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Motywacj¢ do rozpoczecia niniejszego projektu stanowi cheé poznania poczatkow zycia na Ziemi, ktore sa
jedng z najwiekszych zagadek ludzkosci. Rozwazania tego zagadnienia moga doprowadzi¢ do zrozumienia
nie tylko sposobu powstania pierwszych organizméw zywych, ale i procesoéw ewolucji ktore miaty wptyw na
ksztaltowanie si¢ zycia na naszej planecie. Badania moga dostarczy¢ takze wskazowek dotyczacych zycia
we Wszechéwiecie. Obecnie najbardziej uznana hipoteza wyjasniajaca to zagadnienie jest hipoteza Swiata
RNA siggajaca lat 60 XX wieku. Zaktada ona, Zze to wiasnie samoreplikujace si¢ czasteczki RNA, a nie
biatka byly prekursorem zycia na Ziemi. RNA jest niezwykle w swych wlasciwosciach, moze zaréwno
stuzy¢ jako bank informacji, analogicznie do czasteczek DNA, jak i pelni¢ funkcje enzymatyczne, podobnie
do bialek. Istnieje wiele dowodéw na poparcie hipotezy Swiata RNA, wérod nich takie jak odkrycie
autokatalitycznych wtasciwosci czasteczek RNA, nazywanych rybozymami, czy pokazanie ze rybosom,
kluczowa fabryka budujaca biatka we wszystkich komoérkach organizméw zywych, jest w rzeczywistosci
rybozymem z rozbudowanym szkieletem biatlkowym. Pomimo znacznych postgpoéw w dziedzinie nauk
eksperymentalnych, wcigz jednak jesteSmy dalecy od znalezienia kompleksowej odpowiedzi na pytanie o
poczatki zycia.

W zrozumieniu kluczowych aspektow pierwotnej ewolucji, pomocne moze by¢ opracowanie modeli
opartych o posiadang wiedz¢ dotyczaca tego zagadnienia. Modele takie maja za zadanie w precyzyjny
sposob opisywac skomplikowane systemy biologiczne i procesy w nich zachodzace. Umozliwiajg tez analizg
zachowania systemu w zaleznos$ci od zmian wprowadzanych w modelu lub warto$ci parametrow. Sam
proces modelowania jest jednak skomplikowany, wymaga nie tylko dokladnej wiedzy na temat
modelowanego zagadnienia, ale i zastosowania odpowiednich metod modelowania, ktére pozwola na
wlasciwe odwzorowanie kluczowych aspektow problemu. Przyktadowo popularna metoda modelowania i
analizy systemow za pomocg réwnan rézniczkowych niesie ze sobg problem wynikajacy z ciagglosci
analizowanych warto$ci oraz nie bierze pod uwagg struktury przestrzennej populacji. Tymczasem
analizowany problem, jak i wiele innych problemow biologicznych, jest z natury swej dyskretny,
niedeterministyczny, a struktura przestrzenna oddzialujacych czastek ma znaczacy wplyw na zachowanie
systemu. Istnieje wiele potencjalnych podejs¢, ktore pozwalaja na ominigcie tych ograniczen. R6znia si¢ one
szczegdtowoscig potraktowania problemu, od poziomu subatomowego jaki oferuja metody dynamiki
molekularnej do systemow modelujacych reakcje 1 dyfuzje na wyzszych poziomach organizacji, takich jak
makroczasteczki. Poziom szczegdlowosci wpltywa jednak znaczaco na wielkos$¢ systemu jaka moze by¢ w
praktyce poddana symulacji, wigze si¢ bowiem z czasem wykonywania obliczen. W najbardziej skrajnym
przypadku, takim jak potrzeba zamodelowania duzych i skomplikowanych systemow zlozonych z kilkuset
tysiecy makroczasteczek, zastosowanie metod o rozdzielczosci subatomowej jest w praktyce niemozliwe,
poniewaz wymagaloby zasobow obliczeniowych przekraczajacych te dostgpne na catym $wiecie.

Do modelowania i symulacji systemow replikatorowych bedacych przedmiotem niniejszego projektu
wykorzystane sg automaty komorkowe oraz systemy wieloagentowe. Pozwala to na uwzglednienie aspektu
przestrzennego modelowanego zagadnienia. Czasteczki RNA potraktowane sa jako jednostki, w przypadku
systemow wieloagentowych zwane agentami, o zadanych wlasciwosciach takich jak np. zdolno$¢ do
powielenia innej czasteczki. W przypadku automatow komoérkowych, tworzona jest siatka, ktdrej pola
odwzorowujg rozmieszczenie poszczegdlnych czastek. Siatka pozwala uwzgledni¢ strukture przestrzenng
populacji agentéw i w odpowiedni sposdb je przemieszcza¢. Modele wieloagentowe pozbawione sg
ograniczenia jakie naktada siatka, przestrzen w nich jest traktowana w sposob ciggly. Pozwalaja dzigki temu
na bardziej realistyczne potraktowanie ruchu (ruchy Browna) i interakcji pomiedzy czgsteczkami (kinetyka
reakcji). Poniewaz jednak sposéb w jaki zaproponowane reguly, czyli model, zostaja wcielane w zycie ma
wplyw na czasochtonno$¢ obliczen, w szczegolnosci w przypadku tak duzych problemow, kluczowa staje si¢
odpowiednia architektura algorytmu zapewniajaca jego efektywno$¢. W celu usprawnienia dziatania
algorytméw mozna zastosowacé odpowiednie techniki optymalizacji komputerowej, ktore znaczaco skracaja
czasochtonnos$¢ oczekiwania na rezultaty.

Projekt ten ma na celu opracowanie bioinformatycznych metod modelowania wczesnych systemow
replikatorowych i ich weryfikacj¢ poprzez opracowanie konkretnych modeli systemow replikatorowych.
Zaktada takze implementacj¢ modelu replikujacych czasteczek RNA obrazujacych poczatki zycia na Ziemi
oraz wykonanie symulacji w oparciu o ten model. Symulacje pomogg odpowiedzie¢ m.in. na pytanie jak
czasteczki RNA o wiasciwosciach replikaz mogly przetrwa¢ w pierwotnym srodowisku. Pomimo swej
pozornej odleglosci od biologii zajmujacej si¢ tym co zywe, informatyka ma szanse¢ przyblizy¢ nas o jeden
krok do zrozumienia zagadki powstania zycia na Ziemi.



