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Weshalb labornahe Simulation?

Modellbildung ist der Schlissel zur formalen
Beschreibung.

Formale Beschreibung dient dem Verstandnis.

Simulation

dient der Veranschaulichung.

macht Prozesse fur den Menschen fassbar und
wahrnehmbar.

erleichtert das Verstandnis und zeigt Zusammenhénge auf.
ermoglicht Was-ware-wenn-Szenarien.

dient der kostenguinstigen experimentellen Vorbereitung
und Optimierung von Laborimplementierungen.

hilft beim Suchen und Aufdecken von Fehlern.

kann durch gutes Anschauungsmaterial potentielle
Geldgeber Giberzeugen

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Begriffe

System — Systemobjekte @
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Systemobjekte — Transition ’
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Begriffe

System — Systemobjekte
Systemobjekte — Transition

Simulationsmethoden
e statisch vs. dynamisch
e deterministisch vs. stochastisch

e endogen vs. exogen

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Begriffe

System — Systemobjekte

Systemobjekte — Transition

Simulationsmethoden
e statisch vs. dynamisch
e deterministisch vs. stochastisch

e endogen vs. exogen

Dynamische Simulationen im Speziellen:
e ereignisgesteuert vs. zeitgesteuert
o diskret vs. kontinuierlich

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Softwaretools zur Simulation molekularer Computer
Auswahl

AMBER (Simulation von Biomolekilen und ihrer Dynamik)
CellDesigner / COPASI (Simulation chem. Reaktionsnetzwerke)
DNA-Haskell (Funktionales Experimentiersystem, TU Dresden)
EDNA (Virtuelles Reagenzglas, Univ. Memphis)

FunDNA (Functional Workbench, Univ. Texas)

Hellics (DNA Computing Simulation, Univ. Oldenburg)

MGS (Rule-Based Language for Complex Objects, Univ. Evry)
NACST (Toolbox-Sammlung zu DNA, Seoul National Univ.)
P-System-Simulatoren (PSim, ..., U. Sheffield, Sevilla, Milano)
saces (Simple Artificial Chemistry Experimental System)
Sisyphus (Sim. Syst. for Phenomena Undergoing Side Effects)
SRSim / LAMMPS (Rule-Based Modelling in Space)

Virtuelle Labore (Univ. Oldenburg, OFFIS)

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Simple Artificial Chemistry Experimental System
Entwickler: A. Aguillon, D. Noelpp, HTI Bern, 2005-2006

Idee

e Dynamisches Verhalten idealer Gase
kann rechnen

Prinzip
e Menge von Partikeln
Molekule mit Parametern (m, Ep, #, .. .)

e Zufallig plaziert und angestoRRen entsprechend
MaXW9||-BO|t2mann-VeI’teﬂung ] stop. B Snepshot..  ¢s Settings... Q) View Data,,

e Menge von Reaktionen und globale Parameter
A+ B — C + D; Eacivaion (B oder D auch leer)

e Algorithmus: Brownsche Bewegung (random walk) mit
elastischen/inelast. Sté3en, Impuls- und Energieerhaltung

e Auswertung: Animation, Protokoll, Bericht, Histogramm
e Beispiele: endl. Automaten, Losung NP-vollst. Probleme

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze



Einfihrung saces Sisyphus SRSIim Zusammenfassung
(e]e]e} (o] lo) 000000000000 000000 00000 [e]

Maxwell-Boltzmann-Verteilung — saces (Il)
Geschwindigkeitsverteilung der Molekulobjekte

22
M _\* 2. e %ar

Dichtefunktion

o SRR
10035 Maxwell-Boltzmann—

ilung fiir min 077

Wassersmonkoe W am

max 1362

1.0025| bei 300 Kelvin
0.002]
1.0015|
0.001]

1.0005|

500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 40?}“ 4500 5000 AdFirstDeta < PreviousData () Continus Loading B> NextDaka b Last Deta
absoluter Objekte in mis

Prozentualer Antell der Obiekie 1oos_Anteil Objekte mit Geschwindigkeit

N, 1% > 4000 m/s
nach Diskretisierung | %%
2% > 3500 ... 4000 m/s
in 9 Intervalle 80%

6% >3000 ... 3500 m/s

70%
0% 10% > 2500 ... 3000 m/s
0% 19% > 2000 ... 2500 m/s
40% 25% > 1500 ... 2000 m/s
30%

0 23% > 1000 ... 1500 m/s

o | |~ 11% >500 ... 1000 mis
500 1000 1500 2000 2500 3000 3500 4000 4500 5000 L/ 3% 0..500mis

absoluter Geschwindigkeitsbetrag der Objekte inm/s 0%

. Screenshot: A. Aguillon, D. Noelpp. saces. HTI Bern, 2006 .
Molecular Computing — VL4 9 i Thomas Hinze
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Einfuhrung saces SRSIim

Simulationsbeispiel: Endlicher Automat
saces (Ill). Screenshots: A. Aguillon, D. Noelpp, HTI Bern, 2006
a, b

£ sAcCEs :Settings =10l x|
Experiment Particls Classes | Reactions | Properties |
Name | Iniial Count [ Eneray | Radius Mass | Cobr |
3 100 10 1 100
5 0 10 1 100] I
1 0 10 1 100 I
U 0 10 1 100
2 400 1 0.3] 3| I
i 400] 1 0.3 3| I—
3 [ 1 0.3 3
Mew Particle Class Delete Current: ]
Fload., > Save * Saveas., (U Start

R+a — S =10l x]
R+b — T 0|
" 27 patticles(s)
S+a — S 9 17 particles(s)
. = 27 patticles(s)
= I 29 petticles(s)
S+b — J+e = 2 peticles(s)
‘\ 1 particles(s)
T+a — U+e & 193 partcies(®)
oo Totel O 296 paricles(s)
T+b — T
U+a — R
U+b — R
[
&

. J Run B Snapshot,., o Settings.. @) ViewData... .
Molecular Computing — VL4 : Thomas Hinze
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Sisyphus

Simulation System for Phenomena Undergoing Side Effects
Entwickler: C.Frutschi 1, P.Grossniklaus !, U.Hatnik 2, B.Jambresic , R.Lehmann 1,
IHTI Bern, 2Fraunhofer-Institut IIS-EAS Gruppe ModSim,  2001-2005
Beschreibungen: http://www.hti.bfh.ch — Informatik — Diplomarbeiten

Idee
e Nucleotidgenaue Abbildung linearer (Doppel)Strange
e Satz von molekularbiologischen Operationen auf DNA

e Parametrisierung von Seiteneffekteinfliissen
Prinzip
e Formalisierung der Operationswirkungen
einschl. wichtiger Seiteneffekte

e Objektorientierte Simulation in Java ‘ :
e Multimengenbasierter, restriktiver und nichtdeterministischer Ansatz
e Definition von Reagenzglasern und ihres anfanglichen Inhaltes

e Visualisierung und Aufbereitung entstandener Reagenzglasinhalte

Konzept: T. Hinze, U. Hatnik, M. Sturm. An Object Oriented Simulation of Real Occurring Molecular
Biological Processes for DNA Computing and Its Experimental Verification. In N. Jonoska, N.C. Seeman,
editors, DNA Computing. Proceedings DNA7. Series Lecture Notes in Computer Science, Vol. 2340,

pp. 1-13, Springer Verlag, 2002

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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DNA-Strange als Bindungsmatrizen

[ Nucleotide ohne Wasserstoffbriicken S ! Syp h us (I l)

M mit Wasserstoffbriicken gesattigte Nucleotide
— M kovalente Bindungen
- @ Wasserstoffoiicken

T. Hinze, M. Sturm. Rechnen mit DNA. Oldenbourg, 2004

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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DNA-Operationen
Sisyphus (111)
Synthesis
Annealing
Melting
Union
Ligation
Digestion
Labeling
Polymerisation
Affinity Purification
Detect (angereicherte Fluoreszenzmarker)
Gel Electrophoresis

= Jeweils spezifische Operations- und Seiteneffektparameter

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Seiteneffekte von DNA-Operationen
Sisyphus (1V)

operations performed with 14
4 ? i AHEHEEEEBEERE
state of the art laboratory techniques | @ ‘S (S | S| B[ G| T E o = e
2| €| & 25|82 |2
2| § S| | e Elg
3 2l s
3 z| 8
2 |l ®
S
o § < g | pointmutation (% mutation rate)
al& 258 ¢
E 'E g £ % deletion (% deletion rate, max. length of deletion)
5|8 5 8
2 = insertion
@
E ) E % o loss of linear DNA strands by forming hairpins,
2 E = % bulges, loops, junctions, and compositions of them
< k= =
gl s T % (% loss rate of tube contents)
@
7] R )
% g 5 ’g‘ incomplete reaction (% unprocessed strands)
o £ 8
L =R E
-é 82 § unspecificity (% error rate, maximum difference)
g 28 < -
5 g g o supercoils
c £ O
% JCAR] strand instabilities caused by temperature or pH
g g
= impurities by rests of reagences
e ] | ] | [ ]|
=
& loss of DNA strands (% loss rate of tube contents) D I:“:l
: supported in simulation tool in brackets: statistical parameters .: significant side effect caused by the operation

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Stochastischer Simulationsansatz — Synthesis
Sisyphus (V)

operation parameters:
tube name: tube1
nucleotide sequence (5'-3'): AGGCACTGAGGTGATTGGC
number of strand copies: 8 000

Affinity purificati

side effect parameters:
point mutation rate: 0.06%
deletion rate 0.06%

maximum deletion length: ~ 11% of strand length

= Tabe

e PEACPRAPRENEORRE R

5 PEACPREPREREONSE S

L LL AL EL L L L

output of |- s CORAWR AN <
test tube
contents

T e —
L LR A L L B L L

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze



Einfuhrung saces Sisyphus SRSIim Zusammenfassung
000 000 000008000000000000 00000 o

Stochastischer Simulationsansatz — Annealing
Sisyphus (VI)

Iteration molekularer Events

10 strands 6 strands
Y ANEG3EENEEREG
probability for collision: probability for collision: @
10 strands 039=55 O
possible complete molecular reactions: || possible complete molecular reacions:
ORESEHAERREE) ‘
o
probability for collision: probability for collision:
- oz o155
possible complete molecular reactions: possible complete molecular reactions: ‘
RAEEURGEnTEEn o new o 1x T
FOFEFERER R

number of DNA strands: p = 10 + 6 = 16
minimum nucleotide bonding rate for stable hybridized DNA double strands: 50% I
molecular event: strand hybridization

9x
-+« AFRBTEHER

modified DNA pool

@ Create list (matrix) of molecular events and their probabilities including side effects

@ Select one molecular event randomly with respect to the probability distribution

(3) Determine all possible reaction products from this molecular event and select one of them
Modify DNA pool

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Annealingprodukt mittels Nearest Neighbor
Minimierung der freien Energie

Y
5 5
3 5

esce 86100 +DBeve
X

885 = B6ere + Mgy +DBegee
60028

D8yg = BBegee #8810 +Dbeue
71048

A = Dogyre +A8yrur + D = Abgyre +AByur + DG g7 = ASerpe +Mours + A5 = Mere +ABcums +
e+ Do B PR BB e+
Do ‘Aﬁmﬂa‘mmi Aﬁm‘mmuﬁ‘MM AGEWE 'MMA‘MEUEE MEME'A':’AVW D

% oty Lt ¥
= 2l

erne + DO +
Dby 15
2,
2

e
e +08 iy +
oo +O0ecae
=656

all Enthaieandorungenin calmol

Molecular% lel\{lnSturW_. 4Rechnen mit DNA. Oldenbourg, 2004 Thomas Hinze
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L]

Annealingprodukt mittels Nearest Neighbor
Sisyphus (VIII)

Minimierung der freien Energie:
wahrscheinlichstes Hybridisierungsprodukt

Normwertetabelle (+37°C, Kyg+ = 1mT0')

nachster [ AGin & | nachster [ AGin & | End- AGin &
Nachbar Nachbar stiicke

AAITT -1013,27 CAITG -1354,90 EA/TE 993,11
AC/IGT -1471,09 CG/CG -2135,74 ET/AE 993,11
AT/AT -862,33 CT/IAG -1298,15 EC/GE 1002,02
TAITA -499,71 GC/GC -2195,79 EG/CE 1002,02
TCIGA -1284,64 GG/CC -1829,39

—> Umrechnung bei Abweichung von den Normwerten mg|.

SantaLuciajr., H.T. Allawi, PA. Seneviratne. Improved nearest-neighbor parameters for predicting
DNA duplex stability. Biochemistry 35(11):3555-3562, 1996

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Stochastischer Simulationsansatz — Digestion

Sisyphus (1X)
operation parameters:
tube name: tube2
recognition sequence 5 3
and restriction site: EAEAGE

side effect parameters:
rate of not executed molecular cuts: 5%
rate of star activity (unspecificity): 5%

wildcarded recognition sequence: 5 [N[C]G|C]GIN] &
3[n[c[c]e[c|n]s

output of
test tube
contents

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Simulationsansatz ftr Gel Electrophoresis
Sisyphus (X)

Dynamisch kontinuierlich

e Herleitung einer mathe-
matischen Gesetz-
malRigkeit fur den zu
simulierenden Vorgang

e Finden einer geeigneten
Abstraktionsstufe

e Diskretisierung und
Animation des
zeitlichen und
raumlichen Ablaufs

Molecular Computing — VL4

T S —— SiBis
Zeltspanine der Animationsschritte : 0. 0.015 -0.995.

Masszah fir Porengrtsse des Agarosegel

Max, Laufabweichung der DNA-Stran

Schuelivert

Grafik: C. Frutschi, P. Grossniklaus.
Simulation ausgewahlter
DNA-Computing-Operationen.

HTI Bern, 2004

Thomas Hinze
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Beschreibung der Gelelektrophorese
Sisyphus (XI)
Gleichgewicht zwischen elektrischer und Reibungskraft

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Beschreibung der Gelelektrophorese
Sisyphus (XI)

Gleichgewicht zwischen elektrischer und Reibungskraft
Fe = Fr
u
FE = a-E =0 Iy
Objektladungq

GleichspannungJ
Elektrodenabstant

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Beschreibung der Gelelektrophorese
Sisyphus (XI)
Gleichgewicht zwischen elektrischer und Reibungskraft

Fe = Fgr

Fe = q-E =g %
Objektladungq
GleichspannungJ
Elektrodenabstantl

FR = 6-m-n-r-v (Stokessches Gesetz)
Materialkonstante fur Viskositat des Mediums
wirksamer Radius
Bewegungsgeschwindigkeit

= Annahme: Kugel (,DNA-Kné&uel“) bewegt sich durch Flissigkeit

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Beschreibung der Gelelektrophorese
Sisyphus (XII)
Radius r auf Masse und Dichte zurlckfiihren

VKugeI > VDNA—MOlekHl

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Beschreibung der Gelelektrophorese

Sisyphus (XI1)
Radius r auf Masse und Dichte zuriickfiihren

Viugel = VDNA—Molekul
4 3 m
3 p
Massem
Dichte p

Molecular Computing — VL4

Thomas Hinze
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Beschreibung der Gelelektrophorese

Sisyphus (XI1)
Radius r auf Masse und Dichte zuriickfiihren

Viugel = VDNA—Molekul

4 3 m
3 p
Massem
Dichte p
Daraus folgt:
1
(7=3)
r > ([— —
- 4.1 p
1
3
r = <im> -GmitG >1
4.1 p

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Beschreibung der Gelelektrophorese

Sisyphus (XIII)
Bewegungsgleichung der DNA-Molekdle im Gel

Zuruickgelegter Weg s in Abhangigkeit von der Zeit t
s(t) = v-t

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Beschreibung der Gelelektrophorese
Sisyphus (XIII)
Bewegungsgleichung der DNA-Molekule im Gel
Zuruickgelegter Weg s in Abhangigkeit von der Zeit t

s(t) = v-t

s(t) = -t -t

1
6-7r-n-(f‘;r“7p)3-e

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Beschreibung der Gelelektrophorese

Sisyphus (XIII)
Bewegungsgleichung der DNA-Molekdle im Gel

Zuruickgelegter Weg s in Abhangigkeit von der Zeit t

s(t) = v-t
-E
s(t) = 1=
3m \?
6-m-n-(£2) -G
q E 1
= T . T . ] t
6-7r-<4i) .G
p
N—————
idealisierend als Lauf- DNA-unabhé&ngige DNA-abhangige
konstante aufgefasst Konstante Konstante

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze



Sisyphus
[ ]

Beschreibung der Gelelektrophorese

Sisyphus (XIII)
Bewegungsgleichung der DNA-Molekdle im Gel

Zuruickgelegter Weg s in Abhangigkeit von der Zeit t

s(t) = v-t
-E
s(t) = d -t
3m 3
6.7 (£2)" -G
q E 1
= 2= t
3
| ——
idealisierend als Lauf- DNA-unabhéngige  DNA-abhangige
konstante aufgefasst Konstante Konstante
E 1
= C-—- = -t
n ms3

— Laufabweichungen (Seiteneffekteinflisse) durch randomisiertes
Variieren von DNA-Molekiilmassen m nachbilden

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Beschreibung der Gelelektrophorese
Sisyphus (X1V)

Bestimmung der Molekilmasse aus der Bindungsmatrix

Nucleotid bzw. chemische Masse | Molekulargewicht
Strangendenmarkierung | Summenformel my ing Mx in %
A CioH12NsOgP | 5,4668 - 10—22 329,2
c CioH10N3O,P | 5,2337.10~22 315,2
G CioH12NsO/P | 5,7324-10 22 345,2
T CyoH12N,0gP 5,3004 - 10— 22 319,2
H OH 2,8243.10~% 17,0
P PO, 1,5770-10—%2 95,0
B CioH16N203S | 4,0572-10-% 244,3

Molecular Computing — VL4
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Beschreibung der Gelelektrophorese
Sisyphus (X1V)

Bestimmung der Molekilmasse aus der Bindungsmatrix

Nucleotid bzw. chemische Masse | Molekulargewicht
Strangendenmarkierung | Summenformel my ing Mx in %
A CioH12NsOgP | 5,4668 - 10—22 329,2
c CioH10N3O,P | 5,2337.10~22 315,2
G CioH12NsO/P | 5,7324-10 22 345,2
T CyoH12N,0gP 5,3004 - 10— 22 319,2
H OH 2,8243.10~% 17,0
P PO, 1,5770-10—%2 95,0
B CioH16N203S | 4,0572-10-% 244,3

Bandenintensitat von Anzahl Wasserstoffbriicken abhéngig

MalRzahl: ##w = 2 - #AT + 3 - #CG
MafRzahl in Graustufe (Helligkeitswert) umrechnen
Aufsummieren aller Helligkeitswerte Gber die Gellange pro Zeitschritt

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Simulationsansatz — Detect
Sisyphus (XV)

| st | | cose |

R. Lehmann, B. Jambresic. Simulation der Arbeitsweise eines DNA-Chips. HTI Bern, 2005
Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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Beispiel flr Operationsfolgen — PCR

Sisyphus (XVI)

1000 copies templatel 1000 copies template2 8000 copies primerl 8000 copies primer2

l Synthesis l l Synthesis l l Synthesis l l Synthesis

l Union l

T — |

7910 WEREWERADREREORRF S

correct synthesized strands
(7910 copies of primer2,
7909 copies of primerd,
942 copies of templatel,
941 copies of template2)

incorrect synthesized

strands carrying

point mutations and deletions
(totally 90 strands of primer2,
91 strands of primerl,

58 strands of templatel,

59 strands of template2)

— Sichtbarmachen von Seiteneffekteinfliissen

Molecular Computing — VL4
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Beispiel flr Operationsfolgen — PCR

Sisyphus (XVII)

° ‘max. length: 100bp
E §_min. bonding rate: 50% = 5 i
4 " —
&| [Aneaing . ““5“ O T PR A b |_ correct amplified double stranded
o template (5965 copies)
< 720 RERRWAE < ARWWARAWA <
L Jrs— primer rests
2715 WRRE W RRORARAOARS <
unwanted strands (including amplified
© max.longih: 1006p [~ strands with deletions resulting in too
% min. bonding ate: 50% short double stranded PCR fragments)
4
S 1 2 3 4 5
o =“|||='='!' i
]
In"I'IuIn i
o max. length: 100bp ia
3 min. bonding rate: 50% 100
I 100
4 50
-
) lane 1: PCR negative control
lanes 2, 3, 4: PCR product (simulation screenshot)
' lane 5: 50bp marker

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze



Sisyphus
[ ]

Eigenschaften von Sisyphus
Sisyphus (XVIII

DNA-Operationen 3
g £
RERHEHERAE
Eigenschaften der beschriebenen Simulationen s2l512|8|E8|5|E HELE:
sim u EEEEEEE
g [on s ssargy H m mEE
%g Simulationergebnis von Masse der Objekte abhangig || || ||
gg Simulationsergebnis von Ort oder Lage der Objekte abhangig HE B
Sime von B indigkeit der Objekte abhangig [ | HHENR
statisch HEEEENENENR
. dynamisch diskret H B
_‘_éé dynamisch kontinuierlich | |
% % (unter 4 der €) H B ||
§§ stochastisch (unter assigung der Sei iisse) HEEEBR HEBR
exogen (bzgl. Temperaturspezifitat) ] ]
Punktmutationen [ ] |
Deletions | |
ﬁa g unerwiinschte nichtlineare DNA (Artefakte)
if% Strangverluste H B | |
E% unvollstandiger Prozessverlauf HEEBR H B
unspezifische Wirkungen im Prozessverlauf ] ||

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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SRSim: Simulator fir mol. Dynamik im Raum (1)

a) monomers with
their domains b) examples for complex molecule graphs

P | ooe

c) exemplary reaction rule:

> -0 - 000

d) exemplary realizations of the rule:

G. Grunert, B. Ibrahim, T. Lenser, T. Hinze, P. Dittrich. Rule-Based Modeling in Space, BMC Bioinformatics, 2010

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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SRSim: Simulator fir mol. Dynamik im Raum (II)

d) exemplary realizations of the rule:

/Wxi + W — QM
(+)
G. Grunert, B. Ibrahim, T. Lenser, T. Hinze, P. Dittrich. Rule-Based Modeling in Space, BMC Bioinformatics, 2010

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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SRSim

Zusammenfassung

o

SRSim: Simulator far mol. Dynamik im Raum (lII)

a) monomer with
two sites

b) reaction rule for polymerization:

@ - '@ - &V

¢} linear arrangement
of the binding sltes

d) rectangular arrangement
of the binding sites

e} less than 180°, slight
inclination out of the plane

peeae o

G. Grunert, B. Ibrahim, T. Lenser, T. Hinze, P. Dittrich. Rule-Based Modeling in Space, BMC Bioinformatics, 2010
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Einfiihrung saces Sisyphus SRSim
000

S 5 ) Zusammenfassung
SRSim: Simulator fur mol. Dynamik im Raum (1V)
a} tlle natrlnlng b) '0' and "1' tlles ¢) assembly reaction

mismatch
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Einfuhrung SRSIm Zusammenfassung
000 0000®

SRSim: Simulator fir mol. Dynamik im Raum (V)
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Zusammenfassung
[ ]

Zusammenfassung

e Simulation dient der kostenguinstigen Vorbereitung und
Optimierung von Laborexperimenten zur Implementierung
molekularer Computer.

¢ Jede Simulation ist nur so gut wie das zugrunde liegende
mathematische Modell und der verwendete Datenpool.

e Simulationen kbnnen immense Hardwareressourcen
beanspruchen.

e Verantwortung in der Auswahl/Kombination verwendeter
Simulationsmethoden

e Hauptbestandteile: Modellbeschreibung,
Parametererfassung, Rechenkern, Aufbereitung der
Ergebnisse

e Entwicklung von Simulationstools einhergehend mit
fortlaufender Validation und Verifikation

Molecular Computing — VL4 Thomas Hinze
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