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JATE Kibernetikai Laboratdrium

A prebioldgiai chemoton szamitdgépes szimuiéciéja

Csendes Tibor

, A chemoton a Ganti’ (1),(2) dltal definidlt minim&l-
-él6rehdszér, absztrakt elméleti biolégiai‘modell. ugy
képzelhetjﬁk el kdnnyen, ha egy egyszerii egysejtﬁbSl el-
hagyjuk mindazt, ami nélkiil még €18 maradhat. Igy kiesik
az enzimrendszer is. Végﬁl‘egy autokatalitikus kémiai
kérfolyématot! egy'informéciéhordozévpdlimerizélédott
szalat, és egy az'egészet.magéba_foglalé membréntkapuhk;
Mindezek az alrendszerek természetesen funkciondlisan =
Osszefliiggbek, példaul a kdrfolyamat termeli a membran és
a szal alapanyagit. A chemoton miik&désének magyarézaté-
hoz az 1. abran lathaté sémat szokas alkalmazni. '
A nagybetiik egy-egy belsd anyagot jeldlnek. Ai.'a
kérfolyamat eleme, X a tapanyag, 'Y a salakanyag, és
V a szal alapanyaga. Mik&zben V il le a szdlra, R
hasad le réla, ami a korfolyamatban képztdd T'-vel rea-
gadlva T-t ad -~ és ebbdl épilil fel a membran. Igy a.ézél
&s a membrén ndvekedése szorosan Osszefigg. A polimeriza- -
16dott szal olyan.tulajdonségu, hogy a két pérhuéamos
_léné az oldészer hdmozgasa hatasdra iddnként kissé fel-
nyilik /lélegz® mechanizmus/. Ha V koncentraciéja /ami
anyagmennyiség per térfogat/ elég nagy, akkor nagy annak
a valészinilisége, hogy egy V molekula k5t8djén a fel-
nyilt szédlra, és bizonyos ideig ott is maradjon. Ezalatt
a sz&l nem tud yisszazérédni, és a lemasolas gyorsan vég-
bemehet. Mivel az elsd® /inicializald/ lépéshez‘képest az .
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utana koévetkezd lancnbveld lépések gyorsak a tapasztalat
szerint, igy a reakcid irreverzibilisnek tekinthetd.

Ezek utadn a chemoton milkédését ugy képzelhetjik el,
hogy az autokatalitikus kémiai ko&rfolyamat /a "kémiai
motor"/ fdlszaporitja az Osszes belsd anyagot - ez addig
tart, amig a V koncentracidéja az emlitett kritikus V
értéket meg nem haladja. Ezut&n a kémiai motor tovéabb mi-
kddik, de k&zben a f6lhalmozdédott V mennyiség leilil' a
pvn-re, a polimerizaldédott szalra. Ekdzben az R-bJl épp:
annyi keletkezik, amennyi V kellett a szal lemasolasa-
hoz. Ezekkel aztan a félhalmozddott T’'~-k T-vé reagal-
nak, amik beépililnek a membranba. Az autokatalitikus kémi-
ai kérfolyamat k&zben megkettdzte a belsd anyagok mennyi-
ségét., A T beéplilése miatt a membran feliilete is meg-
duplazédott. Kétszeres feliilet esetén azonban a gémbalaku
test térfogata nem kétszeres lesz - igy az ozmotikus nyo-
mas hatdsdra a membrén betliremkedik, és a chemoton ketté-
osztddik. Ezutdn az egész milk&édés hasonld médon ujra kez-
doddik.

Ennek a strukturadnak realizacidéja az Oslégkdri ko-
riilmények k&zdtt a Hidvégl (4) altal megadott prebioldgi-
ai chemoton, melyben a fenti alrendszereket a formbéz cik-
lus, Osi RNS és imidazol alapu membran képviseli. Ez a
rendszer csak olyan szerves vegyliletek jelenlétét igényli,
amelyeknek spontédn, abiogén keletkezése igazolt.

A matematikai modell alapja egy valtozd egylitthatés
nemlinedris k6zdnséges differencidlegyenlet rendszer (3).
Az

k
A+B = C+0D (1]
|3
kémial reakcidhoz a kévetkezd differenciélegyenlet rend-~
szer tartozik:
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- k[A][B] + k'(_C][D]

k[a][B] - K[c][D]

Ha t&bb ilyen kémiai reakcidéb6l 411 a halézat, akkor a
megfeleld eldjelekkel ellatott tagok az illetd jobbolda-
lakhoz addédnak. A jelenlegi absztrakt modellben 14, a
prebioldgiaiban 95 dimenzibés az &llapottér. Mivel az a-
nalitikus megoldas altalanos paraméterezés esetén nem
allithatdé eld elemi fiiggvényekkel, igy szamitastechnikai
eszkszbket kell haszndlni. A matematikai modellhez tarto-
zik az a feltétel-, és algebrai miiveletrendszer, amely a
peremfeltételek figyelését, a térfogatszamitast és egyéb
paraméterek /[példaul a generacids idd/ meghataroczasat
végzi.

A szamitdgépes program 4 részbdl &4ll: a fOprogrambdl
/FO/, és harom szubrutinbdél JRUKUS, FUGGV, OUTP/. A f£0O-
program specifikdlja a kezdeti értékeket, a paramétere-
ket, a modellezés feltételeit; az input-output mivelete-~ -
ket végzi, és felhivja a RUKUS rutint, ami a differenci-
dlegyenlet rendszer megoldasat szolgaltatja. Ez ehhez egy
automatikus lépéskdz-valtoztatissal ellatott, negyedren-'
dii, Gil altal mdédositott Runge-Kutta eljdrast hasznal. A
RUKUS hivja meg a FUGGV és OUTP rutinokat. A FUGGV tar-
talmazza a differencidlegyenlet rendszer jobboldalanak le-
irdsat. Ezt a RUKUS minden integralasi lépéshez négyszer
hivja meg. Az OUTP rutin kezeli a RUKUS hibajelzéseit, és
megvaldésitja a modell algebrai jellegi milveleteit. Az
OuTP-ra minden olyan lépés utan keriil a vezérlés, amely
negfelel az adott pontossagi kévetelményekﬁek. Ez kiléno-



sen a peremfeltételek figyelése szempontjabdél fontos. Egy
kildn program valééitja meg az eredmények X-Y rajzoldn
vald megjelenitését.

A prebiolodogiai chemoton szimulécidjaval képcsolatos
szamitdstechnikai problémak elsBsorban a modell méretébdl
adédtak: 95 adllapothataroz6t és 126 kémiai reakcidt vet-—
tink figyelembe. A PL/1l nyelvi program automatikusan ke-
zeli a fellil-, és alulcsorduléasokat. Ugyanigy gondoskodik
arr6l is, hogy olyan kis lépéskézzel tdrténjen a kbzeli-
tés, amely mellett nem kaphatunk irredlis negativ koncent-
racioét egyik anyagra sem. Az allapothatidrozdék értéke kozti
t6bb nagysagrendnyi eltérés sziikségessé tette azt is, hogy
a Runge-Kutta eljaras hibavizsgalatat az addigi abszolut
értelmﬁr6l relativra véltoztassuk. Ezzel elkeriilhetd lett
a kisebb abszolut értékil valtozdkban mutatkozd nagy rela-
tiv hiba.

Az absztrakt modell vizsgalata soran meghatarozasra
kerililtek azok a kilsd feltételek, amelyek mellett a chemo-
ton megfelel@en miikédik: névekszik, szaporodik. Bizonyi-
tast nyert, hogy ha az inform&cidhordozd-, é€s a membran
alrendszer k&zdtt nincs funkcionalis kapcsolat, akkor a
paraméterek semmilyen valasztasa esetén sem kapunk helyes
miikédést. Megadhatdé az a struktura, amely a leggyorsabban
szaporodd chemotont hatarozza meg azonos kiilsd feltételek
kbz5tt. Az absztrakt chemoton a ra nézve karos kérnyezeti
hatast /példaul a tapanyag-koncentracidé csbkkenést/ kom-
pénzélni tudta belsO anyagai Aatcsoportositasaval.

A jelen szimulacid célja volt megadni olyan paraméte-
reket és kérnyezeti feltételeket, melyek mellett a prebio-
16giai chemoton rendelkezik az absztrakt chemotonban mar
igazolt tulajdonsagokkal. Kideriilt, hogy a k&vetkezd fel-
tételeknek kell teljesiilnitik: '
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1. a szal é&s a membran monomerjének képzddési sebes-

sége kozel egyenld kell hogy legyen, ' .

2. a szal négy monomerjenek keletkezési sebessege
nem térhet el t&bb nagysagrenddel egymastol,

3. a tapanyagoknak a membrénon vald athaladasa re-
verzibilis kell heqy legyen,

4. a formaldehid koncentraciOJanak t6bb -nagysagrend-
del nagyobbnak kell lenni, mint a t&bbi tapanyagenak

A fenti feltételek teljesiilése mellett nemcsak he-
lyes mitk&dést produkal a pfebiolégiai chemoton, hanem ké-
pes a belsd anyagok nélkiili rendszer halézata feltoltod-'
ni, pusztan a taoanyaqokra tamaszkodva.

Ezek utan megallapithato, hogy a prebiologial chemo-
ton a fenti feltetelekkel szimulilt 3slégkdri korulmenyek
kdzbtt képes a megadott, abiogén mbédon spontan keletkezO
tapanyagok segltsegevel kiépiteni és fenntartani struktu-
rdjat, ndvekedni, osztddni, szapprodnl - ilyen értelemben
tehat €15 rendszerként viselkedik.
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