodajanje ploscic
zaklene na svoje mesto. PloscCica se veze na stranice s ploScicami, ki se ujemajo z
njenimi stranicami, vendar nima dovolj velikega sestevka moci povezav, da se doda v

sklop. Enako kot pri napaki rasti, jo dodajanje naslednjih plosc¢ic zaklene na mesto.

4.1.3 Nukleacijska napaka

Tretjemu tipu napak se rece nukleacijska napaka in se zgodi takrat, ko se ploscice
dodajajo na sklop, ki ne vsebuje semenske ploscice in ni del tako imenovanega semen-
skega sklopa. V tem primeru ploscice ustvarijo svoj nezelen sklop, ki se samosestavlja

neodvisno od prvotnega.

4.2 Popravljanje napak

Erik Winfree in Renat Bekbolatov sta v svojem delu [34] predstavila vrsto nacinov
odpravljanja teh napak na kineticnem modelu samosestavljanja (KTAM). Uporabila

sta Stiri razlicne pristope pri odpravljanju napak:

1. Logi¢no odpravljanje napak: Sprejetje prisotnosti napak in nacrtovanje vecje

mnozice ploséic, ki imajo sposobnost zaznavanja in odpravljanja napak.

2. Optimiziranje fizicnih pogojev: Preucevanje, kako fiziéni pogoji, kot so tempe-
ratura, koncentracije ploséic in ostali pogoji, dolocajo stopnjo napak in kako jih

optimizirati.

3. Novi molekularni mehanizmi: Ustvaritev novih mehanizmov za odpravljanje na-

pak, kot so ploscice z zapahi in stikali.

4. lIzkoriscanje sodelovalnega povezovanja: Ob ohranitvi prvotne zasnove moleku-
larnih ploscic, sledi preoblikovanje prvotnega kompleta ploscic, z namenom izko-
ristka fizicnih mehanizmov, ki so ze del procesa samosestavljanja. Osnovna ideja
sodelovalnega povezovanja je imeti vec¢ ploscic, ki se med seboj stabilizirajo. Ta

pristop je prinesel dramati¢ne spremembe [34].
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5 Simulator za samosestavljanje

Delovanje simulatorja modela aTAM poteka v dvodimenzionalnem diskretnem prostoru
Z% Niz U = (0,1),(1,0), (0, —1), (=1, 0) naj bo mnozica vseh enotnih vektorjev v Z2.
Ti vektorji so poimenovani tudi po kardinalnih oznakah sever (N), jug (5), vzhod (E)
in zahod (W). Graficni prikaz je graf G = (V, E), v katerem je V C Z? in vsak
rob a,b € E ima lastnost, da je a — b € U?. Sistem sestavljanja ploscic (aTAM) je
urejena Stirica (T, o, 7, 8), kjer je T' konc¢en nabor ploséic, o koncen in t-stabilen sklop
samosestavljenih ploscic, 7 je temperatura sistema, s pa je semenska ploscica.

Ploscica t je kvadrat z imenom, ki ga ni mogoce zasukati in vrteti okoli osi. Vsaka
ploscica ima opredeljeno stranico u za vsak u € U2. Vsaka stranica u od plo¢ice t ima
oznako (poimenovano tudi oznaka lepila ali nalepka), ki ima pripadajo¢o mo¢ povezave
m. Dve ploScici t in ', ki sta postavljeni na sosednjih tockah, se v sklopu povezeta
z mocCjo povezave m, ¢e in samo Ce je oznaka ploscice ¢t enaka oznaki lepila sosednje

ploscice t' [19].

5.1 Izdelava simulatorja

Aplikacija je bila razvita na namiznem rac¢unalniku z operacijskim sistemom Windows
10. Za integrirano razvojno okolje je bil uporabljen IntelliJ IDEA Ultimate Edition,
ker podpira razvojni jezik Java. Program je v celoti razvit v programskem jeziku
Java. Za graficni vmesnik je bila uporabljena knjiznica JavaFX, ki vsebuje nabor
graficnih in medijskih paketov za nacrtovanje, ter razvoj namiznih aplikacij. JavaFX
omogoca razsiritev podpore ostalim platformam, kot so splet, mobilne naprave in na-
mizni racunalniki. Aplikacija je razvita samo za namizni racunalnik.

Za postavitev in urejanje lastnosti graficnih elementov aplikacije sem uporabil program
SceneBuilder, kjer se lahko na preprost nacin sestavlja komponente knjiznice JavaF'X
in nato naroci programu, da za prikaz uporabniskega vmesnika uporablja datoteke tipa

fxml, ki se jih v tem programu ureja.
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5.2 Uporaba simulatorja

b

Uporabnik najprej zazene aplikacijo, ki je v obliki datoteke ”.jar”. Odpre se okno z
naslovom “Tile Self-Assembly Simulator”. Nato uporabnik s klikom na gumb v menij-
ski vrstici z imenom “New” in izborom menijskega elementa “Create new Assembly”

ustvari nov sklop samosestavljanja s praznim platnom.

B Tile Self-Assembly Simulator - O X

m Run  Help

Create new Assembly

Slika 12: Slika predstavlja prvotno okno simulatorja, kjer se simulacija izrise.

Po ustvaritvi sklopa se uporabniku omogoci izbira naslednjega menijskega elementa
s klikom na gumb “New”, ki se imenuje “Open tile editor”. Odpre se novo okno z
naslovom “Tile Editor”, z grafi¢cnim uporabniski vmesnikom za ustvarjanje ploscic in
dolocitvijo konfiguracije. Na levi strani je seznam z mnozico ploscic, ki je na zacetku
prazen, na sredini je kvadrat, na kateremu se izrise predogled ploscice, na desni pa je

podokno z dvema zavihkoma za nastavitev konfiguracije.
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B Tile Editor — O s

File  Edit

Tile Properties | Glue Function

Tile Name
Narth
East
South
West
Tile Color
White -
Preview Tile

Add Tile To Tileset

Default number of tiles
to generate is 3000

After changing anything
you must update the
assembly

Update Assembly

Slika 13: Slika predstavlja drugo okno simulatorja kjer uporabnik spreminja konfigu-

racijo in dodaja ploscice.

Na prvem zavihku lahko uporabnik dodaja poljubno stevilo ploséic in opredeli nji-
hove lastnosti, kot so ime ploS¢ice, poimenovanje roba z lepilom in barvo ploscice.
Imena so poljubna in lahko vsebujejo stevilke. Pred dodajanjem ploséice lahko upo-
rabnik naredi njen predogled. To naredi s klikom na gumb “Preview Tile” in nato
na sredini urejevalnika preveri, kako bo ploscica videti. Nato na istem zavihku izbere
Stevilo ploséic, ki se prikazejo na platnu po zagonu simulacije. Privzeta vrednost tega

stevila je 3000 ploscic.
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2 SEED X Preview Tile

Add Tile To Tileset

Default number of tiles
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assembly

Update Assembly

Slika 14: Slika predstavlja definiranje in dodajanje ene ploscice. Prva ploscica, ki se

doda v konfiguracijo je semenska ploscica.

Na drugem zavihku uporabnik opredeli funkcijo lepljenja z opredelitvijo prvega in
drugega niza imena lepila in mo¢jo povezave med tema dvema imenoma lepil, ki mora
biti nenegativna celostevilska vrednost. Po opredelitvi sledi klik na gumb “Add glue”
za dodajanje enega pravila lepljenja za oba niza imen lepil. Pravil je lahko neomejeno,
ampak za eno kombinacijo nizov lepil lahko obstaja samo ena Stevilska nenegativna
vrednost moci povezave.

Ko je funkcija lepljenja opredeljena, sledi izbor celosteviléne vrednosti temperature
sistema, privzeta vrednost pa je 2. Uporabnik ob nastavitvi konfiguracije klikne na

gumb “Update Assembly”, ki je na obeh zavihkih, in s tem posodobi konfiguracijo.
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Naote: Glue function applies to all tiles!

Glue 1 Glue 2 Strength

Mo content in table

Add Glue

Default Temperature is 2

Set Temperature

Update Assembly

Slika 15: Slika predstavlja drugi zavihek okna od simulatorja kjer uporabnik nastavi

funkcijo lepljenja in temperaturo sistema.

Nato lahko uporabnik zapre urejevalnik plos¢ic in na prvotnem oknu na menijski
vrstici z gumbom “Run” in njegovim menijskim elementom “Run simulation” zazene
simulacijo. Ob tem se za¢ne ra¢unanje, po koncanem postopku pa se na platnu izrise
mreza postavljenih ploscic na njihovem pripadajocem mestu. Uporabnik lahko po
simulaciji ponovno odpre urejevalnik ploscic, spremeni konfiguracijo in jo nato znova

pozene.
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6 Primeri samosestavljanja ploscic

na simulatorju aTAM

V tem poglavju so predstavljeni primeri na simulatorju abstraktnega sistema za samo-
sestavljanje. V aTAM-u so sistemi za sestavljanje plos¢ic opredeljeni s tremi parametri:
vrednostjo temperature, semensko ploscico in ostalimi plos¢icami, ki se sestavljajo na
sklop. Prav tako je potrebno dolociti funkcijo lepljenja, ki predstavlja mo¢ povezave
med dvema oznakama lepil. Ob doloc¢itvi vrednosti teh parametrov se definira konfi-
guracija samosestavljanja. Pri specificnih konfiguracijah se izriSejo posebni vzorci in
oblike.

6.1 Dvojiski stevec

Sedem ploscic za simulacijo dvojiskega Stevca vkljucuje tri mejne ploscice, vkljuéno
s plos¢ico na spodnjem desnem robu, ki jo oznacimo kot semensko ploScico, in Stiri
ploscice z robnimi oznakami lepila 1 in 0. Vse strani ploscic, ki niso mejne, tvorijo
mo¢ povezave 1, ki jih lahko oznacimo kot sibke vezi. Mejne ploscice uporabljajo moc
povezave 2, ki jih oznacimo kot mocne vezi, in povezave z mocjo 0, ki jih oznac¢imo
kot nicelne vezi (Te vezi so na robovih plosc¢ic, na katere se ne veze nobena ploscica).
Mocne vezi tvorijo robovi, oznaceni s ¢rkami N in W, Sibke vezi pa tvorijo robovi,
oznaceni z 1 in 0, nicelne vezi so oznacene s ¢rko x. Temperatura sistema dvojiskega

Stevca je 2.
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Slika 16: Slika na levi strani predstavlja semensko ploscico in dve robni ploscici. Na
desni strani so ostale Stiri ploscice, iz katerih je s temperaturo sistema 2 po lepljenju

rezultat sklop dvojiskega stevca.

Glue 1 Glue 2 Strength
1 1 1
0 0 1
M M 2
W W 2
{ >

Slika 17: Slika predstavlja tabelo z vrednostmi funkcije lepljenja. Prva dva stolpca v
tabeli predstavljata robne oznake plos¢ic, zadnji stolpec pa moc¢ povezave med tema
lepiloma. Slika predstavlja tabelo z vrednostmi funkcije lepljenja, s katerimi se pri

vrednosti temperature sistema 2 ploscice povezejo v sklop dvojiskega stevca.

Slika 18: Slika predstavlja primer rasti dvojiskega Stevca na simulatorju. Samosesta-

vljanje se najprej zacne samo s semensko ploscico.
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B Tile Self-Assembly Simulator

Mew Run Help

Slika 19: Slika predstavlja izris prvih 2500 plosc¢ic dvojiskega sistema na simulatorju.
Vsaka vrstica od spodaj navzgor predstavlja dvojisko stevilo. Vrednost prve vrstice je
0, vrednost druge vrstice je 2° = 1 in tako naprej. Vsaka vrstica predstavlja stevilo,
¢e seStejemo vrednosti dvojiskih stevil, ki jih predstavljajo modre ploscice. Primer:
Tretja vrstica predstavlja stevilo 3 (20 + 2! = 3). Upostevati je treba, da bi se sklop

nadaljeval neskon¢éno dale¢ navzgor in v levo.

6.2 Trikotnik Sierpinski

Trikotnik Sierpinski je fraktalen fiksni sklop z obliko trikotnika, ki je razdeljen rekur-
zivno na manjse enakostrani¢ne trikotnike. Poimenovan je po poljskem matematiku
Wactawu Sierpiniskemu, vendar se je ta vzorec pojavil mnogo stoletij pred njegovim
delom.

Sedem ploscic za simulacijo trikotnika Sierpinski vkljucuje tri mejne ploscice, vkljuéno
s ploséico v spodnjem desnem robu, ki jo oznacimo kot semensko ploscico, in Stiri
ploscice z robnimi oznakami 1 in 0. Vse strani ploscic, ki niso mejne, tvorijo mo¢ pove-
zave 2, oznacimo jih lahko kot Sibke vezi. Mejne ploscice uporabljajo mo¢ povezave 4,

oznacimo jih kot mocne vezi in, povezave z mocjo 0, ki jih oznac¢imo kot nicelne vezi.
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Mocne vezi tvorijo robovi, oznaceni s ¢rkami N in W, Sibke vezi pa robovi oznaceni z
1 in 0 [34]. Oznaka lepila nicelnih vezi je x. Vrednost temperature sistema za sklop
trikotnika Sierpinski je 4. Nekatere ploscice so obarvane z modro barvo, nekatere pa z

oranzno, da je na prikazu simulacije viden vzorec trikotnika Sierpinski.

Slika 20: Slika predstavlja mnozico ploscic iz katerih je s semensko ploscico oznaceno s

SEED, in temperaturo sistema 4 po lepljenju rezultat trikotnik Sierpinski.

Glue 1 Glue 2 Strength
1 1 2
2
M M 4
W W 4

Slika 21: Slika predstavlja tabelo z vrednostmi funkcije lepljenja. Prva dva stolpca v
tabeli predstavljata robne oznake ploscic, zadnji stolpec pa moé¢ povezave med tema
lepiloma. To so pravila lepljenja, s katerimi se plos¢ice povezujejo v sklop trikotnika

Sierpinski.
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Slika 22: Slika predstavlja primer rasti trikotnika Sierpinski v simulatorju. Samosesta-

vljanje se najprej zacne samo s semensko ploscico.

B Tile Self-Assembly Simulator

Mew Run Help

Slika 23: Slika predstavlja izris prvih 2500 ploscic trikotnika Sierpinski na simulatorju.

Upostevati je treba, da bi se sklop nadaljeval neskon¢no dale¢ navzgor in v levo.
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7 Zakljucek

V zacetku 21. stoletja je podrocje samosestavljanja vzbudilo zanimanje raziskovalcev z
vseh moznih podrocij [6,11,20,32,35], z leti pa se je stevilo raziskav zmanjsalo. Kljub
navidezno enostavni naravi samosestavljanja je mogoce izkoristiti to moc¢ za ustvarja-
nje struktur neverjetne zapletenosti. Sistemi za samosestavljanje obsegajo spekter, ki
je vezan na racunsko zapletenost njihovih komponent in vedenj, ki znajo doprinesti
nove in uporabne rezultate. Moj cilj je bil izgradnja simulatorja, ki omogoca nastavi-
tev konfiguracije problema po pravilih samosestavljanja ploscic in omogociti simulacijo

reSevanja problema.

Samosestavljanje materialov in izdelava naprav s koristnimi strukturnimi in mehan-
skimi lastnostmi predstavlja velik izziv za prihodnost. Prihodnje uporabe bodo verje-
tno zahtevale dovrsen nadzor za oblikovanje natancno urejenih struktur s posebnimi
kemijskimi, fizikalnimi ali matemati¢nimi lastnostmi. Za doseganje taksnih ciljev bo
potrebno globoko teoreticno razumevanje temeljnih nacel samosestavljanja in pravil
delovanja. Na mikroskopski ravni to postaja vse bolj zahtevno, ampak odkrivajo se
novi nacini, ki bodo pripomogli, da se te tezave obide.

Racunalniska simulacija ponuja orodja za odkrivanje teh principov, na primer z nepo-
sredno vizualizacijo mehanizmov samosestavljanja in zmoznostjo opazovanja njihovega
delovanja. V prihodnosti sledi premagovanje ovir, omenjenih v nalogi, in uporaba
simulacije za razumevanje nastalih struktur. Temo algoritmic¢nega samosestavljanja
sem si izbral zato, ker sem zelel v zakljucni nalogi z racunalnistvom povezati svoje
zanimanje do ostalih ved, kot so biologija, fizika in matematika. Hotel sem raziskati
podrocje, ki bi lahko imelo vpliv na prihodnost in spremenilo nacin racunanja, kot ga
do sedaj poznamo. Naucil sem se veliko novih stvari z razlicnih podrocij in uzival v

raziskovanju.
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