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1. Biologische Strukturbildung, Evolution und Optimierung

2. Neutralität und evolutionäre Optimierung von Molekülen

3. Nutzung der Neutralität für multikriterielle Optimierung
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Darwinscher Evolutionsmechanismus

Variation des Genotyps Selektion des Phänotyps+

Deterministische Selektion einer Variante mit höherer Fitness

Ausgangssituation: Ein Exemplar I2 in einer Population von zehntausend I1



Verstehen wie 
Evolution in der 
Natur arbeitet

Modellierung von 
Evolutionsprozessen in 
einfachen Systemen in 

vitro und in silico

Anwendung von 
Prinzipien der 
biologischen 
Evolution auf 
Optimierungs-

probleme

Untersuchungen und 
Anwendungen der 

biologischen Evolution 

Evolutions- und 
Entwicklungs-

biologie

Evolutionäre Strategien, 
genetische Algorithmen

Evolution von Molekülen, 
Evolutionäre Biotechnologie



Beispiel für eine Kostenfunktion 
und die Annäherung an die Lösung
durch Gradientenverfahren und 
evolutionäre Algorithmen
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Replication rate constant:

fk = / [ + dS
(k)]

dS
(k) = dH(Sk,S )

Selection constraint:

Population size, N = # RNA 
molecules, is controlled by 

the flow

Mutation rate:

p = 0.001 / site replication 

NNtN ±≈)(

The flowreactor as a 
device for studies of 
evolution in vitro and 
in silico



In silico optimization in the flow reactor: Evolutionary trajectory

Time  (arbitrary units)

Av
er

ag
e 

st
ru

ct
ur

e 
di

st
an

ce
 to

 ta
rg

et
  

d
   

S

500 750 1000 12502500

50

40

30

20

10

0

Evolutionary trajectory



10
08

12
14

Time  (arbitrary units)

Av
er

ag
e 

st
ru

ct
ur

e 
di

st
an

ce
 

to
 ta

rg
et

  
d S

   

5002500

20

10

Uninterrupted presence

Evolutionary trajectory

N
um

ber of relay step

28 neutrale Punktmutationen
während ein langen quasistationären 
Epoche der Optimierung

Übergänge induzierende nicht 
neutrale Punktmutationen Neutrale Punktmutation

Evolution auf neutralen Netzwerken 



Evolutionäre Trajectorie

Ausbreitung der Population
durch Diffusion auf einem
neutralen Netzwerk

Drift des Mittelpunktes der
Population im Sequenzraum



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 150



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 170



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 200



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 350



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 500



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 650



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 820



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 825



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 830



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 835



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 840



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 845



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 850



Ausbreitung und Entwicklung einer Population auf einem neutralen Netzwerk:  t = 855
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Hierarchische Optimierung nach mehreren Kriterien





Entwicklung einer transdisziplinären Optimierungssystematik:

Entwicklung eines neuen Konzepts zur Optimierung auf hierarchischen (Teil-) 
Zielkatalogen, nach dem Vorbild der RNA-Evolution in silico und in vitro

Rückbeziehendes Verständnis der RNA-Evolution durch Modellbildung mit 
unterschiedlicher Zielsetzung

Implementation eines Prototypen eines hierarchisch-mehrkriteriellen 
Optimierungssystems (mit Black-Box-Anbindung an Simulatoren)

mit hierarchisch-multikriterieller Zielstruktur
mit expliziter Berücksichtigung der Zielfunktionsunschärfen

Exemplarische Anwendung auf Beispielprobleme (Heizungssystemoptimierung, 
Optimierung genetischer Regulationssysteme, etc.)



In Wien:

Durchführung von RNA-Simulationen, um mögliche
Parameter- und Populationseigenschaften zu 
identifizieren (Erweiterung des Vienna RNA Package).

Auswertung dieser Ergebnisse hinsichtlich der 
Clusterentwicklung auf neutralen Netzwerken.

In Aachen:
Prozess der Literatursichtung, um möglicherweise 
existierende Ansätze zu identifizieren.

Überprüfung existierender Pakete (Epo, Aachen) auf 
Anpassbarkeit hinsichtlich hierarchischer Zielbehandlung
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