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{COMPUTADORES QUIMICOS O ELECTRONICOS?
La Computacion gracias a la Quimica

John Ross

Los computadores electrénicos son una de las
maravillas de nuestra civilizacion. Las calculadoras
de bolsillo resuelven muchos de los problemas de
calculo cotidianos. Los grandes computadores
resuelven ecuaciones muy complejas a una velo-
cidad que se incrementa dia a dia. Las grandes
mejoras llevadas a cabo en las maquinas de calcu-
lar, desde el dbaco hasta los computadores elec-
tronicos de alta velocidad de cdlculo, nos han lle-
vado a preguntarnos, inevitablemente, sobre los
parecidos y diferencias existentes entre las fun-
ciones cerebrales, inteligencia incluida, y los com-
putadores.

Comencemos por unas cuantas definiciones
elementales. Los computadores digitales se com-
ponen de componentes electrénicos, transisto-
res y unidades légicas similares, conectadas con-
venientemente: cada transistor, por ejemplo, se
conecta tan sélo con unas cuantas unidades (al-
rededor de 3 o 5). En un computador digital sélo
un pequeiio porcentaje de los componentes
electrénicos que lo forman se activan en cada
paso del proceso de cilculo; en cada fase del
cdlculo entran en juego componentes diferentes.
Las matemdticas esenciales (l6gica) de los mo-
dernos computadores fueron desarrolladas por
A. Turing hace unos cincuenta afos. Tanto las en-
tradas como las salidas de un computador son
nimeros enteros, normalmente una secuencia
de ceros y unos que representan un nimero en
codigo binario.

En los computadores vectoriales, disefados
para el cdlculo en paralelo, los componentes
electrénicos se encuentran muy interconecta-
dos; cada componente se encuentra basicamen-

te conectado con cada uno de los restantes. Du-
rante un calculo en paralelo casi todos los com-
ponentes funcionan simultineamente hasta ob-
tener la solucion. Las redes neuronales estdn
tedricamente disefiadas de manera que funcio-
nen en paralelo. Ya se han construido algunos
modelos electronicos.

El cerebro, ya sea humano o animal, consiste
en neuronas que o bien estan inactivas o 'se dis-
paran', es decir, se activan mediante una sefial de
origen quimico que es recibida, se propaga a tra-
vés de ella y se transmite a otras neuronas. La fi-
siologia de las neuronas es compleja y no sera
discutida aqui. Sin embargo es importante saber
que en un cerebro humano hay alrededor de
cien mil millones de neuronas, cada una de las
cuales estd conectada con un millén de compa-
fieras por término medio. Sobre el funciona-
miento del cerebro solamente diremos que cual-
quiera que sea el proceso que realice, pensar o
calcular, dicho proceso es llevado a cabo tan sélo
mediante reacciones quimicas. Para que tengan
lugar reacciones quimicas instantaneas hace falta
energia; resaltemos el hecho de que dicha ener-
gia es suministrada por el ATP (adenosin-trifos-
fato) y que de todo el ATP consumido por un ser
humano a la largo de un dia en trabajos muscula-
res, movimiento, etc., alrededor de un tercio se
gasta en el cerebro.

Con tal base podemos pasar a establecer el ob-
jetivo de este estudio: construir, en teoria, com-
putadores digitales y vectoriales a partir de reac-
ciones quimicas, mds concretamente cinética
macroscopica que tiene en cuenta las reacciones
quimicas que se producen entre muchas molécu-



las. Lo haremos con reacciones que tienen simili-
tudes con reacciones biolégicas conocidas pero
en ningin momento pretenderemos que sean
andlogas a las reacciones quimicas que se produ-
cen en el cerebro. Este primer esfuerzo por rea-
lizar, mediante la quimica, maquinas computado-
ras universales es una demostracion de que la
quimica puede hacerlo.

Empecemos con un conjunto de reacciones
quimicas

'+ C = X, +C,
X;+B, = X'y +A
X_ﬁ+Ai — X*4i+ﬁ'j

Xy = Iy

95 =k,Gi- K, CX),

i = kX iB; - koA, (1)
J3i =k X5A; - k3 B,

S =k X5-ky

e indaguemos sobre la cinética quimica de este
mecanismo. Otra forma de escribir el mecanis-
mo esta dada en la Fig. | que muestra que el con-
junto de reacciones, la linea de cabecera de la
Fig. | o las primeras dos ecuaciones de Ec. (I),
provocan la conversion espontinea de B, en A,
Otro conjunto de reacciones, las de la base de la
Fig. | o las dos dltimas de Ec. (1), muestran la
conversién espontinea de A, en B. Ambas reac-
ciones espontdneas necesitan energia (energia li-
bre) a temperatura y presién constantes. Las es-
pecies quimicas marcadas con asteriscos son

mantenidas a concentracion constante y en can-
tidades tales que el sistema esté lejos del equili-
brio quimico.

El sistema puede, y de hecho lo hace, alcanzar
el estado estacionario en el cual las concentra-
ciones A, y B, son constantes. Un aspecto inte-
resante del mecanismo de esta reaccion se
muestra en la Fig. 2, donde puede verse que la
concentraciéon de A, en estado estacionario es
cero para un intervalo de las concentraciones
del catalizador C, (0sC<1) y la unidad para C>1
(las concentraciones en milimoles/litro). Pode-

C, )
1;]_ 4’Xli X:i
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Fig. 1. Esquema del mecanismo de reaccién de una neurona qui-
mica
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Fig. 2. Representacion grdfica de las concentraciones en estado
estacionario de A, and B, en funcién de la de C,, tal como vienen
dadas por las ecuaciones | a 4 y las constantes de la Tabla |

mos pensar que en un sistema reactivo, como el
que tiene lugar en un recipiente con entrada
constante de reactivos |,/", |, y salida constan-
te de productos X%, X" como la realizacién
quimica del modelo simple de una neurona:
Cuando A=0 la neurona esta inactiva y cuando
A=l la neurona esta activa, se dispara. Existen
muchos ejemplos de reacciones bioldgicas en
cascada y uno de ellos se muestra en la Fig. 3.

A continuacién consideremos el acoplamiento
quimico de neuronas quimicas (no cables conec-
tando “chips” de silicio). Para ello serdn suficien-
tes tres de tales neuronas, cada una producto de
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Fig. 3. Regulacién de la sintetasa de glutamina del E. coli
por modificacion catalizada por enzimas. & = efector positivo;
& efector negativo (inhibicidn)

un mecanismo de reacciones separado (véase
Fig. | o Fig. 2). Designaremos las tres neuronas
con los sufijos i, j y k. Queremos que el estado
estacionario de la neurona j influya en el estado
estacionario de la neurona i. Una forma de ha-
cerlo (hay muchas) consiste en la interaccion de
A (o B) con una enzima, E;, de manera que se
forme una nueva molécula él

E.+A.=C. (2)

y C; contribuye a la concentracion de C, como
se muestra en la Fig. 4. Podemos ajustar esta in-
teraccion de forma que excite, o sea, que si
A=1, entonces C.#0, pero si A=0 entonces
Clii=0. Si la reaccién (2) esta en equilibrio enton-
ces de hecho

Cy=E/1+1/KA, (3)

donde E,0 es la concentracion total de E; y K es
la constante de equilibrio de la reaccién t2).

De forma parecida para un reaccién de inhibicién

El-j + Bj = C;;;‘
(4)

Fig. 4. Mecanismos de reacion de la formacion de las neuronas
i yj, y de la influencia que ejercen las neuronas j, k y | sobre la
neurona i. La activacién de la neurona j inhibe la de la neurona
i; las neuronas k y | (no representadas) influyen también sobre
el estado de la neurona i. La activacion de la neurona i inhibe la
de la neurona k

Cy=E0/U+I/K(1-A))

y por lo tanto si A=, C,=0, o sea que no hay en-
trada a la neurona quimica i desde la jy si A=0,
C;#0.

Con el acoplamiento quimico descrito pode-
mos construir puertas légicas. Consideremos de
nuevo tres neuronas i, j, k y fijemos Cii y C, de for-
ma que el acoplamiento sea excitante, Ec. (3), asi

43A=A =1
! 1 23A.=1 A, =0
G= —a—3 = 4 ! (5)
1+_}L H_L 23A;,=0A,=1
‘Aj 24, 0 AJ-:A;(:O
con K=2 y E,0=E, 9=1. Entonces vemos las si-

guientes propiedades, debidas a este acopla-
miento, en la neurona quimica i:

si A-A =0 entonces C=0; la neurona i estd
mactwa,

si A—I A, =0 entonces C=2/3; la neurona i
est inactiva (véase Fig. 2);



si A].=0. A =1 entonces C=2/3; neurona inac-
tiva;

pero siy solo si A=1, A =1 entonces C=4/3 y
la neurona i se activa, o sea, se dispara.

Asi pues, sélo una entrada de A=1, A =1 des-
de las neuronas quimicas j y k sobre la neurona i
produce la salida de | en i. El resto de las entra-
das posibles desde j y k producen una salida de 0
en i. Estas son exactamente las caracteristicas de
una puerta légica “AND” (“Y").

Con argumentos analogos podemos construir
puertas logicas “OR” (“O"), tales que si j o k se
disparan, i se dispara; puertas “NOR"” (“NI"), ta-
les que i se dispara si y solo si ni j ni k lo hacen;
y otros dispositivos logicos.

La conexién entre dispositivos légicos, tales
como distintos tipos de puertas, para la cons-
truccion de computadores es el tema de la cien-
cia informdtica y de los estudios de la “inteligen-
cia artificial”’. Estos campos son tan vastos que se
alejan de nuestro objetivo. S6lo deseamos ilus-
trar un ejemplo simple de maquina sumadora,
una combinacion de un decodificador binario y
un sumador. Supongamos que queremos sumar
dos nimeros en codigo binario

o1roo0o01 1 01
01 000O0OT1ODO
el resultado es

I o000 1 I I |

Las reglas son: 0+0=0, O0+I=I, |+1=0 y arras-
tramos | a la columna siguiente de la izquierda.
La maquina de la Fig. 5 realiza este proceso. Cada
medio circulo sombreado es una neurona quimi-
ca, la conexién que parte de este semicirculo es
la salida (estado) de la neurona. Las conexiones
que entran en la parte no sombreada son las en-

w0 Dk
De d Carry 0 Carry |
— Kiddes

Fig. 5. Representacion esquematica de las neuronas y conexiones
existentes en el decodificador binario y en la méquina de sumar.
Los circulos sombreados a medias representan las neuronas

tradas de la neurona: , conexiones excita-
doras; ——o, conexiones inhibidoras. El nime-
ro de entradas excitadoras se suma y cuando
este nimero es mas grande que el de la neurona
y no hay entradas inhibidoras, la neurona se acti-
va. En esta notacion la neurona 6 es una puerta
NOR, la neurona 5 es una puerta A, AND NOT
A, y las neuronas 3 y 7-12 son puertas AND. Al-
gunas de las conexiones han sido dibujadas con
linea discontinua para mayor claridad. Cada co-
lumna del sumador representa un estado: 0 o |;
y cada fila representa una de las combinaciones
posibles en la entrada [| 1], [I 0], [0 0]. Asi cada
neurona del sumador esti representada en una
fila de la Tabla I.

Tabla 1. Tabla de transicion para el sumader binario

s A, A, s

t+/

*

S
0
0
0
|
I
I

o — O~
—oco—co
o ey
—_—— =00
—o—0o—o | o



El sumador tiene dos estados en cualquier mo-
mento t de la suma: el estado S, que suministra
un cero y el estado S, |, que da el digito |. La I6-
gica, o la tabla de transicion de esta maquina sim-
ple estd dada en la Tabla |. En esta tabla A, y A,
son los dos digitos de entrada, Sy S , | son los es-
tados de la maquina en los momentos ty t+| y
O es el digito de salida. Cada neurona i en el su-
mador se corresponde con la fila del mismo in-
dice en la tabla. El caso para A=l y A,=0 es
equivalente.

La maquina de estado (sumador) y las memo-
rias (las memorias de pila que pueden ser cons-
truidas también a partir de puertas logicas, ya
sean quimicas o de otro tipo) constituye una ma-
quina universal (digital) de Turing. En principio,
una mdquina de estas puede realizar cualquier
tipo de ciélculo.

A continuacién hablaremos de la realizacion
de maquinas de cdlculo en paralelo o redes neu-
ronales. Supongamos que contamos con nueve
neuronas quimicas cada una representada por un
mecanismo de reaccién cinética de la forma de la
Ec. (1) y las acoplamos mediante los coeficientes

i

si nt; A estd en la mis-
ma fi 4 columna de la

37 (1+ 2(Ao - A})mamzq'ueﬂ

0 En los demds casos

Estos acoplamientos son inhibitorios; A, es la
concentracion total de A+B=1y A esceroola
unidad en estado estacionario. Si ponemos en
marcha el sistema de nueve neuronas quimicas
acopladas de forma arbitraria con todos los
A=05, un estado no estacionario, el sistema
evoluciona hacia un estado estacionario como se
muestra en las lineas continuas de la parte supe-
rior de la Fig. 6. La solucion matematica del pro-
blema que resuelve esta red, para unos valores

dados de los parametros de acoplamiento que
definen el problema que debe ser resuelto, se
dan en el extremo superior derecho. Los nueve
numeros de la lista son los valores de A, en el es-
tado estacionario: A, A,, ..., Ag. Podemos pen-
sar en estos nlimeros como representaciones de
una figura, digamos 0=rojo, |=negro. El compu-
tador quimico nos facilita como solucién una fi-
gura; se ha resuelto un problema de reconoci-
miento de configuraciones.

T T T 100
& 001
=) 010
0.7%0 b 100 q %0
B
S
«~ 0.500 {o =
[ =4
[*¥]
0.2%0 4 =50
0.000

0.730

-7 0.500

Energy

0.250

0.00 0.05 [-81] 0.15 .20 0.25

Time (sec)

Fig. 6. Evolucién de una red neuronal paralela en funcion del tiempo

Un conjunto de simplificaciones del problema
de acoplamiento completo de neuronas quimicas
dan como resultado ecuaciones, como la de Lit-
tle-Hopfield, muy usadas en la teoria de redes
neuronales. La parte inferior de la Fig. 6 muestra
la solucién, en lineas continuas, del problema
simplificado. La respuesta, el conjunto de ente-
ros A, en el estado estacionario es la misma. Los
circulos y triangulos en la Fig, 6 son representa-



ciones de funciones de Lyapunov monétona-
mente decrecientes en el tiempo, indicando asi el
'potencial’, el criterio de evolucién hacia el esta-
do estacionario. Los circulos son la 'funcién de
energia' de Hopfield. Los tridngulos vienen de la
teoria termodinamica de sistema quimico lejos
del equilibrio; aqui el criterio de evolucién es un
exceso de trabajo que decrece hacia cero cuan-
do se alcanza el estado de equilibrio.

Un campo fructifero de aplicacion para los
computadores quimicos es la investigacién de al-
glin mecanismo biolégico conocido y el estudio
de la posibilidad de que éste realice operaciones.
En estos momentos estamos realizado estudios
de experimentos antiguos sobre quimiotasis en
bacterias. Las bacterias tienen un mecanismo
que les permite buscar concentraciones crecien-
tes de comida y evitar concentraciones crecien-

tes de sustancias toxicas. Hemos aprendido mu-
cho sobre la bioquimica compleja que acompana
un comportamiento quimiotdctil, la respuesta en
el movimiento de una bacteria ante una sefial de
comida o un veneno o una combinacién de am-
bas. Es interesante conocer si la respuesta en
una célula simple sin neuronas es o no el resul-
tado de un cilculo.

Para acabar, conviene resumir las relaciones
entre un mecanismo de reaccion quimica cinéti-
ca (redes quimicas), redes neuronales y redes
eléctricas. Las redes quimicas pueden ser tradu-
cidas a redes eléctricas pero a la inversa no es
correcto. Por ejemplo, no existe un equivalente
quimico de la inductancia eléctrica. Hemos mos-
trado la conexién entre redes neuronales y re-
des quimicas. La traduccion de las redes neuro-
nales a las eléctricas es posible.



John Ross

CHEMICAL VERSUS ELECTRONIC COMPUTERS
Chemical Implementation of Computing Machines

Electronic computers are one of the marvels
of our civilization. Hand computers solve many
everyday calculational problems: large comput-
ers solve enormously complex equations with a
speed that ever increases. The vast improve-
ments in computational machines, from abacus
to slide rule to high speed electronic com-
puters, have inevitably led to inquiries regarding
similarities and differences between brain func-
tions, including intelligence, and machine com-
putations.

Let us begin with a few elementary definitions.
Digital computers consist of electronic com-
ponents, transistors and similar logic assem-
blies, which are connected sparsely: each tran-
sistor, for example, is connected to only a
few, about 3-5 other units. In a digital com-
puter, at any step of a calculation, only a small
percentage of the electronic components are ac-
tive; different components function during di-
fferent stages of a computation. The essential
mathematics (logic) of modern computers was
developed by A. Turing about fifty years ago.
The inputs, as well as outputs in a digital ma-
chine are integers, usually a sequence of 0
and |, which designates a number (in binary
arithmetic).

In parallel computers the electronic compo-
nents are highly interconnected; each compo-
nent is connected essentially to every other
component. In a parallel computation nearly, or
all, components function simultaneously until a
solution is attained. Neural networks are theo-
retical constructs that function as parallel com-
puters. Electronic realizations of certain neural
network models have been achieved.

The brain, wether in human or animals, con-
sists of neurons which either are quiescent or
fire', that is active, in that a signal, of chemical
origin, is received, propagated, and transmited to
other neurons. The physiology of neurons is
complex but is avoided in this discussion. It is im-
portant however that in a human brain there are
about one hundred billion neurons and each
neuron is connected to about one million other
neurons. We shall say nothing about the functio-
ning of the brain except that whatever function,
thinking, computing the brain performs, such
functions can come only from chemical reac-
tions. The occurrence of spontaneous chemical
reactions requires energy; it is noteworthy that
this energy is supplied by ATP (adenosine tri-
phosphate) and of all the ATP consumed by a hu-
man being in a day, for muscle, action, motion,
etc, nearly one third is consumed in the brain.

With this background we can state the goal of
this study: to construct, in theory, digital and pa-
rallel computers from chemical reactions, in par-
ticular macroscopic kinetics, that is rates of che-
mical reactions of many molecules. We shall do so
with model reactions that have similarities to
known biological reactions, but no attempt is
made to seek analogies to chemical reactions oc-
curring in the brain. This first effort of the chemi-
cal implementation of universal computing machi-
nes is a demonstration that chemistry can do it.

Let us begin with a set of chemical reactions
Fi+CG = X+ G J;;=kG-k,CX);
Xji+B; X2+ Ay Sy = kX Bi- koA,
Xy + A X'y+ B, J; =k X;A,-K ;3 B,
Xy = Sy = ke X5 -k

p—r
—

(1)

——
—

.
I



very close to prior work, and inquire into the
chemical kinetics of this mechanism. Another
way of writing the mechanism is given in Fig. |
wich shows that the set of reactions, the top line
of Fig. | or the first two equations of Eq. (1).
drive spontaneously the conversion of B, to A,
and another set of reactions, the bottom line of
Fig. 1, or the bottom two equations of Eq. (I),
drive spontaneously the conversion of A, to B,
Each of the two spontaneous reactions requires
energy (free energy) at constant temperature
and pressure. The chemical species with asteriks
are held at constant concentration and at values
such that the entire system is far from chemi-
cal equilibrium.

&
I3; '—I_"Xii X

X Xy€—I;

Fig. I. Schematic of reaction mechanism of a chemical neuron

The system can and does however come to a
so-called stationary state in which the concentra-
tions of A, and B, are constant. A remarkable fea-
ture of this reaction mechanism is shown in Fig.
2, where we see that the stationary state con-
centration of A, is zero for a wide range of the ca-
talyst concentration C, (0<C<I) but unity for C,
exceeding unity (concentrations are in millimo-
les/liter). We may think of this reaction system,
run in a beaker with constant input of reactants
;% 15", and constan output of products X/, X,*,
as the chemical implementation of a simple
model of a neuron: when A=0, the neuron is

Al

0.2 ] \ -
0.0 4 il

0.667 1.000 1.333

G

Fig. 2. Plot of the stationary state concentration of A, and B, as
a function of C, given by Eqs. |-4 and the constants in Table |

quiescent; when A=I the neuron is active, it
fires. There are many examples of biological cas-
cade reactions and one such is shown in Fig. 3.

Next we consider chemical coupling of chemi-
cal neurons (not wires connecting silicon chips)
and consideration of three such neurons, each re-
sulting from a separate reaction mechanism as in
Eq. | or Fig. 2, suffices. Let us label the three che-
mical neurons i, j and k. We want the stationary

Cilutsmine a-Ketoglutarato
o -
12ATP O] = 12 PP
Adenyluting
‘\\ enzyme i
o He
= - — %
Glutamine synthetase Glutamime synthetase-( AIPY
(GSg, active) (GSh, inactive)
‘\-\-""-h\__\___\_ _'_'___'_//
—_—
—  Deadenylylating
12 AP / System \\IE}LU
(12ADP) S1C] (12p,)
4 *
7 \
y d
Glutamine -Ketoglutarsio

Fig. 3. Regulation of glutamine synthetase from E. coli by enzy-
me-catalyzed modificaction. @ = positive effector,@ = negative
effector (inhibition)



state of neuron j to influence the state of neuron
i. One way (there are many) to achieve this is the
interaction of A. (or B) with an enzyme cofactor,
Ei;. such that a new molecule Ciiis formed,

(2)

and C; contributes to the concentration of C, as
shown in Fig. 4. We can fix this interaction to be
excitatory, that is if A=1 the C.#0, but if A=0
then C =0. If reaction (2) is in equilibrium, then
in fact
er:' = E{jG/I+I/KAj (3)

where E0 is the total concentration of E; and K
is the eqwllbrlum constant for reaction i)

c .
l,']%] X; X3

B
cje——16=

Ej }—<
CQ&C“ Xy XSy

X3

Xq X5

Fig. 4. Schematic of two reaction mechanisms constituting neu-
rons i and | and the influence of neurons j, k and | on neuron i.
All reactions are reversible. The firing of neuron | inhibits the fi-
ring of neuron i, and neurons k and | (not shown) also influence
the state of neuron i, The firing of neuron i inhibits the firing of
neuron k

Similarly for an inhibitory reaction

E;+B.=C; (4)
we have
C‘}. = Egﬂ/ f+.~"/KH-AJ.)

and thus if A=1, C, "0 that is no input to chemi-
cal neuron i h‘om j,» and if A]—O, CII:tO.

With the chemical coupling described we can
construct logic gates. Again consider three neu-
rons i, j, k and fix C; and C, according to excita-
tory coupling, Eq. (i) so that

4B3A=A =1
€= 1 % 1 - i/.;Aji;’ Ak_=0 5)
f"l'L .‘.-+L ../.Aj-—-OAk-I
24, " 24, |0 A=A=0

with K=2 and E, G—E Q=1. Then we see the
following emergent propertles of this cou-
pling on chemical neuron i:

if Ai=Ak=0 then C=0; neuron i is quiescent;

if A=, A=0 then C.=2/3; neuron i is quies-
cent (see Fig. 2);

if A=0, A,=1 then C;=2/3; neuron i is quies-
cent;

but if and only if A=I,
neuron i fires.

A =1 then C=4/3 and

Thus only an input of A=1, A = from chemi-
cal neurons j and k into chemical neuron i pro-
duce an output of | from neuron i. All other pos-
sible inputs from j to k produce an output in i of
zero. These are exactly the features of a logic
AND gate.

With analog arguments we may construct OR
gates, such that neuron i fires if either j or k fires;
NOR gates, such that neuron i fires only if neit-
her j nor k fires; and other logic devices.

The connection of logic devices, such as va-
rious types of gates, for the construction of com-
putation machines is the subject of computer



science and artificial intelligence. These are vast
fields of endeavor far beyond our scope. We
wish to illustrate only one example of a simple
adding machine, a combination of a binary deco-
der and adder. Consider two numbers in binary
code which we wish to add

orooo0o1l 101
cIroo0oo0oo0o010

with result
Il 00001 I 1 |

The rules are 0+0=0, 0+1=I, I+I=0carry | to

the next column on the left. The machine shown
in Fig. 5 accomplishes these tasks. Each half-
shaded circle is a chemical neuron; the connec-
tion emerging from the shaded side is the output
(state) of the neuron. Connections entering the
unshaded provide the input to the neuron: :
excitatory connections; ——o, inhibitory con-
nections. The number of firing excitatory inputs
is summed, and when that number is greater
than the number in the neuron and no inhibitory
inputs are firing, the neuron fires. In this notation
neuron 6 is a NOR gate, neuron 5 is an A, AND
NOT A, gate, and neuron 3 and 7-12 are AND
gates. Some of the connections are denoted by
broken lines for clarity. Each column of the adder
represents one state of the adder: carry 0 or
carry |; and each row represents one of the in-
put combinations: [| 1], [I 0], [0 0]. Thus each
neuron in the adder portion represents one row
in Table 1.

Table |. Transition table for the binary adder

i Ay A S S, O
7 0 0 0 0 O
g o * a o |
9 Il 10 I 0

o o o I 0 |

Il I A

12 R T T I

The 'finite' state machine, the adder, has two
states at any time t of the addition calculation:
state S, wich carries forward a zero, and state
S,+1» Wich carries forward the digit |. The logic,
or transition table for this simple machine is
given in Table I. In this table A, and A, are the
two input digits, S and S, are the machine sta-
tes at time t ant t+1| and O is the output digit.
Each neuron i in the adder corresponds to the
same indexed row i in the table. The case for
A,=| and A,=0 is equivalent.

A finite state machine and memories (so called
stack memories which can also be constructed
from logic gates, wether chemical, or otherwise)
constitute a universal Turing (digital) machine.
Such a machine can carry out in principle any cal-
culation.

Next we turn to the chemical implementation
of parallel machines, or neural networks. Sup-
pose we take nine chemical neurons, each re-
presented by a kinetic reaction mechanism of
the form of Eq. (1), and couple them all together
with coupling coefficients C,

7 if#f and A Is in the
3/7 ] + ————— ] same row or column of
P 2(Ap-Aj) 7 the matrix o3 A,
Cij =
0 otherwise

These couplings are inhibitory; A, is the total
concentration of A+B,=| and A is zero or unity
at stationary states. If we start the system of nine
coupled chemical neurons arbitrarily with all
A.=0.5, a non-stationary state, then the system
evolves toward a stationary state as shown by
the upper part of Fig. 6. The mathematical solu-
tion of the problem solved by this network, with
the given coupling coefficients that define the
problem to be solved, is given in the upper right
hand corner. The nine numbers listed are the
stationary values of A;: A, A,, ..., Ag. The num-
bers may be thought of as representating a pat-



Carry 0

Adder

Fig. 5. Schematic of the neurons and connections in the binary
decoder and adder. The half-shaded circles denote neurons

tern, say O=red, |=black. The chemical compu-
ter has thus obtained as solution a gived pattern;
a pattern recognition problem is solved.

A set of simplifications of this problem of fully
coupled chemical neuron leads to equations, the
Little-Hopfield equation, much used in neural
network theory. The lower panel of Fig. 6 shows
the solution, the solid lines, to the simplified pro-
blem; the answer, the set of integers A at sta-
tionary state is the same. The circles and trian-
gles in Fig. 6 are plots of Liapunov functions,
which decrease monotonically in time, and thus
indicate the 'driving force', the evolution crite-
rion, towards a stationary state. The circles
are the 'energy function' of Hopfield. The trian-
gles come from a thermodynamic theory of che-
mical systems far from equilibrium; here the
evolution criterion is an excess work which de-
creases to zero as a stationary state is attained.

A possibly fruitful way to apply the chemical
implementation of computing machines consists
of investigating a known biological reaction me-
chanism and inquiring wether that mechanism
performs computations. Ve have in progress an
study of past experiments on chemotaxis in bac-
teria. Bacteria have a method of seeking in-

creasing concentrations of food and avoiding in-
creasing concentrations of poisons. Much has
been learned of the complex biochemistry that
achieves chemotactic behavior, a response in
motion of the bacteria to a signal of food or poi-
son, or combinations of the two categories. It is
of interest wether the response, in single cell
bacteria without any neurons, is the result of a
calculation.

In conclusion it is pertinent to summarize the
relations among kinetic chemical reaction mecha-
nism (chemical networks), neural networks and
electric networks. Chemical networks can be
translated into electrical networks; the converse
is not correct. For example, there is no chemical
equivalent of electric inductance. We have shown
the connection of neural networks to chemical
networks. The translation of neural networks to
electric networks is possible.

T T - 100
& oo
o 010
0.750 100 1 %
»
&
<" 0.500 L A
=
wJ
0.250 4 =50
0.000
0.750
B
&
«{” 0.%00 ]
=
[F¥ )
0.25%0

0.000

0.05 0.10

Time (sec)

Fig. 6. Development in time of a parallel neural network
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