Tema |I: Estructura del ADN. Los experimentos de
Adleman y de Lipton

» Procedimientos matematicos vs procesos bioldgicos.
» L. Adleman materializé esta similitud (nov. 1994).
» Julio de 2000: interruptor a partir de una molécula.

» Sustituye la luz por una reaccién quimica.

» Pueden disponer de mas de mil procesadores en el espacio
ocupado por un procesador.

» Pueden aumentar la velocidad cien mil millones de veces.

» Pueden reproducir cien ordenadores convencionales en el
tamafo de un grano de sal fina.

» Simulacién bioquimica de una MT (E.Shapiro, nov. 2001)



» Cromosomas:

» Descritos por Holfmeister, 1848
» Codifica la informacién genética (Principios del s. XX)
» Proteinas + ADN (Claude, Porter, 1943 y Mirsky, 1947).

» ADN (J. Watson y F. Crick, 1951-1953)
» Descifran la estructura.
» Descubren el principio de complementariedad.

» Demuestran que las moléculas de ADN codifican toda la
informacién genética.

» Justifican el uso de ciertas técnicas para su manipulacién.



Estructura del ADN

ADN: polimero que, en su estructura lineal, consta de una serie de monémeros
(nucledtidos).

Cada nucleétido consta de:

» Un aziicar (desoxirribosa).
» Un grupo fosfato (P).

» Una base nitrogenada.




Tipos de enlaces: fosfodiester y de hidrégeno.

Enlace fosfodiester: cadenas simples (polaridad).




Enlace de hidrégeno: A - Ty C < G.

Enlaces fosfodiester + enlaces de hidrégeno= cadenas dobles (estructura de
doble hélice).
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Estructura helicoidal de una molécula de ADN



Estructura de datos: moléculas de ADN

Operaciones con moléculas de ADN:

vV VvV VY VYV VYV VY

Desnaturalizacién.
Renaturalizacién.

Medida de la longitud.
Extraccion.

Alargar (Enzima Polimerasa).
Sintesis.

Cortar (Enzima Nucleasa).
Empastar (Enzima Ligasa).
Alterar.

PCR.

Lectura.



El experimento de L. Adleman

Noviembre de 1994: resolucién molecular de una instancia del problema del
camino hamiltoniano, en su versién dirigida y con dos nodos distinguidos.

Grafo usado en el experimento de Adleman



Este experimento:

» Primer ejemplo de computacién a nivel molecular.

» Nuevas perspectivas de las moléculas de ADN como
estructura de datos peculiares.

» Posibilidad de usar el ADN para resolver instancias de
problemas computacionalmente intratables.

» Capacidad del ADN para simular computaciones de forma
masivamente paralela.



Implementacién en el laboratorio del algoritmo

Entrada: G = (V,E); viy vs € V
Generar todos los caminos de G.
Rechazar caminos que no empiezan por v; y terminan en vy.
Rechazar caminos que no contienen exactamente | V| nodos.
Para cada u € V/, rechazar caminos que no contienen wu.

Salida: SI, si queda algiin camino; NO caso contrario.



Preparacion del tubo de ensayo inicial

» A cada i (0 <i<6)se le asocia un oligo de longitud 20 mer.

> Notaremos s; = s/s/’, en donde |s/| = |s{'| = 10.
s

s .—./—\.
S
s
> A cada arco (/,j) € E se le asocia el oligo

si's; SiiAONj#6
o ss; sii=0Aj#6
Y s'ss siiAONj=6
sss sii=0Aj=6

> Se codifican caminos mediante doble hebras de ADN (usando oligos ;).
Ejemplo:
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s, Camhino3 — 4 — 1



Consideraciones acerca del experimento de Adleman

Procedimiento basado en filtrados.

Ejecucién simultédnea de operaciones moleculares.
Tubo inicial: nimero exponencial de cadenas.
Nimero de operaciones moleculares: lineal.
Aparecen errores que pueden ser controlados.

Boneh, Dunworth y Lipton (1995): hasta 10** moléculas de ADN se
pueden procesar.

vV vVvyVvVvyy

» Ventajas potenciales:

* Velocidad de cdlculo: 1'2 x 10'® versus 10'2.
% Consumo de energia: 2 x 10'° versus 10°
% Densidad de informacion: 1 bit por nm? versus 1 bit por
1012 nm3.
» Nacimiento de la computacién ADN.

» No proporciona un esquema algoritmico.



Experimento de Lipton

Abril 1995: R.J. Lipton resuelve una instancia del problema SAT.
Seap=caA..ANccon¢ =Il1V..Vl,,yconjunto de variables

Var(p) = {x1, ..., xn}. Se le asocia un grafo dirigido

1
1

X1 le x; X1 Xl,.
o o o /o\ o\
o, o, o, o, o,
X, X2 X3 Xn1 Xn

Grafo dirigido asociado a una férmula proposicional con n variables

» Existen 2" caminos desde a; hasta a,.1.

» Existe una biyeccién entre el conjunto de caminos y las valoraciones
relevantes para .



Usa las ideas de Adleman.
Procedimiento basado en filtrados

Primer esquema algoritmico molecular.

Entrada: Ty
para i < 1 hasta p hacer
TiTo; Toe 0
para j < 1 hasta r; hacer
T — +(Tu, I}))
i —(T, lil,j)
T() — To @] T/
Detectar(Ty)



