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Definicia problému a vyuzitie EA

e Polymeéry su zlozité periodické molekuly zlozené z monomérov.

e Riesiliinverzny problém - chceli aby polyméry mali isté
vlastnosti.

e Na vytvaranie novych chemickych molekul sa vyuzivaju aj
autoenkddery a GAN, ale na periodické molekuly to zatial nie je
efektivne.

e Vtomto pripade chceli dve vlastnosti - vysoku tepelnu stabilitu
a schopnost zniest vysoké elektrickeé pole.

e Dovtedy sa vedelo 0 4 z cca 12000 popisanych polyméroch s
tymito vlastnostami.
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Problém definovany ako EA

e Jedinec je definovany ako sekvencia zakladnych chemickych blokov spojenych kovalentnymi
vazbami.

e Na tychto jedincoch sa jednoducho robia mutacie a krizenia.
Fitness funkcia bol spociatku problém, lebo neexistuje ziadne presny vypocet na hladané
charakteristiky. Ale podarilo sa im vyvinut jednoduchy ML model, ktory vie v kratkom ¢ase
predikovat ohodnotenie pre jedinca. Hodnoty pre tepelnu stabilitu a schopnost zniest vysoké
elektrické pole normalizovali, lebo tepelna stabilita bola stonasobne vyssia hodnota (qu Tq).

e Zccal2000 popisanych polymérov extrahovali 3045 zakladnych chemickych blokov.

e V prvej generacii bolo vytvorenych 100 polymérov pozostavajucich z 8 stavebnych blokov. Stavebné
bloky boli vybrané nahodne respektujuc ich frekvencie vyskytu v referenénom subore udajov o
polyméroch. V kazdej iteracii EA bolo 10 najlepsich polymérov s najvyssou fitness zachovanych,
aby vytvorili potomkov dalSej generacie prostrednictvom krizenia a mutacie.
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Problém definovany ako EA

Pocas krizenia dva rodi¢ovské polyméry generuju potomka kombinovanim jednoho
nahodného segmentu prvého polyméru s inym nahodnym segmentom druhého
polymeéru.

Segmentacny bod zdkladného polyméru bol zvoleny pomocou Gaussovej funkcie so
strednou hodnhotou smerujucou do stredu monomeérnej jednotky (pri polymeéroch s 8
stavebnymi blokmi v monomérnej jednotke sa segmentacia vyskytuje vacsinou v ich
strede, pricom kazdy vysledny polymeérny segment obsahuje vacsinou 4 bloky)

Umoznili malu variaciu vyberu polohy segmentacie, aby sa monomeérna jednotka mohla
rozdelit na fragmenty s vacsim alebo mensim poc¢tom blokov. Pre kazdy rodi¢ovsky
polymér sa segmentacny proces uskutocnil 4-krat, vysledkom ¢oho bolo celkovo 180
potomkov polymeérov z 10 rodicovskych polymeérov v kazdej iteracii.

Pridali aj mutaciu, ktora bola nahodna zmena chemického bloku s 40%
pravdepodobnostou. Jednotlivcoy, ktori porusili iné chemické pravidla zahodili.



Nasli 137 novych polymérov s pozadovanymi vlastnostami (z pévodnych 4).
Pouzili 100 generacii a kumulativne otestovali 12675 polymérov.
Tym, ze vysoka tepelna stabilita a schopnost zniest vysoké elektrické pole su intervaly

hodnot, autori uviedli, ze rataju s nejakou mierou chyby, kedze fitness funkcia bol ML
prediktor.
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