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Optymalizacja struktury geometrycznej czasteczek jest kluczowym,
pierwszym krokiem teoretycznego opisu ich wlasnosci. Niestety, w przeciwien-
stwie do metod poszukiwania lokalnych miniméw na hiperpowierzchni energii
potencjalnej czasteczek, ktére sa bardzo zaawansowane i rutynowo stosowane
w praktyce obliczeniowej, problem znalezienia globalnie optymalnej struktury
geometrycznej czasteczek nie zostal do tej pory satysfakcjonujaco rozwiazany.

W mojej pracy zaproponowatam nowa metode globalnej optymalizacji
struktury geometrycznej czasteczek chemicznych. W proponowanej metodzie
wyrézni¢ mozna dwa kluczowe mechanizmy: dynamicznie kontrolowany sie-
cig neuronows algorytm genetyczny stuzacy do optymalizacji funkcji wielu
zmiennych oraz wymuszanie zachowania tozsamosci chemicznej optymalizo-
wanych czasteczek.

Inteligentna ewolucja — utworzony przeze mnie algorytm optymalizacji
funkcji wielu zmiennych jest nowa metoda wykorzystujaca podstawowe za-
lety zaréwno algorytmdéw genetycznych jak i sieci neuronowych. Sie¢ neu-
ronowa dobierajaca parametry algorytmu genetycznego w trakcie dzialania
procesu optymalizacji globalnej zwigksza jego wydajnosé. Ponadto taka konfi-
guracja zwigksza uniwersalnosé¢ algorytmu poprzez wykorzystanie informacji
specyficznych dla badanego problemu optymalizacyjnego do dostosowywania
parametrow procesu optymalizacji. Pozwala to unikna¢ konsekwencji wynika-
jacych z twierdzenia NFL Wolperta i Macready’ego méwiacego o niemoznosci
utworzenia uniwersalnego algorytmu optymalizacyjnego.

Uzyskany mechanizm zostal przeze mnie zaimplementowany a nastep-
nie przetestowany na zestawie modelowych funkcji matematycznych. Jako
testowe problemy modelowe wybralam cztery funkcje matematyczne stan-
dardowo uzywane do testowania algorytmow optymalizacyjnych: Ackleya,
Rastrigina, Griewanka oraz Dixona i Price’a, ktére moga by¢ rozpatrywane
w dowolnej liczbie wymiarow. Dzieki takiemu doborowi problemoéw uzyska-
tam cztery klasy funkcji o podobnych wlasnosciach, rézniace sie tylko wy-



miarem dziedziny. Na podstawie wynikéw dotyczacych wszystkich badanych
funkcji modelowych mozna dojs¢ do wniosku, iz dynamicznie sterowane al-
gorytmy genetyczne sa w najgorszym przypadku poréwnywalne (funkcja Di-
xona i Price’a) a czesto zdecydowanie lepsze niz algorytmy statyczne pod
wzgledem wydajnosci i uniwersalnosci. Poniewaz w dynamicznie sterowanych
AG sie¢ neuronowa uczona byta na danych pochodzacych z testowych obli-
czen przeprowadzonych jedynie w mniejszych liczbach wymiarow, statyczne
AG byty natomiast optymalizowane dla kazdego przypadku, nawet porowny-
walna wydajnos¢ jest bardzo korzystna. W praktyce oznacza ona, ze zamiast
optymalizowaé¢ parametry AG w kazdym rozpatrywanym przypadku, mozna
wyuczy¢ sie¢ neuronowa na danych pochodzacych z niektérych (reprezenta-
tywnych cho¢ niekoniecznie najtrudniejszych) testowych proceséw, a nastep-
nie uzyskany algorytm uzywaé¢ do podobnych procesow optymalizacyjnych.

W nastepnym etapie przetestowalam utworzone oprogramowanie na wy-
branych czasteczkach chemicznych dla ktérych obliczanie energii oraz opty-
malizacja lokalna byly przeprowadzone na poziomie mechaniki molekularnej.
Uktady dla ktorych wykonatam obliczenia to dekan, ikozan, ergotamina, met-
enkefalina oraz wybrane pochodne met-enkefaliny. Dla powyzszych molekut
pokazatam, ze nawet optymalnie sparametryzowany dla danej czasteczki sta-
tyczny algorytm genetyczny nie przewyzsza utworzonego przeze mnie algo-
rytmu dynamicznego.

Kolejnym krokiem byto zaproponowanie sposobu zachowania tozsamosci
chemicznej czasteczki w trakcie optymalizacji. Dotychczasowe obliczenia do-
tyczace optymalizacji globalnej uktadéw chemicznych za pomoca algorytmow
genetycznych dotyczyly w wiekszosci struktur krystalicznych, ukladéw kla-
strowych lub wybranych grup czasteczek chemicznych dla ktorych tozsamosé
chemiczna byla utrzymana poprzez optymalizacje tylko czesci wspoirzed-
nych (na przyklad tylko niektérych katéw dwusciennych). Zaproponowany
przeze mnie mechanizm pozwala na przeprowadzenie optymalizacji global-
nej wszystkich wspotrzednych wszystkich atoméw wchodzacych w skiad ba-
danej czasteczki. Umozliwia on réwniez optymalizacje na poziomie mecha-
niki kwantowej, gdzie wigzania chemiczne moga ulega¢ rozerwaniu w trakcie
optymalizacji. Dzigki zastowaniu tej procedury udalo mi sie zastosowaé utwo-
rzony program do znalezienia najbardziej korzystnych energetycznie konfor-
macji czterech dwurdzeniowych komplekséw nitrozylowych molibdenu, ktére
sa ukladami stosunkowo duzymi jak na optymalizacje globalna na poziomie
kwantowomechanicznym.

Dodatkowo, dzigki zdolnosci do doktadnego przeszukiwania przestrzeni
rozwigzan, uzyskany przeze mnie program postuzyt do wyszukania niskoener-
getycznych konformacji kompleksu S-cyklodekstryny i jonu Mg?+. W wyniku
procedury optymalizacyjnej uzyskalam 619 réznych struktur, sposrdod ktorych



92 zachowywaly chiralno$¢ [-cyklodekstryny.

Podsumowujac, potaczenie dynamicznie kontrolowanego siecia neuronowa,
algorytmu genetycznego z mechanizmem wymuszajacym zachowanie tozsa-
mosci chemicznej czasteczek pozwolito mi uzyska¢ wydajny i uniwersalny
algorytm bedacy dobra alternatywa dla obecnie uzywanych metod globalnej
optymalizacji struktury geometrycznej czasteczek chemicznych.



