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Introducere

Teza “Algoritmi genetici si aplicatii ale acestora” este un demers de cercetare fundamentala
interdisciplinar, avand ca scop simularea evolutiei cu algoritmi genetici in probleme de optimizare a
relatiilor structura-activitate.

Problematica principala avuta in vedere o constituie problemele dificile (cele cu
complexitate exponentiala) de optimizare a relatiilor cantitative intre structura compusilor chimici si
activitatea lor biologica.

Modelele informatice elaborate prin intermediul algoritmilor genetici emuleaza modelele
biologice evolutioniste, asigurand rezolvarea unor probleme concrete de optimizare sau cautare in
experientele de genetica si ameliorare a plantelor. Prin intermediul elementelor individuale,
reprezentate sub forma sirurilor binare, si a operatorilor de natura biologica definiti asupra populatiei
si @ modelului molecular, algoritmii genetici manipuleaza cele mai promitatoare siruri, evaluate
conform unei functii obiectiv, cautand solutii mai bune, tinzand in esenta spre solutia “optima”, dar
acceptand in final una apropiata de optim.

Prezenta lucrare demonstreaza ca algoritmii genetici, ca tehnici adaptive de cautare euristica,
bazate pe principiile geneticii si selectiei naturale, pot fi eficient utilizati in simularea procesului
biologic al evolutiei si n cel de ameliorare a plantelor. Tn acest sens, a fost conceput cadrul necesar
pentru constructia si aplicarea unui algoritm genetic care sa rezolve problemele de optimizare, prin
elaborarea unui algoritm genetic ntr-un cadru definit. Respectivul algoritm genetic a fost
implementat intr-un program evolutiv si aplicat pe un set de date experimentale, fiindu-i urmarita
evolutia.

S-a realizat un design experimental cu scopul de a face trecerea de la problema de
optimizare la o problema de simulare, si anume simularea evolutiei in diferite strategii de selectie si
de supravietuire. A fost creata o contingenta de 3x3 strategii distincte pentru selectie si supravietuire
(proportional, in turnir si deterministic) si s-a urmarit evolutia pe parcursul a 20000 de generatii n
mod repetat de 46 de ori in fiecare strategie in parte. S-au analizat inferentele statistice in
observabile calitative si cantitative ale procesului de evolutie controlata de diferitele strategii de
evolutie, cu ajutorul diferitelor variabile pe care programul evolutiv a fost configurat sa le
nregistreze.

Informatiile si rezultatele obtinute au in mare masura un caracter fundamental. Analiza
statistica a rezultatelor obtinute din simularea proceselor de evolutie a permis obtinerea unor
raspunsuri la intrebari precum: Care este legea de distributie a obiectivului evoluriei? Care este
legea de distribuzie a momentelor evoluriei? Care este legea de distribugie a numarului de evoluii?
Cum este influenzata variabilitatea si diversitatea genotipica de alegerea unei strategii de evolusie?
Cat de timpuriu se produc evoluriile Tn raport cu strategia de evolurie aleasa? Cat de frecvent se
produc evoluiile in raport cu strategia de evolusie aleasa? Cat de dispers (si respectiv cat de
predictibil) se produc evoluriile Tn raport cu strategia de evoluyie aleasa? Care sunt similaritarile si
deosebirile intre evoluriile care au loc urmand diferite strategii?

Au fost obtinute si 0 serie de rezultate cu caracter aplicativ, cum sunt: implementarea
algoritmului genetic intr-un program evolutiv capabil sa rezolve o problema dificila de optimizare a
unei relatii structura-activitate folosind familii de descriptori de structura; implementarea unor
module de calcul automate pentru optimizarea geometriei moleculare; implementarea unor
programe pentru calculul statisticii Anderson-Darling de agrement intre model si observatie;
implementarea procedurii Grubbs de identificare si eliminare a observatiilor in eroare fata de un
model.

Teza ofera si solutii de transfer tehnologic, cuprinzand raspunsuri la o serie de probleme de
optimizare n domeniul horticol in care evolutia catre un obiectiv de ameliorare sau de planificare
este influentata de o serie de parametrii specifici materialului genetic si/sau ai arealului si in care
obiectivul fixat este influentat de strategia aleasa; in acest cadru experimentul de simulare a
evolutiei, teza ofera solutii evidentiate statistic cu privire la influenta strategiilor de selectie si
supravietuire.
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Probleme de optimizare a relatiilor structura-activitate

Scurt istoric

Abordarea matematica a SAR (Relatii Structura-Activitate) pentru BAC (Compusi Biologic
Activi), inceputda in secolul nouasprezece, s-a concretizat prin aparitia conceptului de relatii
cantitative structura-activitate (QSAR = Quantitative Structure-Activity Relationships), metoda
matematica care permite identificarea legaturii cantitative dintre structura chimica si activitatea
biologica a compusilor investigati - (Hammett, 1935). Observatii de SAR au fost publicate in
literatura de specialitate inca din 1868, cand Crum-Brown & Fraser au stipulat ideea ca activitatea
compusilor este o functie a structurii si compozitiei chimice (Crum-Brown & Fraser, 1868), insa au
trecut aproape patruzeci de ani de cand paradigma relatii cantitative structura-activitate (QSAR) si-a
dovedit utilitatea practica n agrochimie, chimie farmaceutica, toxicologie etc. (Hansch & Leo,
1979).

Ce sunt relatiile structura-activitate

Activitatea biologica sau bioactivitatea este termenul comun pentru efectul benefic sau
advers al unui compus (sau amestec de compusi chimici) asupra materiei vii.

Manifestarea si cuantificarea calitativa si/sau cantitativa a activitatii biologice a unui anumit
compus chimic este un proces extrem de complex prin natura foarte variata a efectelor pe care un
compus chimic le poate avea asupra diferitelor organisme vii. Procedura de determinare a activitatii
acestuia asupra organismului este standardizata (ex. Schema ADMET, Tabelul 1 - Anexa 2-1 din
Tezd). Activitatea biologica este evaluata prin intermediul unor proceduri specifice, supuse
standardizarii (ex. Tabelul 2 - Anexa 2-1 din Teza reda doua astfel de activitati biologice). O serie de
procese biologice sunt referite distinct atunci cand se exprima activitatea biologica a unui compus
chimic (ex. Tabelul 3 - Anexa 2-1 din Teza reda definitii specifice mediului acvatic). Standardizarea
care se refera la determinarea toxicitatii acvatice acute (UNE-CE-4, 2009) stabileste ca aceasta
trebuie determinata folosind una din manierele prezentate in Tabelul 4 - Anexa 2-1 din Teza.

Compusii biologic activi (BAC) au o larga utilizare in domeniul agricol si horticol. Tabelul
5 - Anexa 2-1 din Teza reda o clasificare a regulatorilor de crestere, in acord cu Societatea
Americana de Stiinte Horticole.

Seriile de compusi sunt alcatuite din compusi (congeneri) Tnruditi, atat in ceea ce priveste
structura, cat si proprietatile fizico-chimice si/sau activitatile biologice. Atunci cand se supune
observatiei o serie de compusi, se porneste de la ipoteza ca acestia au in comun atat elemente de
structura, cat si elemente de proprietate/activitate ce fac ca valorile acestora sa fie relativ apropiate.

Pentru ca rezultatele observatiei sa capete consistenta in ceea ce priveste interpretarea
statistica, trebuie asumata si ipoteza de convergenta la normalitate asupra valorilor observate in
esantionul seriei de compusi, spatiul complet al acestora fiind n acest caz un exemplu tipic de
populatie finita distribuita normal.

Tn aceste ipoteze, de Tnrudire a compusilor atat sub aspect structural, ct si sub aspect al
proprietatii/activitatii masurate, si de distribuire normala a valorilor observate, se pot formula si
verifica (cu ajutorul testelor statistice) ipoteze de inferenta (dependentd) intre structura si
activitatea/proprietatea masurata. Relatiile structura-activitate (SAR) si respectiv relatiile structura-
proprietate (SPR) stabilesc legaturi functionale intre structura compusilor chimici si proprietatile
masurate de natura biologica (SAR) si fizico-chimica (SPR) ale acestora.

Relatiile cantitative (q) care se stabilesc intre structura si activitate (QSAR) sau respectiv
proprietate (QSPR) se exprima prin intermediul unor ecuatii care au un domeniu de aplicabilitate
definit cel mai frecvent de seria de compusi pe care au fost obtinute si de proprietatea sau activitatea
supusa observatiei.

Elaborarea si valorificarea de relatii structura-activitate

Fluxul de informatii de specialitate face numeroase referiri la metodologia de obtinere a
noilor compusi biologic activi. Tn acest sens, monografia Diudea (Diudea & altii, 2001) este
cuprinzatoare.

R-3


http://dx.doi.org/10.1021/cr60056a010
http://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC1318606/pdf/janatphys00216-0024.pdf
http://lccn.loc.gov/78026721
http://lccn.loc.gov/78026721
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/Refs/Jantschi&Sestras_2010_Annex_2.pdf#page=1
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/Refs/Jantschi&Sestras_2010_Annex_2.pdf#page=1
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/Refs/Jantschi&Sestras_2010_Annex_2.pdf#page=1
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/Refs/UNE-CE-4_2009.pdf
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/Refs/Jantschi&Sestras_2010_Annex_2.pdf#page=1
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/Refs/Jantschi&Sestras_2010_Annex_2.pdf#page=1
http://www.ashs.org/
http://www.ashs.org/
http://lccn.loc.gov/2001031282

Simularea evolutiei cu algoritmi genetici

Scurt istoric

“Hard inheritance” (“Mostenirea dura”) (Weismann, 1893) si “Soft inheritance”
(“Mostenirea usoara”) (Lamarck, 1809), selectia si supravietuirea (Darwin, 1859), genele si
recombinarea genica (Morgan & altii, 1915), transmiterea caracterelor (Mendel, 1866) constituie
problematici indelung dezbatute si disputate de-a lungul secolului al X1X-lea (Fisher, 1954), toate
contribuind la fundamentarea geneticii moderne de azi (Ayala & altii, 1994), si oferind sursele de
inspiratie ale algoritmilor genetici.

Primele simulari ale evolutiei se regasesc in studiile lui Nils Aall BARRICELLI (Barricelli,
1954). Putin mai tarziu, Alex FRASER (1923-2002) a publicat o serie de lucrari despre simularea
selectiei artificiale a organismelor cu locusi multipli ce controleaza o trasatura masurabila.
Simularile lui FRASER (Fraser, 1957-1970) includ toate elementele esentiale ale algoritmilor
genetici moderni.
1n ce situatii sunt aplicabili algoritmii genetici

Instrumentul de dezvoltare a algoritmilor genetici 1l constituie informatica. Astfel, uzual, in

viata de zi cu zi, si la fel n cercetarea stiintifica, se opereaza cu probleme. In informatica si ramurile
derivate ale acesteia (cum e cazul bio-informaticii si chemo-informaticii) o problema are o
semnificatie precisa, foarte apropiata de cea ilustrata de algoritm. Un algoritm este in esenta o reteta,
specificand ce trebuie facut in anumite conditii, pentru a obtine un anumit obiectiv. Un algoritm
necesita doua resurse pentru a rezolva o problema, si anume: timp (cu sensul de timp de executie,
marime corelata cu numarul de instructiuni elementare) si spatiu (pentru stocarea datelor de intrare
si a variabilelor). Nu toate problemele sunt de aceeasi complexitate, si acelasi lucru este valabil si
pentru algoritmii de rezolvare. Astfel, unele probleme au complexitate exponentiala, ceea ce
fnseamna ca cel mai bun algoritm rezolva problema intr-un timp de executie ce creste exponential in
functie de dimensiunea (volumul, marimea) datelor de intrare. Acest tip de probleme sunt numite
dificile, deoarece chiar si cel mai bun algoritm (care existd, sau ar putea exista) va fi probabil
nepractic cu date de intrare din practica (Falkenauer, 1998). Daca o problema este dificila, atunci
cautarea optimului frecvent iese in afara timpului disponibil pentru aplicatiile reale. Chiar daca
exista aceasta problema, exista totusi o serie de probleme intélnite Tn practica cand obtinerea
optimului nu este necesara (obligatorie). De cele mai multe ori, 0 solugie buna este suficienta.
Ce sunt algoritmii genetici

Deoarece ntotdeauna cercetatorii s-au confruntat cu mai multe probleme dificile, de foarte
mult timp s-a incercat rezolvarea acestora, unul sau mai multi euristici fiind de-a lungul anilor
conceputi Tn acest sens. Acestia sunt seturi de reguli gandite pentru a rezolva o problema anume,
uzual bazati pe bunul simt (in ceea ce priveste solutia asteptata) prin evitarea erorilor grosolane, dar
care nu sunt ganditi pentru a produce intotdeauna solutia cu exactitate si, respectiv, sa fie capabili sa
produca o solutie pentru orice valori de intrare. Chiar daca cei mai multi euristici sunt foarte mult
ad-hoc si dependenti de problema data, odata cu dezvoltarea informaticii, cercetatorii au reusit sa
formuleze trei euristici care sunt foarte generali, si anume aplicabili la 0 mare varietate de probleme
dificile. Din cauza generalitatii pe care o presupun, acestia au capatat numele de meta-euristici. Toti
trei sunt stocastici Tn natura lor (A fi stocastic: Implicand sau contindnd una sau mai multe variabile
aleatoare, implicand sansa sau probabilitatea), doi dintre acestia (SA si GA) fiind bazati pe procese
naturale care au loc in jurul nostru din totdeauna. Tmpreuna cu calirea simulat@ (SA - Simulated
Annealing) si cautarea tabu (TS - Tabu Search) sunt si algoritmii genetici (GA - Genetic
Algorithm). Chiar daca primele studii Tn care au aparut algoritmii genetici se situeaza in anul 1954
(Barricelli, 1954), studii de amploare ale acestora au aparut dupa 1970 (Bosworth & altii, 1972;
Holland, 1975), ei fiind re-inventati ceva mai tarziu (Davis, 1991; Holland, 1992) odata cu
dezvoltarea tehnicii de calcul.
Complexitatea algoritmica

O problema importanta legata de complexitatea algoritmica este reprezentata de teorema
inexistenzei mesei pe gratis (NFLT - No Free Lunch Theorem; Wolpert & Macready, 1995&1997;
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English, 1996), teorema care, utilizand trei criterii de evaluare a calitatii unui algoritm (viteza,
precizie si Scop) sugereaza ca toti algoritmii sunt strict echivalenti. Tn esents, aceasta inseamna ca
pentru doi algoritmi A si B, pentru fiecare set de date
pentru care A performeaza mai bine decét B, exista O -0 [O00 -0 - [00.-0)

baza carora au fost

imaginate)  cromozomi decodare functie

sau genotipuri ale unui ~odore “obiectiy

genom; la randul sau, i

fiecare reprezentare sir solutie

abstracta a unui Genotip, fenotip si supravieguire

cromozom este compusa parinte

din gene. ' '

~+ Fiecare generarie este compusa

dintr-o populatie de siruri de
caractere (sau alte forme de
reprezentare abstracta) analog cu
cromozomii ADN-ului. Fiecare

gn set de date pentru care B performeaza mai bine gena  cromozom genom
ecat A. - - - ¢ ]
Constructia algoritmilor Spariul de cautare al unui algoritm genetic
genetici | ADN | planta | cultivar
+ Se opereaza asupra unei > decodare mediu “é
populatii de reprezentari
abstracte numite (dupa codare
elementele genetice pe genofip fenofip

mutant

element al populatiei reprezint un Mutayia
punct Tn spatiul de cautare si in acelasi timp o solutie O-O0-g-d- 0O
posibila. site incrucisare *—X parinti
-+ Un scor sau sansa de supravieguire a fiecarei solutii [E-00.-00. o
este calculata pentru fiecare genotip cu ajutorul unei recombinare ﬂ copii
functii, numita si funcsie obiectiv. Valoarea acestei @O O00..00.0
functii este asociata cu abilitatea individului sa 0. 08 000
supravietuiasca si defineste astfel fenotipul asociat |~ - —
genotipului. In_crum;_are dubla, |mp!|candvr_up<_erea
+ Scorul este asociat fiecarui fenotip s reunirea cromozomilor parinyilor

(solutie) reprezentand abilitatea acestuia
de a concura pentru resurse de mediu,
pentru supravieguire (selectie). Scopul
algoritmului genetic este de a aplica
incrucisarea si mutazia selectiva a
fenotipurilor (prin intermediul decodarii
lor in genotipurile din care provin),
pentru a produce descendenti mai buni
decat parintii lor.

+ TIntr-un algoritm genetic clasic, pentru Evolurie
a rezolva o problema, se genereaza -
intdmplator sau se initiaza cu valori predefinite o populatie de un volum dat de genotipuri si
evolutia se itereaza prin repetitia selectiei, mutatiei si incrucisarii pana cand cel mai bun fenotip
al populatiei satisface o conditie impusa (conditie care reprezinta conditia de sfarsit a
algoritmului).

Elaborarea si valorificarea algoritmilor genetici

Algoritmii genetici servesc in clasificarea filogenetica (Jantschi & altii, 2008-PTA), analiza
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secventelor de gene (Jantschi & altii, 2009-GSA), probleme dificile de dinamica proceselor
(Jantschi & altii, 2009-DPA) si n orice alta categorie de probleme dificile de decizie, clasificare,
optimizare sau simulare (Falkenauer, 1998).

Cadrul cercetarii

Dezvoltarea continua a depozitelor de cunostinte de genul celor administrate de NIH, cum
sunt PubMed, PubChem, Genome etc., accentueaza necesitatea de a poseda instrumente eficace de a
relationa aceste cunostinte, iar relatiile structura-activitate reprezinta unul dintre aceste instrumente.
Problema de simulare aleasa in studiu, si anume a evolutiei (prin intermediul diferitilor parametrii ce
caracterizeaza esantionul supus evolutiei) este o problema insuficient explorata in literatura de
specialitate al carui subiect sunt algoritmii genetici.

Studii asupra altor operatori esentiali pentru evolutie sunt axate pe eficienta algoritmica
(viteza cu care se atinge obiectivul si apropierea de maximul global). O colectie de lucrari de acest
tip este reprezentativa in acest sens (Martin & Spears, 2001). Astfel subiectul il constituie diferitii
operatori de incrucisare (Priigel-Bennett, 2001), mutatia si Tncrucisarea (Spears, 2001), sau alti
parametrii dinamici (Droste & altii, 2001).

Studiile sunt adesea concentrate spre rezolvarea problemelor dificile cu ajutorul algoritmilor
genetici, uneori abordandu-se directionat eficienta acestora (ca timp de executie, resurse de memorie
necesare), dar foarte putin influenta diferitelor strategii de evolutie asupra obiectivului urmarit. in
acest din urma caz, se are n vedere in special eficienta algoritmului, si aproape niciodata parametrii
ce caracterizeaza esantionul supus evolutiei.

Datorita potentialului de valorificare a rezultatelor pe care il au, algoritmii genetici au
depasit demult granitele domeniului informatica. Teze de doctorat avand ca obiectiv proiectarea de
algoritmi genetici, implementarea de programe evolutive si realizarea de studii cu ajutorul lor, se
regasesc practic in toate domeniile de cercetare. Astfel, in domeniul agricultura si-au gasit utilizarea
la planificarea culturilor (Matthews & Kraw, 2001), evaluarea riscului de eroziune a solului (Osman
& McManus, 2007), in bioinginerie la controlul eficient al poluarii la nivelul unui bazin hidrografic
(Veith & Wolfe, 2002), in chimie la designul proceselor controlate senzorial (Dai & Lodder, 2007),
in economie la probleme de optimizare cu optiuni multiple (Aickelin & Dowsland, 1999), in
management la modelarea proceselor multi-scala (Sastry & altii, 2007), in mecanica la optimizarea
structurilor compozite (Gantovnik & Gurdal, 2005) si in mediu la alegerea strategiei pentru
controlul calitatii apei (Tufail & Ormsbee, 2006). Tn domeniul biologie, se desprind doua directii
principale in ceea ce priveste elaborarea si utilizarea algoritmilor genetici: in probleme de evolutie
(Suzuki & lwasa, 1998) si in studii filogenetice (Zwickl & Hills, 2006). in privinta caracterului
practic, de utilizare a algoritmilor genetici in domeniul agricol si horticol, algoritmii genetici au o
larga aplicabilitate, de la studii de crestere (Venard & Vaillancourt, 2006), la clasificari taxonomice
(Sarmiento-Monroy & Sharkey, 2006) sau analiza diversitatii genetice (Zhang & Ghabrial, 2006).
Scop si obiective
Scop: Simularea evoluriei cu algoritmi genetici in probleme de optimizare a relagiilor structura-
activitate. Proiectarea, implementarea si analiza statistica a influentei diferitelor metode de selectie
si de supravietuire asupra evolutiei unui algoritm genetic utilizat pentru obtinerea de relatii structura-
activitate in serii de compusi chimici biologic activi.

Obiective:

1. Elaborarea algoritmului genetic (Definirea problemei dificile, cu complexitate exponentiala;
Formularea problemei Tn termeni genetici; Proiectarea algoritmului genetic; Implementarea si
documentarea programului evolutiv bazat pe algoritmul genetic);

2. Simularea evolutiei (Evolutie: definirea observabilelor; Definirea contingentei selectie vs.
supravietuire; Proiectarea experimentului statistic; Realizarea experimentului statistic);

3. Analiza si interpretarea rezultatelor: Observabile calitative; Obiectivul evolutiei - r2 -
observabila cantitativa);
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Definirea problemei de optimizare a relatiei structura-activitate

Setul de molecule ales pentru studiu este seria
bifenililor policlorurati (PCBs), formata din 209 compusi,
a carui studiu este de o deosebita importanta pentru
impactul acestora asupra ecosistemului. Clim) Clin)

Chiar daca productia de PCB a fost stopata in 1970 | pCBs: Seria bifenililor policlorurayi
datorita toxicitatii ridicate a celor mai multi congeneri ai | (structuri & activitzi in Anexa 2-2)
familiei PCB, efectele acestora sunt inca prezente in
mediu, datorita faptului ca PCBs sunt poluanti organici persistenti - clasificati ca atare, care se
acumuleaza plante si animale. Coeficientul de partitie octanol/apa (Kow) este raportul concentratiilor
unui compus chimic intre octanol si apa aflate Tn contact la 0 anumita temperatura. Este un
parametru adimensional (fiind un raport de concentratii) care frecvent se exprima pe scara
logaritmica (logKqw sau mai simplu Ikow). Aceasta proprietate fizico-chimica este utilizata in multe
studii de mediu Tn determinarea efectului compusilor chimici in mediu, un exemplu fiind utilizarea
acestuia pentru prezicerea magnitudinii de bioacumulare in pesti (U.S. Geological Survey, 2008).

O serie de statistici au fost aplicate pentru verificarea ipotezei de normalitate pe seria de
activitati biologice observate (pe 206 din 209 compusi).

Ipoteza de normalitate a Ikow masurate, 206 compusi (descrierea statisticilor in Anexa 3-3 din Teza)

Statistica| Valoare | Probabilitate de observatie Concluzie
KS 0.03348 96.91% Nu se respinge ipoteza de normalitate
AD |0.44432 | 27.2%; 25.2%; 19.2% | Nu se respinge ipoteza de normalitate
CS |11(df=7) 13.8% Nu se respinge ipoteza de normalitate
WS | 0.98709 5.8% Nu se respinge ipoteza de normalitate
Zskewness | 1.48 14% Nu se respinge ipoteza de normalitate
Zkurosis | 2.51 1.2% Se respinge ipoteza de normalitate
JB 7.577 2.3% Se respinge ipoteza de normalitate
Nota: testul JB nu este afectat de valori pereche (tied); KS si AD sunt afectate

Ipoteza de normalitate a Ikow masurate, 205 compusi (206\{PCB209(lkow=9.603)}

Statistica| Valoare |Probabilitate de observatie Concluzie
KS 0.03579 94.68% Nu se respinge ipoteza de normalitate
AD 0.37878 40.3%; 39.5%; 21.0% | Nu se respinge ipoteza de normalitate
CS |8.64(df=7) 27.9% Nu se respinge ipoteza de normalitate
WS 0.98709 47.8% Nu se respinge ipoteza de normalitate
Zskewness 1.48 79.2% Nu se respinge ipoteza de normalitate
ZKuriosis 2.51 41.5% Nu se respinge ipoteza de normalitate
JB 0.56146 75.5% Nu se respinge ipoteza de normalitate

Valoarea eliminata (9.603) a fost identificata folosind procedura Grubbs elaborata pe baza
testului Grubbs (Grubbs, 1969). in setul format de cei 205 compusi, Se remarci nu numai
agrementul intre masurat si model (Gauss) dar si agrementul intre statistici.

Modelarea structurii moleculare este conditia obligatorie pentru o analiza structura-
activitate. Realizarea unui model tridimensional (3D) se impune Tn situatiile Tn care descriptorii
calculati uzeaza de geometria moleculara, aspect valabil pentru cazul prezent. Obtinerea modelului
3D se poate realiza folosind un program de modelare moleculara cum ar fi: HyperChem, Spartan,
Gaussian, Molecular Modelling Pro, Mopac. Tn modelarea structurii PCBs s-a folosit programul de
modelare moleculara HyperChem (licenta v. 8.0/2007). Obtinerea informatiei de structura 3D
presupune parcurgerea unei serii de pasi, care cuprinde definirea unui model de mecanica
moleculara (a fost definit AMBER), optimizarea geometriei moleculare pana la convergenta
folosind un algoritm de optimizare (a fost folosit POLAK-RIBIERE), definirea unei metode semi-
empirice de calcul energetic (a fost definita AM1) si obtinerea unei serii de parametrii energetici ce
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caracterizeaza optimul impreuna cu sarcinile electrice partiale.

Pentru ca problema de optimizare aleasa sa poata fi asociata unei probleme de evolutie cu
ajutorul unui algoritm genetic, este obligatoriu ca descriptorii moleculari sa provina dintr-0
populatie care poseda un cod genetic (de aici denumirea de familie). Cu alte cuvinte, posibilitatea de
a asocia un cod genetic populatiei de descriptori este cea care creeaza oportunitatea executiei unui
algoritm genetic.

Algoritmul genetic a fost elaborat avand ca model patru familii de descriptori de conceptie
proprie. Descrierea detaliata a familiilor de descriptori moleculari este redata in Anexa 4 din Teza.
Pentru analiza structura-activitate implicand PCBs si activitatea masurata a acestora Ikow s-a ales
familia MDF (in Anexa 4-2 din Teza) sa defineasca informatia structurala in asociere cu activitatea
biologica, aceasta familie fiind cea mai bine documentata si sustinuta de rezultate (cu ajutorul
acesteia au fost analizati peste 50 de seturi de compusi).

Relatia structura-activitate cautata este compusa din patru descriptori membrii MDF si
defineste o problema dificila de optimizare datorita volumului populatiei MDF de descriptori
(787968 membri).
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Definirea problemei genetice si proiectarea algoritmului

Fiecare gena [1] codifica cate un operator folosit in constructia cromozomului [2] unui
descriptor molecular (Tabelul 5-2 in Teza). Fiecare descriptor al unei familii de descriptori este un
genotip [3] si toti impreuna constituie materialul genetic [4] al familiei respective.

Secventa din Tabelul 5-2. Spatiul de cautare al MDF

Familie |Gene|Genom
MDF Du |t g
(©2005)|A» |C[H|MIE [G|Q
Ip [D|Id[Olo|Plp|Qlad | IKIKIL|I [VIE|IW|w]|F |[f |S]s |T|t
Im |r [IRim|M|d |D
Fc |m|M|D|P
Sm mIM|n [N|S|Ala [B|b [P |G|g |F|f [s |H|h |l |i
Lo (I [i [Ala L]l

Numarul de valori pe care le codifica fiecare gena variaza de la 2 valori (in cazul genei ce
codifica tipul de metrica de distanta - topologica si geometrica - Dy pentru FPIF si MDF si Do
pentru MDFV si SAPF) péna la 58 de valori in cazul descriptorului de interactiune Ip al familiei
MDFV. Volumul materialului genetic variaza, Tabelul 5-3 sumarizand aceste variatii:

Tabelul 5-3. VVolumele familiilor de descriptori moleculari

Familie Gene Volum (N)
FPIF (©2000) Im2 | Dv:2 | A4 | Pp:8 | Fci6 | Su5 | Mid | Lo:3 46080
MDF (@2005) DM:2 Ap:6 |D:6 |M:24 FC:4 SM:19 Lo:6 787968

MDFV (©2008) | Do:2 | Ap:7 | 158 | Sg7 | Smi7 | 11310 | Ey:2 | Lo:3 2387280
SAPF (@2009) C|:Z3 DQ:Z Apb Dp:6 Pp:6 OMZZ Mp16 Lo:6 77760

Metodologia de lucru a algoritmilor genetici presupune prelevarea initiala (intamplator sau
deterministic) a unui esantion [5] de cromozomi din materialul genetic format dintr-un sir de
descriptori X, ..., X, care este supus procesului de evolugie [6] in cultivar [7]. Algoritmul genetic
multime de "n" descriptori distincti reprezinta un punct in spariul de cautare [10] si Tn acelasi timp o
solurie posibila [11]. Operatorii de baza ai unui algoritm genetic sunt incrucisarea si mutatia.
Tncrucisarea [12] a doua genotipuri presupune alegerea unei portiuni de incrucisat de-a lungul

[1] gena = una din valorile de pe coloana Gene a Tabelului 36; ex. Iy pentru FPIF

[2] cromozom = secventa de gene a unei familii in Tabelul 36; ex. DpmApIplmFcSuLo pentru MDF

[3] genotip = o concretizare posibila a valorilor fiecarei gene a unui cromozom; ex. TCHtAASDI pentru MDFV
[4] material genetic = multimea tuturor combinatiilor posibile de valori de pe coloana Genom 1in tabelul 36; ex.
{D, P, C} x {T,G} x {C,HM,E, A} x {I.E,H,G,AQ,S} x {S,M} x {I,LE,H,G,A,Q,S} x {I.E,H,G,A,Q,S} x
{ILA;S,T,Q,R,L} pentru SAPF

[5] esantion = submultime a materialului genetic al familiei de descriptori moleculari; ex. {DTCIISII, DTCIESII,
DTCGISII} reprezinta un esantion de volum 3 al materialului genetic al SAPF

[6] evolutie = proces genetic complex care implica procese de selectie, Incrucisare si mutatie

[7] cultivar = spatiu (de memorie, virtual) in care genotipurile sunt transformate n fenotipuri prin aplicarea
operatorilor definiti de valorile genelor pentru intreg setul de “'m™ molecule supus studiului; fenotipul asociat
genotipului este astfel un sir de *'m" valori numerice (cate una pentru fiecare molecula a setului)

[8] algoritm genetic = algoritm care descrie prin instructiuni procesul de evolutie asupra esantionului

[9] generatie = una din iteratiile algoritmului genetic

[11] solutie posibilda = o ecuatie de regresie cu "n" descriptori distincti definita de relatia (1) sau (2)

[12] incrucisarea = procesul prin care o portiune a materialului genetic al unui cromozom este Tnlocuita de
portiunea corespunzatoare a altui cromozom si viceversa; incrucisarea este facuta n speranta ca daca se
recombina portiuni de genotipuri de succes, atunci acest proces este probabil sa produca descendenti chiar mai
buni decét parintii din care provin
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sirului de gene (intdmplator sau deterministic), valorile celor doua portiuni de siruri fiind schimbate
intre ele la descendenti. Mutaria [13] unui genotip presupune modificarea unei valori a unei gene a
cromozomului cu o alta valoare din lista valorilor posibile pentru gena respectiva. Rezultatul
incrucisarii si al mutatiei este obtinerea de descendensi [14] sau urmasi, cu genotipuri diferite.
Selecria [15] genotipurilor este operatia prealabila necesara incrucisarii si mutatiei si se face pe baza
unui scor de selecrie [16]. Cel putin o parte a descendentilor reprezinta descriptori viabili [17]
putdnd face atunci parte din solutii candidate ale generatiilor urmatoare. Descendentii viabili
inlocuiesc o parte corespunzatoare a indivizilor din esantion Tn urma unui proces de supravietuire
[18] aplicat indivizilor din esantion pe baza unui scor de supravieguire [19]. Un alt parametru al
algoritmului genetic il reprezinta obiectivul evolugiei [20] care este urmarit pe baza unei functii
obiectiv [21]. Urmarirea obiectivului evolutiei se face odata la fiecare generatie selectand din
esantion acei indivizi care maximizeaza sau, dupa caz, minimizeaza valoarea functiei obiectiv (acei
indivizi care fac parte din cea mai buna ecuatie de regresie obtinuta pe baza indivizilor din cultivar).
Se poate opta ca indivizii care ating obiectivul evolutiei Tntr-o generatie sa fie pastrati in esantion,
caz in care acestora nu li se mai aplica procesul de supravietuire, ei fiind automat inclusi in
esantionul generatiei urmatoare.

Asa cum rezulta din aplicarea procesului de supravietuire, nu toti indivizii unei generatii
supravietuiesc si sunt inclusi in generatia urmatoare. Motivul acestui fapt este pastrarea unui numar
constant de genotipuri in esantionul dezvoltat in cultivar, astfel incat numarul de indivizi Tnlocuiti
din esantion este egal cu numarul de descendenti viabili obtinuti in urma selectiei, Tncrucisarii si
mutatiei.

Tntrucét selectia si supravietuirea au la baza scorurile de selectie si de supravietuire, se
realizeaza folosind o modalitate de selectie si supravietuire [22].

[13] Mutatie = operatorul care introduce modificari noi (inexistente Tn esantionul unei generatii); ceea ce este
caracteristic in general mutatiei si implicit si operatorului acesteia corespondent in algoritmii genetici este ca ea
se petrece cu o probabilitate scazuta, fiind deci aplicata cu o probabilitate scazuta

[14] Descendenti = genotipurile obtinute din Tncrucisarea si eventual mutatia indivizilor din esantion

[15] Selectie = operatorul cu ajutorul caruia se extrage din esantion mai multi indivizi care participa la inmultire
[16] Scor de selectie = valoare numerica asociata individului din esantion calculati pe baza (sau exprimata din)
tariei fenotipului in cultivar

[17] Viabilitatea (unui descriptor molecular) = refera potentialul acestuia de a fi folosit Tn regresii; un descriptor
este viabil daca (ceea ce urmeaza refera fenotipul acestuia, viabilitatea referind astfel manifestarea fenotipica) cel
putin are valori reale si finite pentru toate moleculele din set si nu are toate valorile identice; suplimentar i se pot
impune si alte conditii, cum ar fi o variabilitate rezonabila (prin intermediul unui coeficientul de variatie), o
abatere de la normalitate rezonabila (prin intermediul unui test de normalitate cum este Jarque-Bera) si 0
capacitate de explicare a proprietatii masurate rezonabila (prin intermediul coeficientului de determinare din
regresia liniara simpla cu proprietatea masurata).

[18] Supravietuire = operatorul cu ajutorul caruia se extrage din esantion mai multi indivizi care vor fi inlocuiti
n esantion de catre descendenti

[19] Scor de supravietuire = valoare numerica asociata individului din esantion care poate fi o valoare obtinuta
atat pe baza caracteristicilor genotipice ale individului (asociind 0 masura a similaritatii acestuia cu alte
genotipuri din cultivar in scopul mentinerii diversitatii materialului genetic) cat si pe baza trasaturilor fenotipice
ale individului (asociind o masura a similaritatii acestuia cu alte fenotipuri din cultivar in scopul mentinerii
diversititii fenotipice)

[20] Obiectivul evolutiei = parametrul sau caracteristica (unei ecuatii de regresie) care constituie subiectul
optimizarii (minimizare - ex. suma patratelor diferentelor intre (erorilor) valoarea masurata si cea explicata de
model; maximizare - ex. coeficientul de determinare)

[21] Functia obiectiv = algoritmul (procedura) de calcul al parametrului sau caracteristicii ce constituie
obiectivul evolutiei esantionului.

[22] modalitate de selectie si modalitate de supravietuire = metoda de extragere a unui individ din esantion ce
foloseste drept parametru valorile scorurilor (de selectie si respectiv de supravietuire) ale indivizilor ce compun
esantionul; ceea ce Tabelul 38 prezinta in mod formal exprima faptul ca se folosesc trei alternative de selectie
(proportional, deterministic si turnir) care se pot aplica valorilor scorurilor sau rangurilor scorurilor (cand
selectia e bazata pe valorile rangurilor in locul valorilor scorurilor); de asemenea, valoarea scorului poate fi
supusa unui proces de normalizare care corecteaza (ajusteaza relativ) scorurile indivizilor din cultivar in raport
cu doua valori (una de minim si alta de maxim) care se actualizeaza global in fiecare generatie pe parcursul
intregii evolutii a esantionului in cultivar
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Strategiile de selectie si supravietuire implementate sunt sintetizate in tabelul de mai jos.

Selectie (si supravieyuire) in algoritmul genetic implementat

Metoda | Expresia functiei de scor | Selectie Comentarii
Proportional pi=fi/Zifi |Sansa de selectie este proportionala cu scorul
+ SL_Pro (utilizand probabilitatea p; in selectie)
+ SV_Pro
Deterministic i | fi = max. |Selectia indivizilor este facuta pe baza celui

+ SL Det |fi=Fitness(Cromozom i) | saumin. |mai tare (sau celui mai slab) individ (elitism)
+ SV Det

Turnir (fif)  |Perechi de indivizi concureaza intre ei pentru
+ SL_Tur max. sau (selectie (din nou este selectat cel mai tare sau
= SV Tur min.  |cel mai slab)

Normalizare | gi=(fi-No)(fmax-fmin)/(N1- | pi=0i/Zig;i |O scala fixa [No,N;] normalizeaza scorul

+ SL_Fit No) fenotipurilor intre generatii diferite

+ SV _Fit

Ranguri hi=Rank(f;) (frmax- pi=hi/Zih; |Sansa este proportionala cu rangul scorului
+ SL_Rnk Trmin )/Size unde: Rank(-): rangul; Size: volum genom

+ SV_Rnk

Adaptation
Cautarea MLR cu MDF _

defineste o problema dificila [23],
verificatda (demonstratia fiind redata
in Teza). Pentru a rezolva o
problema dificilé, un algoritm
genetic genereaza Tntamplator (sau
initiaza cu valori predefinite) un
esantion de un volum dat de
genotipuri (volum ce va fi pastrat
constant pe toata durata evolutiei).

Algoritmul genetic (detaliat
in Algoritm 4 - Anexa 5 din Teza)
evolueaza astfel:

+ Repeti &’ |Mutation| |Crossover

= Pasul_1: Utilizand operatorul de llustrarea algoritmului genetic implementat

selectie selecteazd perechi de (Jantschi & Bolboacd, 2009-Manuscript)
cromozomi;

= Pasul_2: Calculeaza scorul de selectie al genotipurilor; calculeaza scorul de supravietuire al
genotipurilor; calculeaza functia obiectiv a fenotipurilor si obtine grupul descriptorilor din
esantion ce intrunesc obiectivul in generatie si eventual include n generatia urmatoare
automat genotipurile din acest grup;

= Pasul_3: Cu o mica probabilitate si utilizand o functie discreta de probabilitate uniforma alege
portiunea de mutat si muta genotipurile selectate (parinti);

= Pasul_4: Utilizand o functie discreta de probabilitate uniforma alege portiunea de incrucisat si
produce descendenti ai acestora (descendenti);

= Pasul_5: Cu o mica probabilitate si utilizand o functie discreta de probabilitate uniforma alege
portiunea de mutat si muta genotipurile descendentilor (fii);

= Pasul_6: Utilizand operatorul de supravietuire inlocuieste o parte din parinti cu fii;

Growth| | Survival

Cultivar
(make CP regressions)

o
W

Phenotypes

Initial sample

[23] problema dificila = problema a cirei rezolvare de catre cel mai bun algoritm (care ar putea fi imaginat)
necesita un timp de executie care creste exponential in functie de volumul datelor problemei (si Tn acelasi timp
de intrare ale algoritmului); denumirea de probleme dificile vine de la faptul ca deoarece chiar si cel mai bun
algoritm (care ar putea fi imaginat) va fi probabil ineficient pe date de intrare reale (din practica)
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+ Pana cand (conditie care reprezinta conditia de sfarsit a algoritmului)
= Se satisface o conditie impusa cu privire la valoarea functiei obiectiv (atinge o valoare impusa)
sau se realizeaza un numar dat de iteratii (evolutii).

Programul evolutiv [24] rezultat a fost gandit astfel Tncat sa poata lucra cu oricare familie
de descriptori moleculari (FPIF, MDF, MDFV, SAPF date in Anexa 4 din Teza) si sa poata fi
parametrizat; solutia de implementare aleasa este crearea si utilizarea de fisiere de configurare.
Prezentarea si documentarea programului evolutiv ce implementeaza algoritmul genetic realizat este
redata in Anexa 5 din Teza.

Procesul de optimizare a relatiei SAR sub forma de MLR cu 4 variabile MDF pentru
predictia Ikow a PCBs are ca scop obtinerea unei cat mai bune relatii, care sa posede bune capacitati
de estimare (reziduuri teoretic vs. experimental cat mai miciDe corectat/reformulat) si de predictie
(pentru molecule care apartin de aceasi clasa de compusi, dar care nu au fost inclusi in analiza).

Identificarea celui mai bun instrument cu ajutorul caruia se poate obtine acest lucru??? este
o discutie deschisa n literatura de specialitate.

Se poate alege sa se minimizeze reziduurile, sa se maximizeze determinarea si lista de

posibilitati poate continua (de exemplu, suma patratelor reziduurilor poate fi Tnlocuita cu suma

modulelor reziduurilor, determinarea in estimare poate fi inlocuita cu determinarea in validarea
ncrucisata, corelatia Pearson cu corelatia Spearman, s.a.m.d.) - (Bolboaca & Jéntschi, 2006-PSK).
Solutia aleasa a fost de a maximiza coeficientul de determinare in expresia sa clasica

(patratul coeficientului de corelatie multipla Pearson).

[24] program evolutiv = Tn acceptiunea generala este un program ce implementeaza un algoritm genetic
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Definirea experimentului de simulare a evolutiei

Fisierul de configurare a executiei algoritmului genetic, excluzand optiunile de afisare,
numara 30 de parametri (redati in Tabelul 5 - Anexa 5 din Teza), dintre care 19 parametrii ordinali i
12 parametrii cu valori dintr-o listd de valori impuse (finita si definita).Atentie: 19+12=31!
Performanta algoritmului genetic a fost evaluata prin prisma rezultatelor colectate in fisierele de
iesire. Configuratia parametrilor de iesire este redata in Tabelul 6-2 din Teza.

In evaluarea algoritmului genetic s-a considerat de importanti teoretica si practica
compararea performantelor obtinute pentru doua elemente esentiale n procesul de evolutie, si
anume: strategia de selectie a indivizilor generatori de descendenti prin incrucisare si mutatie si
strategia de selectie a indivizilor pentru inlocuire de catre descendenti (supravietuire).

Principiul parsimoniei [25] este esenta care sta la baza asocierii Optimizare (SAR) —
Evolurie (Observabile). Principiul a fost aplicat in simularea evolutiei controlate catre obiectivul
evolutiei, folosind diferite strategii de selectie si supravietuire. Principiul a avut ca scop evidentierea
diferentelor in valorile observabilelor pe parcursul evolutiei.

Conform acestui principiu, pe toata durata experimentului s-au definit si pastrat aceeasi
parametrii intrinseci executiei programului evolutiv si evolutiei algoritmului genetic.

Parametri de configurare Tn experimentul de execurie a programului evolutiv

Clasa Parametru Valoare
Topologia Genes | mp/fc/oifid/ap/dm
familiei de Addre | fc/ap/id/oi/dm/mp
descriptori mp | MMnNSPsAaBbGgFfHhli
moleculari fc | mMDP

oi | RrMmDd
id | DdOoPpQQJjKKLIVEWWFfSsTt
ap | CHMEGQ
dm| gt
Topologia Mydb | MDFSARs
infrastructurii TabE | PCB_lkow_data
informationale TabM | PCB_lkow_tmpx

Material sn0_SAMPLE_Size | 12

genetic a_v_ADAPT Variance | 0.1
si cultivar ajb ADAPT JarqueBera | 0.1

a_c_ADAPT Correlation | 0.1

g r GENERATIONS first rich | Yes
b_k RUNS kepp_best_in_sample | Yes
b f RUNS get best from file | No
Tnmultire cn0_CROSSOVER_Pairs | 2
m_m_MUTATION_Genes | 2
mpp_MUTATION_Parent_probability | 5%
mcp_MUTATION_Child_probability | 5%

Obiectivul m0_REGRESSION_Multiple | 4
evolutiei b p SELECTION_parameter | r2
b_o_SELECTION_objective | max
Evolutie eln GENERATIONS max | 20000
e0n_RUNS_number | 46
Selectie sfn_FITNESS normalized | No

sfr_FITNESS ranks | No

sfa_FITNESS accuracy | 10000

sff FITTEST function | r2_min
sfo FITTEST objective | max
fr2 FITTEST r2 p|1.0
fse FITTEST se p|1.0
fMt_FITTEST Mt p| 1.0
fHr FITTEST Hr p| 1.0
Supravietuire v_p_SURVIVAL_phenotyping_p | 1.0
v_g_SURVIVAL__genotyping_p | 1.0
vfr_ SURVIVAL ranks | No

Doi parametri: strategia de selectie (sfs_FITNESS_strategy in fisierul de configurare - vezi

[25] parsimonie - adoptarea celor mai simple presupuneri Tn formularea teoriei sau interpretarea datelor, in
special in acord cu regula lamei de ras a lui Ockham (principiu atribuit logicianului William of OCKHAM, care
subliniaza ca trebuie eliminate toate acele presupuneri care nu fac nici o diferenta in predictiile observate ale
ipotezelor explicatoare sau teoriei); Tn latina: lex parsimoniae - entia non sunt multiplicanda praeter
necessitatem.
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Tabelul 6-1 Tn Teza) si strategia de supravietuire (vfs_SURVIVAL _strategy in fisierul de configurare
- vezi Tabelul 6-1 in Teza) au luat pe rand valorile: proportional (pentru strategie proportionala),
deterministic (pentru strategie determinista) si tournament (pentru strategie in turnir). S-au proiectat
astfel noua executii ale programului evolutiv, in fiecare din cele noua executii dand valori diferite
celor doi parametrii ce definesc cele doua strategii, ceilalti parametrii ramanand cu aceleasi valori

pe toata durata experimentului.

Modalitati de selectie si supravietuire: design experimental de executie prog

ram

Supravietuire|  Proportional (P) Deterministic (D) Turnir (T)
Selectie SV_Pro SV _Det SV _Tur
Proportional (P) - SL_Pro P:P (1) P:D (2) PT(3)
Deterministic (D) - SL_Det D:P (4) D:D (5) D:T (6)
Turnir (T) - SL_Tur T:P(7) T:D (8) TT(9
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Rezultate si discutii

Strategiile implementate pentru selectie si supravietuire

Pentru a realiza o selectie bazata pe un scor de selectie se impune parcurgerea unei serii de
pasi. Algoritmul FS (Algoritm 1 in Teza - pentru scorurile de selectie) parcurge o astfel de serie de
pasi si realizeaza astfel premizele pentru aplicarea unei strategii de selectie. Algoritmul PS
(Algoritm 2 - pentru strategia proportionala) realizeaza o selectie proportionala folosind un sir de
scoruri de selectie si da 0 sansa de selectie proportionala cu scorul de selectie. Algoritmul DS
(Algoritm 3 - pentru strategia determinista) realizeaza o selectie determinista folosind un sir de
scoruri de selectie extragand cele mai mari N_Sel scoruri de selectie. Algoritmul TS (Algoritm 4 -
pentru strategia in turnir) realizeaza o selectie in turnir folosind un sir de scoruri de selectie
extragand acele valori care se califica in urma unui turnir intre doua valori candidate repetat de un
numar de ori dat de N_Sel. Scorul de supravietuire (VS) este o valoare compozita, menita sa asigure
deopotriva diversitatea genotipica si cea fenotipica in cultivar. Pentru aceasta, doua masuri de
similaritate intre doi descriptori intra Tn expresia scorului de supravietuire: 0 masura de similaritate
fenotipica (VSP - data de diferenta intre valorile scorurilor de selectie) si 0 masura de similaritate
genotipica (VSG - data de diferenta intre codurile genetice ale celor doi descriptori). Tabelul 7-1 din
Teza reda expresiile de calcul folosite. Odata obtinute valorile VS ale scorurilor de supravietuire in
modalitatea expusa n tabelul de mai sus (in care scara de similaritate individuala are acum acelasi
obiectiv - cele mai mari valori dau cei mai potenti candidati pentru inlocuire Tn materialul genetic)
pentru sirul de indivizi reprezentati in cultivar, algoritmul proiectat pentru pregatirea scorurilor de
selectie FS este legitimat a fi folosit si pentru scorul de supravietuire VS, ceea ce a si fost facut
(motiv pentru care nu exista descris un algoritm separat pentru V/S). Tn mod similar, algoritmii ce
implementeaza strategiile proportionala, determinista si Tn turnir sunt perfect legitimati pentru a fi
folositi si pentru sirul scorurilor de supravietuire (PV = PS, DV = DS, TV = TS); nici pentru acestia
nu exista descriere separata.

Algoritm 2. Algoritmul SP ce realizeaza o strategie de selectie proporzionald

Scorul de selectie se calculeaza astfel:
L Date de intrare:
+ FS_Array - sirul scorurilor de selectie pentru fiecare genotip (n_of_sample valori)
+ FSD_Array - sirul valorilor distincte de scor de selectie (cel mult n_of sample valori)
+ FSC_Array - sirul numarului de aparitii pentru fiecare scor distinct de selectie
+ N_Sel - numar de selectii pentru incrucisare si mutatie;
Initializeaza Selected Genotypes_Array la & (multimea vida);
Pentru fiecare selectie (de la 1 la N_Sel)
Calculeaza suma scorurilor pentru genotipurile inca neselectate in FS_Sum;
Genereaza intimplator (distributie uniforma) un numar FS_Freq intre 0 si FS_Sum (inclusiv);
Gaseste primul (indice) Group din FSD_Array pentru care FS_Freq < Zicgo,FSD_Array[i]*FSC_Array[i];
Genereaza intimplator (distributie uniforma) un numar FSD_Next intre 1 si FSC_Array[Group] (inclusiv)
Adaugi a FSD_Next-a valoare egald cu FSD_Array[Group] neselectata inca din FS_Array 1in
Selected_Genotypes_Array si scade o unitate din FSC_Array[Group];
| Sfarsit ‘Pentru’
r Date de iegire: Selected_Genotypes_Array - sirul genotipurilor selectate (in numar de N_Sel)

Algoritm 3. Algoritmul SD ce realizeaza o strategie de selectie determinista

Scorul de selectie se calculeaza astfel:
L Date de intrare:
+ FS_Array - sirul scorurilor de selectie pentru fiecare genotip (n_of_sample valori)
+ FSD_Atrray - sirul valorilor distincte de scor de selectie (cel mult n_of _sample valori)
+ FSC_Avrray - sirul numarului de aparitii pentru fiecare scor distinct de selectie
+ N_Sel - numar de selectii pentru incrucisare si mutatie;

Initializeaza Selected_Genotypes_Array la & (multimea vida);

Initializeaza Already Selected la 0;

Initializeaza Group la n_of_sample;

Cattimp Already Selected + FSC_Array[Group] <N_Sel

F Pune primul indice din FS_Array egal cu FSD_Array[Group] in Selected_Genotypes Array;
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|- Daca FSC_Array[Group] > 0 atunci dec(FSC_Array[Group]) altfel dec(Group);
Sférsit 'Cat timp'
Cat timp Already_Selected <N_Sel (au mai rimas cateva scoruri identice Tntr-un ultim grup din care trebuie facuti o
selectie):
Genereaza intimplator (distributie uniforma) un numar FSD_Next intre 1 si FSC_Array[Group] (inclusiv)
Adaugd a FSD_Next-a valoare egald cu FSD_Array[Group] neselectatd incd din FS_Array 1in
Selected_Genotypes_Avrray si scade o unitate din FSC_Array[Group];
| Sfarsit 'Cét timp'
r Date de iegire: Selected_Genotypes_Array - sirul genotipurilor selectate (in numar de N_Sel)

Algoritm 4. Algoritmul ST ce realizeaza o strategie de selectie in turnir

Scorul de selectie se calculeaza astfel:
L Date de intrare:
+ FS_Array - sirul scorurilor de selectie pentru fiecare genotip (n_of_sample valori)
+ FSD_Atrray - sirul valorilor distincte de scor de selectie (cel mult n_of sample valori)
+ FSC_Avrray - sirul numarului de aparitii pentru fiecare scor distinct de selectie
+ N_Sel - numar de selectii pentru incrucisare si mutatie;
|- Initializeaza Selected_Genotypes_Array la o permutare intdmplatoare (distributie uniforma) a multimii
{1..n_of sample}
|- Pentru fiecare i_Sel de la2 la N_Sel (primele N_Sel genotipuri din permutare concureaza in turnir):
|— Daca FS_Array[i_Sel] <FS_Array[i_Sel-1] atunci
|— Daca FS_Array[i_Sel] == FS_Array[i_Sel-1] atunci daca Random({0,1}) == 0 atunci continua de la
nceputul iteratiei 'Pentru’;
|- Permuta in FS_Array valorile de pe pozitiile i_Sel & i_Sel-1;
| Sfarsit 'Daca'
Sfarsit 'Pentru’
Daca N_Sel < n_of _sample atunci (ultimul nu a participat Tn turnir si Tnca mai sunt genotipuri cu care sa concureze Tn
esantion)
Genereaza intamplator (distributie uniforma) un numar i_Sel intre N_Sel + 1 si n_of_sample;
Daca FS_Array[N_Sel] <FS_Arrayl[i_Sel] atunci
|- Daca FS_Array[N_Sel] ==FS_Array][i_Sel] atunci
|— Daca Random({0,1}) == 0 atunci Stop (turnir complet);
|— Permuta in FS_Array valorile de pe pozitiile N_Sel & i_Sel;
| Sfarsit 'Daca'
| Sfarsit 'Daca'
r Date de iegire: Selected Genotypes Array - sirul genotipurilor selectate (in numar de N_Sel)

Fisiere rezultat
Executia programului evolutiv s-a facut pe calculatoare din generatia P6 (Dual P5) in
perioada lanuarie - Februarie 2009 si rezultatele au fost salvate de program in fisierele date in
tabelul de mai jos.
Fisiere rezultat (configurare si evolutie) dupa designul experimental

Selectie Supravietuire Configurare Evolutie
Proportional Proportional PCB_4044 cfg.txt PCB_4044 evo.ixt
Proportional Deterministic PCB_2441 cfg.txt PCB_2441 evo.txt
Proportional Turnir PCB 9878 cfg.txt PCB 9878 cfg.txt
Deterministic Proportional PCB_5108_cfg.txt PCB_5108_evo.txt
Deterministic Deterministic PCB 6369 cfg.txt PCB_6369 evo.txt
Deterministic Turnir PCB_6690 cfg.txt PCB_6690 evo.txt
Turnir Proportional PCB 5828 cfg.txt PCB_5828 evo.txt
Turnir Deterministic PCB_4872 cfg.ixt PCB_4872 evo.ixt
Turnir Turnir PCB 1758 cfg.txt PCB_1758 evo.txt

Disponibile pentru descarcare de la adresa:
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/IMLR_MDF selection_vs_survival/
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http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/PCB_5108_cfg.txt
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/PCB_5108_evo.txt
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/PCB_6369_cfg.txt
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/PCB_6369_evo.txt
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/PCB_6690_cfg.txt
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/PCB_6690_evo.txt
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/PCB_5828_cfg.txt
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/PCB_5828_evo.txt
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/PCB_4872_cfg.txt
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/PCB_4872_evo.txt
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/PCB_1758_cfg.txt
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/PCB_1758_evo.txt
http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAs/MLR_MDF_selection_vs_survival/

Verificarea datelor: Testul Benford

S-au cumulat frecvente din 46 de executii independente ale numarului (num_obs) si
aparitiilor (sum_obs) genotipurilor viabile reprezentate in cultivar in generatiile ce au produs
evolutie pentru fiecare asociere de selectie (Sel) si supravietuire (Srv): Srv, Sel € {P, T, D} (Tabelul
7-31n Teza).

S-au aplicat testele Chi-Square si Kolmogorov-Smirnov pentru a verifica daca numerele
urmeaza legea Benford. Tabelele de mai jos redau aceasta analiza.

Testul 2 aplicat frecvenzelor observate pentru respingerea ipotezei ca prima, a doua si a treia cifra
semnificativd a numerelor urmeaza distribuzia Benford

Cifra Frecventa asteptata Frecventi observata (O-E)° (O-E)IE;

dg | di | dy dg d; d, do d; d, dg d; d, do d; d,

0 0 0 - 40 19 - 28 25| - 144 36 - 3.60| 1.89
1 1 1 108 38 19 117 41 18 81 9 1| 075 0.24| 0.05
2 2 2 63 37 18 72 37 18 81 0 0| 1.29| 0.00| 0.00
3 3 3 45 35 18 48 33 20 9 4 4| 0.20| 0.11]| 0.22
4 4 4 35 34 18 33 34 11 4 0 49| 0.11| 0.00| 2.72
5 5 5 29 33 18 17 42 15| 144 81 9| 497| 245| 050
6 6 6 24 32 18 16 34 18 64 4 0| 2.67| 0.13| 0.00
7 7 7 21 31 18 18 30 18 9 1 0| 043| 0.03| 0.00
8 8 8 18 30 18 19 31 16 1 1 4| 0.06| 0.03| 0.22
9 9 9 17 29 18 20 29 23 9 0 25| 053] 0.00| 1.39
) b} P 360 339 182 360 339 182| 402| 244 128 11.0| 6.60( 7.00

Numarul gradelor de libertate ale legii de distributie Benford este 1 (baza de numeratie, 10)
do: X?=11<14.7=x%(9-2, 5%); dy: X*=6.6<15.5=x"(10-2, 5%); d,: X*=7<15.5=y*(10-2, 5%);

Testul K-S aplicat frecvenzelor observate pentru respingerea ipotezei ca prima, a doua si a treia cifra
semnificativa a numerelor urmeaza distribuzia Benford

Cifra Frecventa cumulata asteptata si observata Diferenta | Diferent |
do d1 dz doa dla d2a doO d10 d20 do d1 d2 do dl d2
0] 0] 0 o] 40 19 0 28 5 o] 12| 6| 0 12| 6
1| 1| 1] 108 78 38| 117 69| 43| 9| 9| 5 9] 9 5
2 [ 2| 2 | 1| 15 56| 189 106 61| 18] 9| 5| 18] 9] 5
33| 3| 216] 150 74| 237]  139| 81| 21| 11| 7| 21| 11| 7
4 | 4 | 4| o251 184 92| 270 173] 92| 19| 11| 0| 19| 11| 0
5 | 5 | 5 | 280] 217] 110] 287| 25| 107] -7| 2| 3| 7] 2| 3
6 | 6 | 6 | 304 o249] 128] 303] 249 125 1| 0| 3| 1| 0] 3
7 | 7 | 7 | 325] 280] 146] 321 279] 143] 4| 1| 3| 4] 1| 3
8 | 8 | 8 | 343] 310] 164] 340] 310/ 15| 3| 0| 5| 3] 0] 5
9 | 9| 9 | 360 339] 18] 30| 339 182 0] 0| 0| 0] 0] o0
T | x| x| - A - - ) - 66| 55| 9| 82| 55 37
do: Dv/n _ 2l jg_1d 31 K(9, 5%); 14 K(9, 90.82%)
360 80 80 80
d: DVn _ 12 oLt %6 K(10, 5%); 17 ¢ (10, 95.16%)
339 152 152 152
d: DVn - fo.02 188 K(10, 5%): b2 _ K(10, 94.60%)
182 510 510 510

Valorile ¥* obtinute arati ci pentru fiecare dintre primele trei cifre semnificative nu se poate
respinge semnificativ statistic ipoteza de distributie dupa legea Benford la un nivel de semnificatie
de 5%. Pentru ca sa se poata asigura semnificativ statistic distributia cifrelor dupa legea Benford, ar
fi fost necesar ca valoarea X° s fi fost de cel mult 2.17 = ¥*(7, 95%) pentru prima cifra, si de cel
mult 2.73 = ¥%(8, 95%) pentru urmatoarele douz cifre semnificative ale numerelor.

Se impune o masura prealabila in aplicarea testului ¥* ntre observat si asteptat la datele
primare (Tabelul 7-4 din Teza), si anume asigurarea apropierii de normalitate a distributiei patratelor
diferentelor (Fisher, 1920-Accuracy). Astfel, daca valoarea b, = m,/m,? este apropiati de 3, atunci
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distributia patratelor erorilor se poate aproxima de legea de distributie normala si patratele
diferentelor constituie o statistica suficienta (Fisher, 1922-Estimation); daca b, este apropiata de 6,
atunci distributia patratelor erorilor se poate aproxima de legea de distributie dublu exponentiala si
suma diferentelor modulelor constituie o statistica suficienta. Pentru diferentele din Tabelul 7-4 din
Teza valorile B, sunt: Ba(do) = 2.13; Ba(dy) = 4.60; Bo(d,) = 2.71 cu o valoare medie de 3.15, deci
aplicarea testului y* pentru patratele diferentelor este consistenti cu legea de distributie a acestora.

Concluzia analizei este ca nu se poate respinge ipoteza distributiei Benford cu o
probabilitate de 95% (la nivelul de semnificatie de 5%). Mai mult, valorile probabilitatilor din
distributia Kolmogorov arata ca un numar relativ scazut de date experimentale concorda mai bine cu
legea de distributie Benford (9.18% pentru do; 4.84% pentru dy; 5.4% pentru dy).
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Analiza variabilitatii

Frecventa de aparitie a genotipurilor in esantion de-a lungul evolutiilor permite aprecieri cu
privire la capacitatea de adaptare a acestora, si Tn acelasi timp reprezinta o masura a variabilitatii
materialului genetic al esantionului pe care o induce metoda de selectie si metoda de supravietuire.

Numarul de genotipuri viabile (reprezentate fenotipic in cultivar) s-a urmarit folosind
schema de contingenta {Top23, Total}X{NGD, NTG, Part}, unde Top23 - referind cele mai
frecvente 23 iar Total - toate genotipurile reprezentate in cultivar in 46 de executii independente,
NGD - numarul de genotipuri distincte, NTG - suma numarului de genotipuri si NGR - numarul de
genotipuri ale fenotipurilor participante in regresii (valori date in Tabelul 8-1 in Teza).

Pentru testarea independentei intre metodele de selectie si supravietuire in ceea ce priveste
numarul de genotipuri s-a folosit testul x2 aplicat la o tabela de contingenta de 3x3 pentru fiecare
serie de valori numerice din Tabelul 8-1 din Teza si rezultatele sunt in Tabelele 8-2, ...8-7 din Teza.
(Tabelul 8-2 in Teza): Sunt independente metoda de selectie fata de metoda de supravietuire in ceea

ce priveste numarul de genotipuri distincte din cultivar in generatiile ce produc evolutie? - NU
(Tabelul 8-31n Teza): Sunt independente metoda de selectie fata de metoda de supravietuire in ceea
ce priveste numarul total de genotipuri din cultivar in generatiile ce produc evolutie? - NU
(Tabelul 8-4 in Teza): Sunt independente metoda de selectie fata de metoda de supravietuire in ceea
ce priveste genotipurile participante la regresiile ce produc evolutie? - NU
(Tabelul 8-51n Teza): Sunt independente metoda de selectie fata de metoda de supravietuire in ceea
ce priveste numarul de genotipuri distincte din Top 23 Tn generatiile ce produc evolutie? - NU
(Tabelul 8-6 Tn Teza): Sunt independente metoda de selectie fata de metoda de supravietuire in ceea
ce priveste numarul total de genotipuri din Top 23 in generatiile ce produc evolutie? - NU
(Tabelul 8-7 in Teza): Sunt independente metoda de selectie fata de metoda de supravietuire Tn ceea
ce priveste genotipurile din Top 23 participante la regresiile ce produc evolutie? - NU

Confidenta in dependenta de strategia de selectie si supravietuire creste in ordinea: numar de
genotipuri distincte; numar total de genotipuri; numar de genotipuri participante la regresii in acelasi
timp cu faptul ca numarul de observatii nu creste in aceeasi ordine. Tn baza dependentei remarcate n
strategia de selectie si de supravietuire la toti parametrii ce caracterizeaza numarul de genotipuri pe
parcursul evolutiei, s-a impus o caracterizare a acestei dependente.

La intrebarea “Exista legatura intre cele trei serii de numere de genotipuri?” se raspunde
calculand coeficientul de corelatie (calcul dat in tabelul de mai jos).

Exista legatura intre numarul de genotipuri distincte (NGD), numarul total de genotipuri (NTG) si
numarul de genotipuri participante la regresii (NGR)? - DA

Serii Coeficient de determinare Valoare F; probabilitate de a gresi
NGD vs. NTG 0.982 (y=ax) 92410
NGD vs. NGR 0.982 (y=ax) 951; 10
NTG vs. NGR 0.999 (y=ax) 16110; 10%

S-au calculat media si deviatia standard (in ipoteza ca distributia de esantionare induce o
distributie normala a acestor statistici ale esantionului) in jurul parametrului statistic (al populatiei)
asociat. Teorema Limita Centrala asigura faptul ca se pot folosi Tn aceasta analiza statistica valoarea
medie (m) si abaterea standard (S), prezentate ih Tabelul 3 & Tabelul 4 - Anexa 3-1 din Teza, si pe
baza carora se poate exprima intervalul de incredere al acestora din distributia Student t. S-a folosit
aplicatia Statistica pentru a calcula aceste valori.

Analiza valorilor medii a permis formularea urmatoarelor concluzii:

+ Selectia determinista (D) face ca:
o0 Indiferent de metoda de supravietuire, numarul total de genotipuri distincte sia scada
semnificativ statistic;
0 Folosind supravietuirea turnir (T) sau proportionala (P), se remarca scaderea semnificativa
statistic la toti parametrii observati (Top 23 si Total; Distincti, Aparitii si Participari in
regresii), in timp ce, folosind supravietuirea determinista (D), se remarca cresterea
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semnificativa statistic numai Tn ceea ce priveste cele mai frecvente genotipuri pentru toti
parametrii (Distincti, Aparitii si Participari in regresii);
+ Supravietuirea determinista (D) face ca:
o Folosind supravietuirea turnir (T) sau proportionala (P), sa mareasca semnificativ numarul
total de genotipuri pentru toti parametrii (Distincti, Aparitii si Participari in regresii).

Analiza abaterilor standard a permis formularea urmatoarelor concluzii:

+ Supravietuirea determinista (D) Tmbogateste semnificativ statistic grupul celor mai frecvente
genotipuri (Top23) din generatiile ce produc evolutie, n timp ce selectia determinista (D)
saraceste semnificativ statistic numarul total al genotipurilor din generatiile care produc
evolutie;

+ Practic, fiecare metoda de selectie defineste cate o populatie genotipica in generatiile care
produc evolutie; argumentul este ca oricare ar fi parametrul urmarit pentru numarul total de
genotipuri (Distincti, Aparitii si Participari Tn regresii), si ludnd pentru exemplificare numarul de
genotipuri distincte (Num), se obtine:

0 Varianta totala: 15837 cu intervalul de incredere de 95%: [10697, 30337;
o Varianta populatiei produse de selectia proportionala (P): 6567 < 1069°;
o Varianta populatiei produse de selectia turnir (T): 731 < 1069%

o Varianta populatiei produse de selectia proportionala (P): 523 < 1069,

+ Nu aceeasi concluzie se poate trage cu privire la metoda de supravietuire, pentru care se produce
segregare populationala doar pentru supravietuirea determinista (D), care creeaza o populatie cu
un numar mediu de genotipuri semnificativ statistic mai mare decét supravietuirea proportionala
(P) si respectiv turnir (T).

Pe baza rezultatelor experimentale obtinute, poate fi interpretat si un alt parametru
important al evolutiei: numarul de generatii care produc evolutie Tn cursul executiei cu numar impus
de generatii (20000), ca masura a capacitatii de adaptare definita de combinatia celor doua metode
(de selectie si supravietuire), precum si valoarea medie a numerelor generatiilor care produc evolutie
ca masura a vitezei de adaptare.

Rezultatele au fost prelucrate (in Tabelul 8-11 din Teza) astfel: pentru fiecare executie
independenta a algoritmului genetic s-au consemnat numerele consecutive ale generatiilor care au
produs imbunatatirea valorii functiei obiectiv, si anume s-a obtinut o ecuatie de regresie valida (toti
coeficientii sunt semnificativi statistic) cu un coeficient de determinare mai mare decét cel obtinut in
generatiile anterioare. S-a calculat apoi valoarea medie a acestui numar (care intotdeauna este mai
mic decat numarul maxim de generatii al unei executii) si numarul de evolutii distincte (numarul de
valori), informatii care sunt prezentate in Tabelul 8-11 din Teza. Intrucat ambele valori (media si
numarul de valori) au fost obtinute printr-o repetare (de 46 de ori) a experimentului pentru fiecare
pereche de metode (selectie, supravietuire) valorile obtinute aproximeaza distributia de esantionare,
astfel ncat s-a putut presupune aproximatia la normalitate a acestora (atat cele ca valori ale
esantionului de 46 de observatii) cat si populatia din care provin, care asa cum s-a dovedit mai sus
este caracteristica (distincta) cel putin dupa metoda de selectie. Pentru a se realiza compararea
perechilor de metode (selectie, supravietuire) informatiile din Tabelul 8-11 din Teza au fost supuse
unei analize statistice descriptive, care a inclus calcularea valorilor medii si a deviatiilor standard,
Tmpreuna cu intervalele de incredere la un nivel de semnificatie de 95%, rezultate care sunt redate in
tabelul de mai jos. Datele din tabelul de mai jos au servit pentru caracterizarea genotipurilor
reprezentate n cultivar (numarul si media acestora). Caracterizarea s-a facut pentru fiecare
parametru statistic calculat, atribuind semnificatiile fizice masurilor folosite si interpretand valorile
obtinute. Rezultatele acestei caracterizari sunt redate in continuare.

Media generariilor care produc evoluzii este 0 masura a cat de timpuriu / tarziu se produc
evolurile. Figura (Figura 8-2 in Teza) reprezinta valorile mediei si intervalului sau de Tncredere;
analizdnd, se remarca: selectia deterministda (si cu atdt mai mult insotita de supravietuirea
deterministd) produce cele mai térzii evolutii; selectia turnir (si cu atdt mai mult Tnsotita de
supravietuirea proportionala sau turnir) produce cele mai timpurii evolutii.
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Statistici ale generariilor ce produc evolurie in funcrie de strategia de selecrie si supraviezuire
Parametru | Medie | CI(95%,Medie) | Deviatie | CI(95%,Deviatie)

m(D,D) 4120| 3518| 4722 2027| 1681 2553
m(D,T) 3907| 3326 4488 1957 1623 2465
m(D,P) 3714| 3032| 4396 2296| 1904 2892
m(P,D) 3335 2631 4039 2369| 1965 2984
m(T,D) 3307| 2748| 3866 1882| 1561 2371
m(P,T) 3214| 2520| 3908 2338| 1939 2945
m(P,P) 3196, 2671 3722 1770 1468 2229
m(T,T) 2929 2400| 3458 1781 1478 2244
m(T,P) 2916| 2322 3510 2001| 1660 2520

n(P.D) 320] 200| 351] 101 84| 128
n(P,T) 31.8] 290 346 9.3 77| 117
n(T,D) 31.1] 283| 338 9.2 77| 116
n(T.T) 300/ 272] 327 9.3 77 117
n(P,P) 294 264 324] 102 84| 128
n(T,P) 28.7] 252| 321] 115 95| 145
n(D,D) 236/ 208 263 9.2 76| 116
n(D,T) 21.7] 191 242 8.5 71 108
n(D,P) 185] 162] 208 7.9 6.5 9.9

‘ (Deterministic, Deterministic)
‘ (Deterministic, Turnir)
‘ (Deterministic, Proportional)
‘ (Proportional, Deterministic)
\

(Turnir, Deterministic)
(Proportional, Turnir)
‘ ‘ (Proportional, Proportional)
‘ (Turnir, Turnir)
| (Turnir, Proportional) ‘

Timpuriu | Tarziu [ Rar | [" Des
[C1(95%,Medie,-4s(generatie medie))] [C1(95%,Medie,=s5(numar evolutii))]
Cat de timpuriu se produc evolutiile? Cat de frecvent se produc evolutiile?
(Selectie, Supravietuire):
[ (P, D) \ (T,P)
\ e, T) \ (P, P)
| ©.P) l *.D)
(D, D) P, T
(T,P) (T,T)
(D, 1) (T, D)
(T, D) (D, D)
ﬁ%
(P,P) (D,P)
Compact | [ Dispers | [ Predictibil | Impredictibil
[C1(95%,Deviatie-ss(generatie medie))] [C1(95%,Deviatie-as(numar evolutii))]
Cat de dispers se produc evolutiile? Cat de predictibil se produc evolutiile?

Numarul de evolurii dintr-un numar dat de generarii este 0 masura a cat de frecvent se
produc evoluriile. Figura (Figura 8-3 in Teza) reprezinta valorile mediei si intervalului sau de
incredere; analiz&nd, se remarca: selectia proportionala (si cu atat mai mult insotita de supravietuirea
determinista sau turnir) produce cele mai multe evolutii, in timp ce selectia determinista (si cu atat
mai mult Tnsotita de supravietuirea proportionala sau turnir) produce cele mai rare evolutii; in ceea
ce priveste frecventa evolutiilor, o selectie proportionala aproape ca nu face diferenta intre
supravietuirea determinista si supravietuirea in turnir (medii 32 si 31.8, cu intervale de incredere
rotunjite la intreg egale) n timp ce viteza evolutiilor aceeasi selectie proportionalaDe
verificat/corectat! nu face diferenta intre valoarea medie pentru supravietuirea proportionala si turnir
(diferenta de 150 intre valorile medii reprezentand cel mult 30% din largimea intervalului de
incredere la oricare dintre ele).

Variabilitatea momentului evolugiei pe parcursul generariilor este o masura a cat de
compact / dispers se produc evoluriile. Figura (Figura 8-4 in Tezd) reprezinta valorile deviatiei
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standard si intervalului sau de ncredere; analizand, se remarca: cea mai buna compactitate de
evolutie 0 au selectia proportionala asociata cu supravietuirea proportionala si selectia n turnir
asociata cu supravietuirea in turnir; cea mai mare imprastiere in timp a evolutiei se observa la
selectia proportionala asociata cu supravietuirea determinista, urmata indeaproape de selectia
determinista asociata cu supravietuirea proportionala.

Variabilitatea numarului evolugiilor este o masura a cat de predictibil / impredictibil se
produc evoluriile. Figura (Figura 8-5 Tn Teza) reprezinta valorile deviatiei standard si intervalului
sau de Tncredere; analizand, se remarca: patru asocieri de selectie si supravietuire au rezultate

.....

TR

determinista asociata cu supravietuirea proportionald avand cea mai mare predictibilitate (cea mai
mica variabilitate) si selectia in turnir asociata cu supravietuirea proportionala avand cea mai mica
predictibilitate (cea mai mare variabilitate) de evolutie.

Analiza diversitaitii
Diversitatea genotipurilor reprezentate in cultivar in momentele evolutiei se poate cuantifica
folosind entropia informationala, avand la dispozitie o familie de masuri entropice, date de expresia
entropiei generalizate (sau Rényi) - (Rényi, 1961) - H(p1, P2, -, Pn; @) = Ha(P1,P2, ...,Pn) si unde are
loc relatia:

H({p}) | _| H{p}2) |_| H{p}1) || H{p}0) | _| 2H{p}:o)

=Ho({p}) 7| =H({p}) [~ =Hi({p}) [~ | =Ho{p}) |~ | =2H.({p})

H..: entropia min; Ha: logaritmul cu semn schimbat al diversitatii Simpson;
H.: entropia Shannon; Hy: entropia Hartley (entropia max);

Masurile Ho, Hy si H, sunt frecvent folosite n literatura de specialitate pentru a descrie
gradul de dezordine sau diversitatea. Astfel, entropia Hartley (Ho) - (Hartley, 1928) - este aplicata in
informatica la reconcilierea informatiei, entropia Shannon (H;) - (Shannon, 1948) - este aplicata in
fizica si chimie la caracterizarea starii materiei, iar entropia derivata din indicele de diversitate
Simpson (Hz) - (Simpson, 1949) - in biologie si stiintele conexe la caracterizarea diversitatii
populatiilor de organisme. Daca logaritmul din expresia entropiei se calculeaza in baza 2 atunci
unitatea de masura a entropiei este biti, daca se calculeaza in baza e (logaritm natural) atunci masura
este nati, iar daca se calculeaza n baza 10 atunci masura este diti.

Fisierele de rezultate au fost prelucrate pentru calculul masurilor entropice Ho, Hi si Ho:

+ Au fost extrase pentru fiecare executie, fiecare asociere (selectie, supravietuire) si fiecare
evolutie lista genotipurilor reprezentate in cultivar in momentul evolutiei (coloanele

Gen0..Genl11 in fisierele de rezultate); bif
+ S-au concatenat listele de genotipuri pentru 8.0
toate evolu;iilfe unei_ executii i unei_ q_socieri; 75 + FEE
S el Dol shrfle somor | o |l el
+ Rezultatul  obtinut reprezinta  frecvente 65 % =
genotipuri la o executie si 0 asociere; 6.0 1F ——H
+ S-au calculat probabilitatile {p} din frecvente; 5.5 I’/I/
s-au aplicat formulele de mai sus pentru gl —
calculul lui Ho, H; si Hy; valorile calculate sunt DDDPDTTPPPTTPDTDPT
redate in Anexa 6; Diversitatea genotipica pe parcursul evoluriei

+ Pentru valorile calculate ale entropiilor Hy, H;
si Hy si pentru fiecare asociere de strategie de selectie si supravietuire s-au calculat valorile
medii si largimea intervalelor de incredere pentru medii; rezultatele sunt redate in Tabelul 8-13
din Teza si s-au reprezentat grafic Tn ordinea crescatoare a valorii medii impreuna cu intervalul
de incredere in figura alaturata.
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Graficul arata ca cele noua strategii de evolutie se grupeaza in 3 grupe dupa diversitatea
genotipica care o produc in cultivar:

+ Grupul (DD, DP) - selectie determinista, supravietuire determinista sau proportionala este
semnificativ statistic diferit in diversitate de toate celelalte strategii in toate trei masurile
entropice; produc cea mai scazuta diversitate genotipica;

+ Pentru grupul (DT,TP,PP) - (selectie determinista, supravietuire in turnir) impreuna cu
(supravietuire proportionala, selectie Tn turnir sau proportionald) se poate evidentia statistic ca
este in medie semnificativ statistic diferit de grupul de ce produce mai mare diversitate (TT, PD,
TD, PT) chiar daca nu fiecare metoda a grupului este semnificativ statistica diferita de metodele
celuilalt grup - de exemplu pentru H, calculul mediei arata ca Medie(DT,TP,PP) =
6.29+0.07(df=138) in timp ce Medie(TT,PD,TD,PT) = 6.58+0.05(df=184);

+ Grupul (TT, PD, TD, PT) este compus din cele mai favorabile strategii pentru pastrarea
diversitatii: (selectie si supravietuire Tn turnir), (selectie proportionala si supravietuire
determinista), (selectie Tn turnir si supravietuire determinista), si respectiv selectie proportionala
si supravietuire in turnir.

O remarca generala cu privire la strategia de selectie se poate face concatenand observatiile
de la cele trei strategii de supravietuire si calculand din nou valoarea medie impreuna cu intervalul
sau de incredere si Tn mod similar pentru strategia de supravietuire. Tabelul urmator cumuleaza
aceste rezultate pentru H; (tabelul de mai jos, Tabelul 8-14 in Teza).

Entropia Shannon (Hy) pentru selecrie si pentru supravieuire
Strategie Medii si intervale de Tncredere la riscul de a fi in eroare de 5%
Selectie  ||D(6.26+0.10)

T(7.00+0.07)

P(7.04+0.07) ‘
Supravietuire | |P(6.61+0.10)
D(6.73+0.12)

T(6.96+0.08)
D: strategie determinista; T: strategie Tn turnir; P: strategie proportionala

Analiza statistica din tabel arata extrem de clar ca influenta decisiva asupra reducerii
dramatice a diversitatii in cultivar o are strategia de selectie determinista; diferenta intre diversitatea
produsa de strategia de selectie proportionala si cea in turnir nu este semnificativa statistic la riscul
de a fi In eroare de 5%. Strategia de supravietuire are, de asemenea, o influenta decisiva asupra
diversitatii genotipurilor. Strategia de supravietuire in turnir produce o diversitate mai mare (fapt
evidentiat statistic cu un risc de a fi in eroare de 5%) decét strategia determinista si respectiv
proportionald; acestea din urma nu se disting statistic la riscul de a fi in eroare de 5%, cu toate ca
observatia arata ca strategia determinista produce o mai mare diversitate.
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Interpretarea rezultatelor din observatiile pe observabile calitative

Analiza numarului de genotipuri reprezentate in cultivar in generatiile ce au produs evolutie

O ipoteza importanta poate fi formulata pe baza datelor prezentate in Tabelul 8-1, si anume:
daca numarul mediu de genotipuri viabile (ce rezulta din impartirea la numarul de generatii ce au
produs evolutie observate num_obs a numarului de genotipuri viabile observate in aceste generatii
sum_obs) este sau nu independent de strategia de selectie si strategia de supravietuire.

Pentru aceasta analiza (care sa raspunda la intrebarea: “In ce masura numarul mediu de
genotipuri viabile este sau nu independent de strategia de selecrie i strategia de supravietuire?”) s-
a implementat si folosit un program pentru analiza de distributie a perechilor de esantioane folosind
testul Anderson-Darling descris ih Anexa 3-3.

Un calcul al numarului total de inferente posibile arata ca pentru media genotipurilor viabile
(data Tn Tabelul 9-1 din Teza) trebuie investigate un numar de 2°-Co™-Cq' = 502 inferente statistice.
Rezultatul analizei este redat in Tabelul din Anexa 7-1.

Pe baza rezultatelor din Tabelul din Anexa 7-1) se desprinde ca:

+ Analiza grupurilor de cate doua perechi de metode evidentiaza statistic ca:

o Nu poate fi respinsa ipoteza apartenentei la populatii identice pentru: DT si DP (cu un raport
intre valoarea critica si statistica c/k = 1.2); PP si PT (c/k = 3.0); PP si TT (3.2); TT si PT
(2.2); TTsi TP (1.3);

+ Concluzia analizei grupurilor de cate doua perechi de metode este:

0 Cu un risc de a fi in eroare de 5% urmatoarele provin din populatii diferite: DD, PD, TD;

0 Nu poate fi respinsa ipoteza ca DT si DP provin din populatii identice;

0 Analiza populationala pentru PP, PT, TT si TP necesitd investigatia grupurilor de ordin
superior;

+ Analiza grupurilor de cate trei perechi de metode evidentiaza statistic ca:

o Nu poate fi respinsa ipoteza ca PP, PT si TT (c/k = 2.2) provin din populatii identice;

0 Cu un risc de a fi in eroare de 5% toate grupurile de trei perechi de metode ce contin metoda
TP provin din populatii diferite;

+ Concluzia analizei grupurilor de cate cel mult trei perechi de metode este:

0 Cu un risc de a fi in eroare de 5% urmatoarele provin din populatii diferite: DD, PD, TD;

0 Nu poate fi respinsa ipoteza ca DT si DP provin din populatii identice;

0 Nu poate fi respinsa ipoteza ca TT si TP provin din populatii identice;

0 Nu poate fi respinsa ipoteza ca PP, PT si TT provin din populatii identice;

+ Analiza grupurilor de cate patru perechi de metode evidentiaza statistic ca:

0 Cu un risc de a fi n eroare de 5% in grupul de perechi de metode PP, PT, TP, TT cel putin
una provine din populatie diferita (c/k = 0.9);

+ Concluzia analizei grupurilor de perechi de metode este:

0 Cu un risc de a fi in eroare de 5% DD, PD, si TD provin din populatii diferite;

0 Nu poate fi respinsa ipoteza ca DT si DP provin din populatii identice;

0 Nu poate fi respinsa ipoteza ca TT si TP provin din populatii identice;

0 Nu poate fi respinsa ipoteza ca PP, PT si TT provin din populatii identice;

o Cu un risc de a fi in eroare de 5% se respinge ipoteza ca PP, PT, TP si TT ar proveni din
populatii identice;

Analiza numarului de fenotipuri viabile din cultivar Tn generatiile ce au produs evolutie

Tabelul 9-3 din Teza cumuleaza rezultatele obtinute pentru numarul de fenotipuri viabile
observate (sum_obs) si media numarului acestora (avg_obs) pentru acelasi numar de evolutii
observate (num_obs) ale caror valori au fost redate n Tabelul 8-1 din Teza, fiind aici grupate dupa
mii de generatii (de la 0..1000 pana la 19001-20000).

Ipoteza cu privire la numarul mediu de fenotipuri viabile (valori redate in Tabelul 9-3 din
Teza) si anume “Strategia de selecrie si strategia de supravietuire produc popularii distincte pentru
numarul mediu de fenotipuri viabile?” s-a verificat folosind testul Anderson-Darling si rezultatul
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analizei este redat in Tabelul din Anexa 7-2.

Se observa din analiza statistica (Tabelul din Anexa 7-2) ca interpretarea populationala a
numarului mediu de fenotipuri din cultivar in generatiile ce produc evolutie este mult mai complexa
decét interpretarea populationala (Tabelul din Anexa 7-1) a numarului mediu de genotipuri in
aceleasi evolutii.

Interpretarea rezultatelor din Tabelul din Anexa 7-2 necesita identificarea celor mai mari
grupuri de perechi de metode cu populatii posibil identice (numita in continuare lista suspectilor -
suspecti de a proveni din populatii identic distribuite) si eliminarea sub-grupurilor unice ale acestora
de ordin inferior; astfel cele mai mari grupuri de ordin maxim sunt grupurile de ordin 5 (PP, PT, TT,
TD, DD) - run 400 - si (PP, PT, PD, TD, DD) - run 448 - care intra in mod automat in lista
suspectilor; grupurile de ordin inferior sunt dupa cum urmeaza din aplicarea algoritmului de
incluziune:
<+ Grupuri de ordin 5; lista suspectilor: {(PP, PT, TT, TD, DD), (PP, PT, PD, TD, DD)}

o (PP, PT, TD, DD) - run 384 - e simultan in (PP, PT, TT, TD, DD) si (PP, PT, PD, TD, DD)
ceea ce face imposibila decelarea apartenentei sale; se adauga la lista suspectilor;

o (PT, TT, TD, DD) - run 145 - e doar in (PP, PT, TT, TD, DD); se elimina;

o (PP, TT, TD, DD) - run 272 - e doar in (PP, PT, TT, TD, DD); se elimina;

o (PP, PT, TT, DD) - run 392 - e doar in (PP, PT, TT, TD, DD); se elimina;

o (PP, PT, TT, TD) - run 399 - e doar in (PP, PT, TT, TD, DD); se elimina;

o (PP, PT, PD, DD) - run 440 - e doar in (PP, PT, PD, TD, DD); se elimina;

o (PT,PD, TD, DD) - run 193 - e doar in (PP, PT, PD, TD, DD); se elimina;

o (PP, PT, PD, TD) - run 447 - e doar in (PP, PT, PD, TD, DD); se elimina;

<+ Grupuri de ordin cel putin 4; lista suspectilor: {(PP, PT, TT, TD, DD), (PP, PT, PD, TD, DD),

(PP, PT, TD, DD)}

o (PT, TD, DD) - run 129, (PP, PT, DD) - run 376, (PP, TD, DD) - run 256, (PP, PT, TD) - sunt
simultan in (PP, PT, TT, TD, DD), (PP, PT, PD, TD, DD) si (PP, PT, TD, DD); se adauga;

o (TT, TD, DD) - run 20, (PT, TT, TD) - run 144, (PT, TT, DD) - run 137, (PP, TT, TD) - run
271, (PP, TT, DD) - run 264 si (PP, PT, TT) - run 391 - sunt doar in (PP, PT, TT, TD, DD); se
elimina;

o (PT, PD, DD) - run 185, (PP, PT, PD) - run 439 si (PP, PD, DD) - run 312 - sunt doar in (PP,
PT, PD, TD, DD); se elimina;

+ Grupuri de ordin cel putin 3; lista suspectilor: {(PP, PT, TT, TD, DD), (PP, PT, PD, TD, DD),

(PP, PT, TD, DD), (PT, TD, DD), (PP, PT, DD), (PP, TD, DD), (PP, PT, TD)}

o (PT,DD) - run 121 - in run 376, 129, 384, 448, 400; se adauga;

o(TT,TD) - run 19, (PT, TT) - run 136, (TT, DD) - run 12, (PP, TT) - run 263 - in run 400; se
elimina;

o (PP, DD) - run 248 - in run 256, 376, 384, 448, 400; se adauga;

o (TD, DD) - 51n 256, 129, 384, 448, 400; se adauga;

o (PT, TD) - 128 - in 383, 129, 384, 448, 400; se adauga;

o (PP, TD) - 255 - n 383, 256, 384, 448 si 400; se adauga;

o (DP, DT) - run 3 - nu se regaseste in grupurile de ordin superior; se adauga;

o (PP, PT) - 375 - 1n 383, 376, 384, 448, 400; se adauga,;

o (PT, PD) - run 184 si (PD, DD) - in run 448; se elimina;

o (TP, TT) - run 42 - nu se regaseste in grupurile de ordin superior; are insa cea mai mare
susceptibilitate situdndu-se foarte aproape de confidenta de 95 pentru respingere (c/k = 1.09);
se eliming;

<+ Grupuri de ordin cel putin 2; lista suspectilor: {(PP, PT, TT, TD, DD), (PP, PT, PD, TD, DD),

(PP, PT, TD, DD), (PT, TD, DD), (PP, PT, DD), (PP, TD, DD), (PP, PT, TD), (PT, DD), (PP,

DD), (TD, DD), (PT, TD), (PP, TD), (DP, DT), (PP, PT)}; se impune continuarea includerii in

lista cu populatiile distincte, urmand aceeasi procedura:

0 PP se regaseste in mai multe grupuri de ordin superior; se adauga;

o PT: In mai multe grupuri de ordin superior; se adauga;
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0 PD: intr-un sigur grup de ordin superior: (PP, PT, PD, TD, DD); se elimina;
o TP: nu exista Tn grupuri de ordin superior; se adauga;

o TT: intr-un sigur grup de ordin superior: (PP, PT, TT, TD, DD); se elimina;
o TD: in mai multe grupuri de ordin superior; se adauga;

0 DP: intr-un sigur grup de ordin superior: (DP, DT); se elimina;

o DT: intr-un sigur grup de ordin superior: (DP, DT); se elimina;

o DD: in mai multe grupuri de ordin superior; se adauga,;

+ Toate grupurile distincte; lista finala: {(PP, PT, TT, TD, DD), (PP, PT, PD, TD, DD), (PP, PT,
TD, DD), (PT, TD, DD), (PP, PT, DD), (PP, TD, DD), (PP, PT, TD), (PT, DD), (PP, DD), (TD,
DD), (PT, TD), (PP, TD), (DP, DT), (PP, PT), PP, PT, TP, TD, DD};

La finele procesului, se poate intocmi lista posibilelor populatii fenotipice Tmpreuna cu
nivelul de incredere asociat. Pentru a obtine nivelul de ncredere asociat acestora, este necesara din
nou inspectia valorilor continute Tn Tabelul din Anexa 7-2. Rezultatul acestei investigatii este redat
n Tabelul 9-4 din Teza, clasificat dupa nivelul de confidenta al rezultatului obtinut.

Analiza numarului de asocieri (regresii) viabile din cultivar Tn generatiile ce au produs evolutie
Tabelul 9-6 din Teza cumuleaza rezultatele obtinute pentru numarul de asocieri viabile

(regresii cu parametrii semnificativ diferiti de zero statistic cu riscul de cel mult 5% de a fi in eroare)

n ceea ce priveste media numarului acestora (avg_obs) pentru acelasi numar de evolutii observate

(num_obs) fiind de asemenea grupate dupa mii de generatii (de la 0..1000 pana la 19001-20000).

Ipoteza cu privire la numarul mediu de asocieri viabile (valori redate in Tabelul 9-6 din

Tezd) si anume daca metoda se selectie si strategia de supravietuire produc populatii distincte s-a

verificat folosind statistica Anderson-Darling si rezultatul analizei este redat in Tabelul din Anexa 7-

3. Tabelul din Anexa 7-3 arata ca pentru un numar de 10 grupuri de perechi de metode nu s-a putut

pune in evidenta o diferenta statistica semnificativa ntre legile de distributie ale acestora.

Interpretarea rezultatelor din Tabelul din Anexa 7-3 se face in acelasi mod in care s-au interpretat

datele prezentate din Tabelul din Anexa 7-2.

Cele mai mari grupuri de ordin maxim nediscriminate sunt grupurile de ordin 3 (PD, TD,

DD) - run 66 - si (PP, PT, TD) - run 383 - care intra in mod automat in lista suspectilor; grupurile de

ordin inferior sunt dupa cum urmeaza din aplicarea algoritmului de incluziune:

<+ Grupuri de ordin 2; lista suspectilor: {(PD, TD, DD), (PP, PT, TD)}

o (PD, DD) - run 58, (TD, DD) - run 5, si (PD, TD) - run 65 - sunt doar in (PD, TD, DD); se
eliming;

O (TP, TT) - run 42 si (DP, DT) - run 3 - nu se regasesc in nici unul din grupurile de ordin
superior; se adauga;

o (PP, PT) - run 375, (PP, TD) - run 255, si (PT, TD) - run 128 - sunt doar in (PP, PT, TD); se
eliming;

+ Grupuri de ordin cel putin 2; lista suspectilor: {(PD, TD, DD), (PP, PT, TD), (TP, TT), (DP,
DT)}; se impune continuarea includerii in lista cu populatiile distincte, urmand aceeasi
procedura:

0 PP, PT se regasesc intr-un singur grup (PP, PT, TD); se elimina;

o PD, DD: intr-un sigur grup (PD, TD, DD); se elimina;

o TP, TT: intr-un sigur grup (TP, TT); se elimina;

o DP, DT: intr-un singur grup (DP, DT); se elimina;

0 TD: in doua de ordin superior; se adauga,;
+ Toate grupurile distincte; lista finala: {(PD, TD, DD), (PP, PT, TD), (TP, TT), (DP, DT), TD};

La finele procesului, se poate intocmi lista posibilelor asocieri fenotipice impreuna cu

nivelul de incredere asociat. Pentru a obtine nivelul de incredere este necesara din nou inspectia

valorilor continute Tn Tabelul din Anexa 7-3. Rezultatul acestei investigatii este redat in Tabelul 9-7

din Teza, clasificat dupa nivelul de confidenta al rezultatului obtinut, care contine acele grupuri

pentru care apartenenta la populatii identic distribuite nu a fost respinsa statistic cu o confidenta de

95%.
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Analiza obiectivului evolutiei folosind un esantion intdmplator de generatii

Pentru aceasta statistica, fiind variabila continua si producand variatii doar la evolutie, s-a
nlocuit ordonata evolusie (generatie Tn care se produce o Tmbunatatire a scorului functiei obiectiv)
cu ordonata generayie, cu ajutorul careia salturile de evolutie se produc in medie mult mai lent,
atenuand astfel variatiile observate, ceea ce permite observarea mult mai buna a functiei de
distributie a variabilei de interes (coeficientul de determinare). Procedura de transformare a datelor
de la evolutii la generatii este simpla, in generatiile intermediare evolutiei statistica de interes avand
aceeasi valoare cu cea pe care a avut-o Tn ultima sa evolutie.

Obrinerea egantionului din distribugia uniforme discretd

O prima ipoteza verificata Tn acest context a fost daca generatorul de numere aleatoare ce
provin din distributia uniforma discreta urmeaza intr-adevar aceasta distributie, fiind cunoscute
problemele care pot aparea din generarea pseudoaleatoare [26]. Tn acest sens, simuliri Monte-Carlo
recente (Steele & altii, 2005) au aratat ca cele mai potrivite teste statistice sunt Pearson-Fisher * si
Anderson-Darling AD, fiecare dintre acestea obtindnd performante superioare celeilalte pentru
diferite cazuri de legi de distributie, dar amandoua fiind superioare comparativ cu alte teste statistice.
Din acest motiv, verificarea ipotezei statistice folosind ambele teste este necesara. Tabelul de mai
jos (Tabelul 10-1 Tn Teza) sumarizeaza aceasta procedura.

Ipoteza de distribuzie uniforma a numerelor aleatoare generate cu Rand(-,-) ih PHP (numerele vor fi generaii)

9 valori generate 0221; 4182; 14283; 15329; 8875; 4599; 994, 8620; 7404
aleatoriu intre 0 si 20000

Valorile ordonate 994; 4182; 4599; 7404, 8620; 8875; 9221; 14283; 15329
crescator

Probabilitati 1/9; 2/9; 3/9; 4/9; 5/9; 6/9; 7/9; 8/9; 9/9

cumulate observate - pco

Probabilitati cumulate 11, .22; .33; .44, .56; .67; .78; .89; 1.0

asteptate (teoretice) - pca

Testul Anderson-Darling 1AD = 0.9687; CADieoretic = 2.5024; c/k = 2.58 > 1 (5%)

Testul Pearson y° La 10 clase de frecventa X° = 8.5; df = 7; x* (8.5, 7) = 29% > 5%
Tes_tul Kolmogorov - D = 0.317 (0.778-0.461); DA/9 = 0.95 = K'(9, 13.31%)
Smirnov

Concluzia simultana a testelor Anderson-Darling, Pearson y* si KS: existi o asociere
probabila care depaseste 5% intre cele doua distributii (cea teoretica si cea observata) si nu poate fi
respinsa ipoteza ca cele 18 valori provin din distributia uniforma discreta 0..20000.

S-a investigat daca numerele ar putea proveni din alta distributie. Analiza este redata n
Tabelul 10-2 in Teza, cand s-a constatat ca acceptarea ipotezei ca datele ar putea proveni dintr-0
lege de distributie (se respinge ipoteza ca cele doua legi de distributie sunt diferite cu un risc de a fi
n eroare de 10%, 5%, 2.5% sau 1%) nu exclude posibilitatea ca aceleasi date sa provina din alta
lege de distributie. Tn acelasi timp, raportul Intre statistica ajustatd (Anderson-Darling) si valoarea sa
la pragul de 10% arata ca cea mai probabila lege de distributie este distributia uniforma (cu 2.3)
urmata de distributia valorilor extreme (cu 2.2) si Pareto generalizata (cu 2.1).

Cautarea legii de distributie a coeficientului de determinare al unei generatii

A doua ipoteza care trebuie verificata este daca valorile coeficientului de determinare
obtinut in cele 46 de executii independente ale algoritmului genetic pentru fiecare pereche de
strategie de selectie si supravietuire provin dintr-o populatie distribuita dupa o lege de distributie
(avand la dispozitie o serie de alternative). Pentru aceasta, fiecare din cele noua generatii extrase din
distributia uniforma a generatiilor 0..20000 a constituit subiectul investigatiei, rezultatele fiind redate

[26] Mads HAAHR. 1998-2009. ©. http://www.random.org/randomness/
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in Tabelele 10-3-DD..10-3-TT din Teza (folosind alternativele de distributie: DE - dublu
exponentiala; LG - logistica; LN - log-normald; NO - normald; UN - uniforma (0,1); EX -
exponentiala; GU - valori extreme de tip I) pentru fiecare asociere de strategie de selectie si
supravietuire incluse n studiu. Tabelele 10-3-DD..10-3-TT din Teza arata genul de rezultat care nu
ar fi fost de dorit de obtinut; practic aproape fiecare tip de selectie si incrucisare determina propria
lege de distributie a determinarii. Tabelul 10-3-SS din Teza cumuleaza aceste observatii. Tabelul de
mai jos (Tabelul 10-4 din Teza) re-sintetizeaza rezultatele din Tabelul 10-3-SS din Teza. Se observa
ca pentru selectia determinista insotita de supravietuirea determinista nici o lege nu a intrunit
acceptarea.

Legi de distriburie ale coeficientului de determinare intr-o generayie pentru diferite strategii de selecie si supraviezuire
Lege de distributie PP|PT|PD|TP|TT|TD|DP|DT|DD
Valori extreme de tip | (GU) | X X | X X | X | X

Log-normala (LN) X X
Dublu exponentiald (DE) X X*
Logistica X

Se observa ca legea valorilor extreme de tip |1 (GU) este legea de distributie cea mai
frecventa a coeficientului de determinare intr-o generatie a algoritmului genetic rulat cu diferite
strategii de selectie si supravietuire. Rezultatele sintetizate sugereaza drept lege de distributie pentru
coeficientul de determinare legea de distributie Gumbel, si respinge fara drept de apel ipoteza de
distributie normala (Gauss) a acestuia (cu nici macar o singura intrare).

Media nu este o statistica suficienta

O problema statistica importanta si-a gasit raspuns in sectiunea anterioara, si anume:

+ Valoarea medie a coeficientului de determinare pentru fiecare generarie (ca valoare medie din
cele 46 de execurii independente) este o statistica suficienta pentru acest numar? Variansa sau
abaterea standard este o statistica suficienta?

Raspunsul la aceasta intrebare este NU, motivul fiind faptul ca aproape pentru nici o pereche
de strategii selectie - supravietuire nu s-a putut accepta ipoteza distributiei normale a valorilor, care
ar fi acceptat valoarea medie din esantionul de 46 de valori drept estimator nedeplasat al mediei
populatiei tuturor executiilor independente iar varianta drept statistica suficienta.

Distributia Gumbel nu este suficient de generala

Au fost facute estimarile parametrilor pentru fiecare generatie (0...20000) folosind aplicatia
DataPlot si au fost salvate in fisiere distincte pentru fiecare asociere de selectie si supravietuire.
Rezultatele au fost apoi interpolate folosind aplicatia SlideWrite.

X' -1 eq.l -

YX)=—F——
(X) 5

X*+aX+a,
X? +a,X+a,

A fost definita o functie putere (eq. 1) si parametrii de interpolare (o, B, si v), intervalele de
incredere si semnificatia statistica t sociata au fost obtinute pentru fiecare caz in parte in ceea ce
priveste tendinta centrala. A fost definita o functie rationala (eq. 2) si parametrii de interpolare (o, B,
si y), intervalele de incredere si semnificatia statistica t sociata De verificat: e corect t sociata? au fost
obtinute pentru fiecare caz in parte in ceea ce priveste valorile extreme (minimul si maximul).
Aceasta ultima analiza, a valorilor extreme, a aratat ca distributia Gumbel nu poate fi acceptata drept
lege de distributie, probabilitatile de aparitie ale valorilor extreme calculate fiind inaceptabil de
departate de valorile acelorasi probabilitati observate.

Analiza cuprinzand valoarea medie observata ca estimator al tendintei centrale, valorile
minime observate si valorile maxime observate este redata in Anexa 8. In Anexa 8 nu a fost
cuprinsa analiza parametrilor estimati folosind distributia Gumbel, si anume cei mentionati cu
asterix n tabelul prezentat dintr-un motiv foarte simplu: concluzia studiului cuprins in Anexa 8 a
fost respingerea ipotezei de distributie dupa legea valorilor extreme de tip 1.
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Analiza legii de distributie a obiectivului evolutiei folosind un studiu sistematic
Tn cadru generalizat

Legea de distributie Fisher-Tippett a obiectivului evolutiei

Tntrucat analiza din tabelul de mai sus (Tabelul 10-4 in Tezi) releva faptul ci pentru
majoritatea cazurilor observate legea de distributie Gumbel este totusi acceptata, consecinta rezultata
este ca legea de distributie urmata de observatii este o lege de distributie mai generala decét legea de
distributie Gumbel, dar care o are pe aceasta (Gumbel) drept caz limita. Tntr-adevar, existi aceasta
lege de distributie, numita Legea Generala a Valorilor Extreme, sau legea Fisher-Tippett (Fisher &
Tippett, 1928), lege care are drept caz limita legea Gumbel (a valorilor extreme de tip I) ca frontiera
de separatie intre alte doua familii de legi de distributie, legea Weibull si legea Fréchet. Expresiile
distributiei de probabilitate (PDF) si functiei cumulative de probabilitate (CDF) ale legii Fisher-
Tippett (FT) sunt:

%exp —(+ k%)‘”"j(“ kx—?)-l-l’k, k<0 Weibull

FTope(X) = %exp —%—eXp(—x—:)} k=0 Gumbel

%exp (e k%)‘”"j(ﬂ kx—?)-l-l’k, k>0 Fréchet

ex

ie]

—(1+k%)“"} k<0 Weibull
FT.or (X) =<exp —exp(—%)} k=0 Gumbel }Fisher — Tippett

ex

<

-(1+k%)“k], k>0 Fréchet

O prima problema care se s-a cerut rezolvata a fost verificarea ipotezei de distributie dupa
legea Fisher-Tippett a observatiilor experimentale. Pentru a realiza aceastd problema, s-a folosit
aplicatia EasyFit [27]. Distributia Fisher-Tippett a fost o alternativa dintr-un numar de peste 55 de
legi de distributie in total, numar care contine atat legi de distributie continue cét si discrete,
distributii marginite si respectiv nemarginite. O serie numeroasa dintre aceste distributii nu s-au
calificat din start sau dupa primele testari ca distributii posibile. Setul a fost restrans la distributii
marginite si distributii generalizate, set din care in studiu au fost cuprinse Beta, Johnson,
Kumaraswamy, Pert, Putere, Reciproca, Triangulara, Uniforma (distributii marginite) si Fisher-
Tippett, Pareto, Log-Pearson tip 11l (distributii generalizate). Trei statistici: Pearson-Fisher Chi-
Square, Anderson-Darling si Kolmogorov-Smirnov au evaluat agrementul intre observatie si model.
Analiza este redata in Anexa 9.

O a doua problema care s-a cerut rezolvata a fost identificarea parametrilor distributiei FT si
anume forma (k), locatia (A) si scala (B) din cele 46 de observatii independente ale valorii
coeficientului de determinare pentru fiecare din cele 20000 de generatii de evolutie supuse
observatiei. Pentru a realiza aceasta problema s-a folosit din nou aplicatia EasyFitXL [27].

Rezultatele comparatiei distributiei observate cu distributiile teoretice listate in Tabelul 1 -
Anexa 9 suporta analize multicriteriale, dintre care dupa generatie si apoi dupa legea de distributie,
clasificare menita sa puna n evidenta influenta generatiei asupra abaterii observate de la legea de
distributie teoretica, si dupa metoda de selectie si de supravietuire si apoi dupa legea de distributie sa
se puna in evidenta daca asocierea de selectie si supravietuire genereaza o lege proprie de distributie.

Tnsa cel mai important criteriu este respingerea statistica la unul sau mai multe nivele de

[27] EasyFit Professional v.50. 2008. Software. MathWave Technologies.
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semnificatie, si aceasta analiza data in Tabelul 1 - Anexa 9 este sintetizata in Tabelul 11-1 din Teza.
Rezultatele arata ca distributia Fisher-Tippett este singura care nu este respinsa semnificativ statistic
(cu riscul de a fi in eroare de 1%) de cel putin doua din cele trei teste statistice utilizate, Tn timp ce
celelalte doua distributii inregistreaza un numar semnificativ de respingeri din totalul de 81 de
esantioane: Jonson SB - 20 (~25%), Pert - 18 (~22%).

Evolutia locatiei, scalei si formei distributiei Fisher-Tippett a obiectivului evolutiei

S-a folosit macro-ul pentru Excel al aplicatiei EasyFit (EasyFitXL) pentru calcularea
parametrilor legilor de distributie Fisher-Tippett pentru fiecare generatie si fiecare asociere de
selectie si supravietuire. Estimarile parametrilor locatie (1), scala (B) si forma (k) au fost obtinute n
fiecare caz in parte folosind principiul maximizarii ratei sansei dintr-un volum de 46 de observatii, si
anume cele 46 de executii independente ale algoritmului genetic. S-a folosit aplicatia Statistica
pentru uniformizari exponentiale. Rezultatul pentru parametrul formei (k) este redat in figura de mai

jos (Figura 11-2 din Teza).

025

0.2 4

0.15

0.1

—FP
—PT
—PD
—TF

0.05 4

0.05 —TT
—_—T0
01 p—
—DT
015
—DD
0.2
0.25
03
0.35 T T T T T T T T T
0 2000 4000 5000 8000 10000 12000 14000 16000 18000 20000
Parametrul forma (k) al distriburiei Fisher-Tippett: estimare din observayii
Rezultatul pentru parametrul scalei () este redat in figura de mai jos (Figura 11-6 din Teza).
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Rezultatul pentru estimarea parametrului locatie (A) este redat in figura de mai jos (Figura
11-9 din Teza).
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Tn valorile parametrilor distributiilor Fisher-Tippett s-au gasit ecuatii de tendinta, care sunt
redate in tabelul de mai jos (Tabelul 11-7 din Teza).

Ecuatiile de tendinta pentru forma (K), scala (B) si locatie (A) ale distributiilor Fisher-Tippett
SS|k(G)=ap+a;rG | B(G)=a +a;'G Tendinta AM(G) EN) a a
PP |-0.1912-1.47-10°3.541E-3|5.5E-9 0.89357/1.82:10/0.867
PD|-0.0961/3.12:10" [2.983E-3|1.9E-9 0.89422|1.55:10™-0.344

AMG)=a,+a,-In(G+a
TP |-0.0833(1.24-10" [3.192E-3|8.9E-10 (©)=a,+a,In(G+a,) 0.89333|1.54-10“-0.213

TT |-0.1476(5.58-10" [3.072E-3|2.9E-9 0.89286|1.40-10™|-0.348
PT |-0.2108|1.08-10° |2.996E-3|8.2E-10| L(G) = a, +a, - In(G) 0.89309/1.69.10™
TD|-0.1352|-1.47-10°|3.419E-3|7.9E-9 0.89465/6.84-1070.117
DP |-0.0193-1.32:10°|2.730E-3[7.1E-9 |, (G)=a, +a,-G* 0.88916/2.02-107]0.171
DT]-0.0797|-1.35-107|2.296E-3/6.1E-10 o % 0.89016/3.19-10%0.151
DD|-0.0207|-9.52.10°'|2.745E-3|5.6E-9 0.89173[2.93-10%0.172

Similar cu ecuatiile de mai sus se pot obtine si
expresiile care dau tendinta functiei de densitate de
probabilitate (PDF). Acestea sunt insa mult mai complicate
pentru a fi redate sub forma de expresii matematice, insa
mult mai sugestiva este reprezentarea tridimensionala a
acestora. Figura 1 - Anexa 10 reda reprezentarile
tridimensionale ale functiei de densitate de probabilitate n
care in locul variabilei generatie s-a folosit logaritmul n
baza 10 al acesteia (scara logaritmica).

Figura alaturata este extrasa din Figura 1 - Anexa
10 si reprezinta tendinta in densitatea de probabilitate
Fisher-Tippet a coeficientului de determinare pentru
strategia de selectie in turnir si strategia de supravietuire
determinista - DTFTppe(r?,10910G).
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Caracterizarea statistica a distributiei evolutiei

Folosind ecuatiile de tendinta pentru forma (k), scala (B) si locatie (A) se pot obtine
frontierele de probabilitate 95% (in care sansa de a fi atinsa o valoare superioara acestei frontiere i
este rezervata la numai 5% dintre cazurile care ar putea fi observate - Figura 11-13 in Teza) si
respectiv de probabilitate 5% (in care sansa de a fi atinsa o valoare inferioara acestei frontiere i este
rezervata la numai 5% dintre cazurile care ar putea fi observate - Figura 11-14 in Teza).

0.906 0.893

0.889

0.888

0.887

0.896 0.886
0

0 1 2 3 4 5

Loteria norocosilor (CDF = 95%) Loteria ghinionistilor (CDF = 5%)

Se remarca n figurile de mai sus comportarea selectiei deterministe insotite de
supravietuirea in turnir (DT) care este singura asociere de selectie si supravietuire al carui interval de
normalitate (fara sansa/noroc si fara ghinion) raméne aproximativ acelasi pe parcursul evolutiei.
Tendinta generala observata este ca norocul creste ceva mai accentuat decét in tendinta liniara odata
cu evolutia - doar selectia proportionala Tnsotita de supravietuire proportionala (PP) se abate de la
aceasta regula in timp ca ghinionul creste ceva mai putin accentuat decét in tendinta liniara odata cu
evolutia (doar PT si DT se abat de la aceasta regula).

Estimarea parametrilor distributiei Fisher-Tippett pornind de la observatiile coeficientului de
determinare in cele 46 de executii independente face posibila urmarirea valorilor parametrului
statistic k (forma distributiei) pentru fiecare generatie observata (0..20000) si pentru fiecare asociere
de selectie si supravietuire. Tn tabelul urmator sunt redate frecventele observate Tn raport cu cele 3
categorii definite (Tabelul 11-8 din Teza).

Tipul formei distribuyiei Fisher-Tippett
Valori extreme de tip | PP PT PD TP 1T TD DP DT DD

778 |0 317 |63 23 992 3237 |1091 |292
| (k<102 =~ Gumbel |(3.9%) |(0%) |(1.6%) [(0.3%) |(0.1%) |(5%) |(16.2%)|(5.5%) |(1.5%)
324 |0 299 |0 36 2158|9012 |1619 |0

Il (k>107) = Fréchet | (1.6%) |(0%) |(15%) |(0%) [(0.2%) |(10.8%)|(45.1%)|(8.1%) |(0%)
18899 |20001 |19385 |19938 |19942 |16851 |7752 |17291 |19709
111 (k<-10?) = Weibull | (94.5%) | (100%) | (96.9%) | (99.7%) | (99.7%) | (84.3%) | (38.8%) | (86.5%) | (98.5%)
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Ce lege urmeaza momentele de aparitie a evolutiei?
Familia de curbe log-Pearson de tipul 111

Tn aceasta sectiune s-a cautat raspuns le urmatoarea intrebare: Ce lege urmeaza momentele
de aparirie a evoluriei?

Tn acest scop, s-a aplicat o procedura de transformare asupra datelor primare, procedura
exemplificata in tabelul de mai jos (Tabelul 12-1in Teza, exemplu din run 1, DP).

Transformarea momentelor evoluiei la durate relative

Numarul generatiei 0 15| 136| 188 246 528| 5423| 11887
Momentele evolutiei 1 16| 137| 189| 247| 529| 5424|11888
Durata pana la viitoarea evolutie 15 121 52 58 282| 4895| 6464

Durata relativa la momentul evolutiei | 1.5E+1 | 7.6E+0| 3.8E-1| 3.1E-1| 1.1E+0|9.3E+0 | 1.2E+0 | 1.7E-4

Un prim raspuns la intrebarea “Ce lege urmeaza momentele de aparirie a evoluriei?” se
poate obtine complectand ntrebarea astfel “Ce lege urmeaza momentele de aparisie a evoluriei
independent de strategia de evoluzie urmata?”.

Raspunsul la aceasta intrebare a fost obtinut astfel: s-au obtinut momentele relative asa cum
descrie tabelul de mai sus pentru fiecare run (1..46) si fiecare strategie (PP, PT, PD, TP, TT, TD,
DP, DT, DD); fiecare sir de tipul celui din linia “Durata relativa la momentul evolutiei” a tabelului
de mai sus reprezinta o observatie a evolutiei; doua astfel de linii reprezinta doua observatii ale
aceluiasi fenomen, dar n acelasi timp poate fi privita ca o singura observatie din punctul de vedere
al distributiei valorilor, una venind sa o completeze pe cealalta in ceea ce priveste observarea
momentelor; prin extensie, toate la un loc (in numar de 414) sunt cea mai larga observatie a
momentelor evolutiei care poate fi constituita din datele Tnregistrate din executia algoritmului
genetic; fisierul rezultat descris din procedura de mai sus cumuleaza 11347 momente de evolutie;
acestea au intrat in analiza de distributie; analiza de distributie a fost realizata cu EasyFit avand ca
alternative un numar de 65 de legi de distributie continue; au fost folosite pentru? masurarea
agrementului intre observatie si model un numar de trei statistici (C-S, A-D si K-S); rezultatele
obtinute au fost edificatoare cu privire la ipoteza de distributie care poate fi formulatd asupra
momentelor evolutiei; prima portiune a acestei analize este redata in tabelul de mai jos (Tabelul 12-2
in Teza, cuprinzand primele trei legi de distributie Tn ordinea agrementului intre observatie si
model).

Cele mai probabile legi de distribuyie pentru momentele relative ale evolutiei
Dist\Stat | K-S p(K-S) |Rang|A-D |p(A-D) |Rang |C-S(df) p(C-S) |Rang
Log-P-3 |0.01197| 0.07683 1|2.4264| 0.05617 1] 41.731(13)| 7.3E-05 1
Burr 0.01635| 4.57E-03 3/6.7901| 3.23E-04 3| 46.345(13) | 1.25E-05 2
Burr-4P | 0.01592| 6.27E-03 2| 6.0813| 7.48E-04 2| 51.408(13)| 1.71E-06 3
Dist: Lege de distributie; Stat: Statistica; Rang: Rangul statisticii in lista celor 65 de alternative
Log-P-3: log-Pearson de tipul 3

Rezultatele din tabelul de mai sus arata urmatoarele:

1. Osingura lege de distributie din cele 65 de alternative se califica ca ipoteza de distributie pentru
momentele relative ale evolutiei; este singura pentru care se obtin riscuri de a fi in eroare la
respingerea distributiei mai mari de 1%, care sunt de fapt in cazul distributiei Log-Pearson 3 mai
mari de 5% (7.68% K-S si 5.62% A-D).

2. Din modalitatea de calcul se poate evidentia ca statistica K-S masoara agrementul intre rangurile
observatiilor, in timp ce statistica C-S masoara agrementul intre valorile observatiilor, iar
statistica A-D chiar daca foloseste ranguri (ca si K-S) este totusi 0 masura care o apropie de C-S;

3. Statistica C-S pentru Log-Pearson 3 are valoarea 7.3-10°, adica observatii mai defavorabile
agrementului cu modelul dat de Log-Pearson 3 se obtin in mai putin de 0.08%o din cazuri.
valoarea probabilitatii de observare scade de la 7.7% pentru K-S, la 5.6% pentru A-D ca sa
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ajunga la 0.08% pentru C-S.

4. Avand n vedere ce masoara statisticile C-S, A-D si K-S (remarca 2 de mai sus) si valorile
obtinute pentru aceste statistici (remarca 3 de mai sus) se desprinde concluzia ca agrementul
intre rangurile observate ale momentelor relative ale evolutiei si rangurile din distributia
teoretica Log-Pearson 3 este mai probabil decat agrementul intre valorile observate ale
momentelor relative ale evolutiei si valorile din distributia teoretica Log-Pearson 3.

5. Exista o explicatie pentru remarca 4, si anume esantionul de evolutii a cuprins observatii din
toate cele noua asocieri de strategii; este astfel asteptat ca agrementul sa fie mult mai mare
pentru ranguri (statisticile K-S si A-D) decat pentru valori (statistica C-S).

6. Avand in vedere remarcile 4 si 5 de mai sus, concluzia care se obtine Tn urma analizei este ca se
poate accepta cu riscul de a fi n eroare de 5% (superior probabilitatilor de a gresi din Tabelul
12-2 pentru Log-Pearson 3 folosind statisticile K-S & A-D) ca Log-Pearson 3 este legea de
distributie a momentelor relative ale evolutiei obtinute prin procedura mentionata.

Concluzia ca “Log-Pearson 3 este legea de distribusie a momentelor relative ale evoluriei,
independent de strategia de selecsie si de supraviesuire” se poate verifica. Tn acest sens, pentru
fiecare pereche de strategie de selectie si supravietuire din cele 46 de executii independente au fost
cumulate momentele relative ale evolutiei. Rezultatele sunt disponibile online:

http://l.academicdirect.org/Horticulture/GAS/MLR_MDF _selection_vs_survival/evolut_SS.txt

Rezultatele au intrat Tn aceeasi analiza a agrementului intre observatie si model, si fisierele
rezultat se afla la aceeasi adresa de mai sus, denumirile fisierelor fiind date in tabelul de mai jos
(Tabelul 12-3 in Teza), impreuna cu semnificatiile statistice ale agrementului intre observatii si
modelul dat de distributia Log-Pearson 3.

Agrementul intre observayie si modelul Log-Pearson 3 pentru distribugia momentelor relative ale evoluriei

Stra\Stat |nr.Obs|K-S |pks A-D|pap C-S(df) | pcs
DD TT |1379]0.02284|0.46|0.63251| 0.47 | 12.3(10)
DP TD |1429/0.01224|0.98|0.23477| 0.75 |3.3064(10)
DT TP |1318]0.02691|0.29| 1.2118 | 0.24 | 14.35(10)
PD DT | 996 |0.02845|0.39/0.73496| 0.41 | 10.628(9)
PP DD |1084/0.01919|0.81|0.34184| 0.66 |8.1401(10)
PT DP | 851 |0.02416/0.69| 0.6234 | 0.47 | 6.8598(9)
D PT |1463| 0.0203 |0.58|0.70531| 0.43 |12.512(10)
TP PD |1474|0.03055/0.13]|0.93998| 0.33 |8.6564(10)
1T PP ]1353/0.01212]|0.99|0.23201| 0.75 |3.5574(10)

Stra (DD, DP, DT, PD, PP, PT, TD, TP, TT): strategie

Stat (nr.Obs, K-S, pk.s, A-D, pap, C-S(df), pc.s): statistica

Rezultatele din tabelul de mai sus demonstreaza ca ipoteza “Log-Pearson 3 este legea de
distribusie a momentelor relative ale evoluriei, independent de strategia de selecrie si de
supravieruire” formulata pe baza analizei cuprinzand cumulat toate observatiile si se verifica pentru
fiecare strategie de selectie si supravietuire in parte.

Valorile din tabelul de mai sus evidentiaza ca: nu exista nici o respingere a ipotezei
formulate la un risc de a fi Tn eroare de 10% sau mai mic; exista doua respingeri (din 27 de cazuri) la
un risc de a fi in eroare de 20% sau mai mic (PD pentru K-S & TP pentru C-S) care este o situatie
asteptata (fixandu-se un risc de a fi in eroare de 20% s-a facut in fapt o eroare inferioara lui 20% de
2127 = 7.4%); daca statistica C-S respingea ipoteza cu un risc de a fi In eroare mai mic de 0.08%o
pentru esantionul reunind observatiile de la toate strategiile, atunci cand se analizeaza separat fiecare
strategie in parte valoarea riscului de a fi in eroare in respingerea ipotezei urca dramatic, cea mai
mica valoare a acestuia fiind 16% si avand o valoare medie de 53%; explicatia pentru
dezagrementul masurat de statistica C-S intre observatie si modelul Log-Pearson 3 remarcat in
experimentul cu observatiile cumulate si explicatia de mai sus pentru agrementul masurat de
statistica C-S intre observatie si modelul Log-Pearson 3 remarcat in experimentul cu observatiile
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separate pe strategii aduce pe cale de consecinta ca:

+ ipoteza “Log-Pearson 3 este legea de distribusie a momentelor relative ale evoluriei independent
de strategia de selectie si de supravietuire” este sustinuta de observatiile asupra fiecarei strategii
n parte;

+ parametrii legii de distributie Log-Pearson 3 sunt insa dependenti de strategia de selectie si de
supravietuire (dezagrement la X? la cumularea observatiilor, agrement la X individual);

+ Nu exista nici un motiv pentru a presupune ca parametrii legii de distributie Log-Pearson 3 sunt
dependenti de altceva decat de strategia de selectie si de supravietuire (pentru experimentul
desfasurat) - motivul - agrementul la observatiile ce provin dintr-o anumita strategie Tnregistrat n
toate cele noua asocieri de strategii de selectie si supravietuire;

Sintetizand, o concluzie importantd a fost extrasa din studiul momentelor relative ale
evolutiei, si anume ca “Log-Pearson 3 este legea de distribusie a momentelor relative ale evoluriei,
lar parametrii distribuyiei depind de strategia de selectie si de supravieguire”.

Asocieri in familia de curbe de evolutie

Exista asocieri intre parametrii forma, scala si locatie ai distributiilor Log-Pearson 3 obtinuti
pentru momentele relative ale evolutiei urméand diferite strategii (Tabelul 12-4). Analiza de corelatie
sustine aceasta afirmatie: r(a,)=0.857; r(o,y)=0.994; r(B,y)=0.885. r(a,y) = 0.994 arata ca exista o
asociere liniara ntre forma (o) si locatie (y). S-a evidentiat de asemenea existenta unei dependente
dupa o functie putere (r(B),pow(y))>0.999) intre scala () si locatie (y). Astfel familia de curbe log-
Pearson de tipul 111 este degenerata in caracterizarea evolutiei:

LP3(x;t;,B;,7;) degenereazain LP3(x;8.77 v, —68.3-0.14 144y, y))

unde j € {TT, TD, TP, DT, DD, DP, PT, PD, PP}.

Pentru a verifica ipoteza de degenerare sugerata de regresiile parametrilor, s-a estimat din
nou parametrul locatie pentru expresiile degenerate ale distributiei log-Peasron de tipul 11l cu un
singur parametru independent, si tabelul urmator (Tabelul 12-10 n Teza) prezinta pentru comparatie
valorile probabilitatilor de observare ale distributiilor din esantioane n ipoteza ca ele provin din
legea de distributie log-Pearson de tipul 111.

Agrementul observarie - model Log-Pearson 3 pentru distribuzia momentelor relative ale evoluyiei in ipoteza
de asociere liniara intre formd si locayie si neliniara intre scald si locasie

SS nr.Obs Pk-s PaD Pcs

1T 1379/0.46/0.09/0.47|0.17|0.27{0.12

D 142910.98|0.98|0.75|0.74|0.97|0.77

TP 1318/0.29/0.30/0.24|10.19/0.16]/ 0.10

DT 996/0.39/0.47/0.41|0.52| 0.3]0.55

DD 1084|0.81/0.88]0.66|0.66|0.62| 0.47

DP 851/0.69/0.14|0.47|0.15/0.65|0.21

PT 1463|0.58|0.68| 0.43]|0.46|0.25| 0.36

PD 147410.13/0.08/0.33/0.24|0.56| 0.44

PP 1353]0.99/0.90|0.75]|0.64|0.97| 0.80

+ Pk-s, PA-D, Pc-s:

probabilitati de observare intdmplatoare

+ prima valoare p:

din MLE parametrii independenti

+ adoua valoare p:

din MLE cu un parametru independent ()

Analiza sintetizata in tabelul de mai sus nu ofera nici un motiv de a respinge ipoteza
formulata de asociere liniara intre parametrul forma (o) si parametrul locatie (y) si de asociere
neliniara intre parametrul scala (B) si parametrul locatie (y) ai distributiilor log-Pearson de tipul Il
pentru momentele relative ale evolutiei n seria de strategii de evolutie investigata (DD, DP, DT,
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PD, PP, PT, TD, TP, TT).
Diferente in familia de curbe de evolutie

S-au pus in evidenta o serie de asocieri intre valorile statisticilor distributiilor degenerate.
Astfel, valori pereche au: DP si DD pentru locatie, medie, abatere standard, oblicitate si exces de
boltire, DT si TP pentru locatie si moda, si asa mai departe. Pentru a evidentia aceste asocieri de
valori intre statisticile distributiilor (locatie, medie, moda, mediana, deviatie standard, asimetrie,
exces de boltire), s-a construit o analiza de componente principale (figura de mai jos, in Figura 12-3
in Teza, obtinuta folosind aplicatia Statistica).

Projection of the cases on the factor-plane ( 1 x 2)
Cases with sum of cosine square >= 0.00
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Figura de mai sus (Figura 12-3 in Teza) evidentiaza urmatoarele: strategiile DD si DP
definesc si se afla aproape n lungul unuia din cei doi factori principali - cel cu 68.25% explicare
cantitativa - datorita motivelor evidentiate Tn analiza valorilor din - Tabelul 12-11 din Teza - si
anume Vvalorile mari pe care aceste strategii le produc pentru majoritatea statisticilor; strategia DT se
afla aproape in lungul unuia din cei doi factori principali - cel cu 19.6% explicare cantitativa - in
valorile din Tabelul 12-11 din Teza - evidentiindu-se doar cu locatie, medie si abatere standard
relativ mari Tn raport cu celelalte strategii, dar cu valori mici - de fapt cele mai mici - pentru
asimetrie si exces de boltire; un grup de strategii - PP, TT, TD, PD si PT este pozitionat n planul
primilor doi factori principali compact cu diferente extrem de mici; strategia TP este situata in
lungul celui de-al doilea factor principal la distanta relativ egala de grupul compact de strategii
(format din PP, TT, TD, PD si PT) si strategia DT, situdndu-se in cadranul acesteia din urma.

Ce distributie urmeaza numarul de evolutii?

S-au derulat 10 analize, 9 dintre ele cu datele obtinute in fiecare strategie in parte din fiecare
executie (46 observatii in esantionul numarului de evolutii) si a 10-a cu toate la un loc (414
observatii in esantionul numarului de evolutii). A fost folosita aplicatia EasyFit pentru a obtine
estimarile parametrilor distributiilor si a da masurile agrementelor. S-a intocmit un clasament pe
ranguri dupa statistici (C-S, A-D, K-S) care a dat cea mai probabild distributie ca fiind Fisher-
Tippett (rang 284 fata de peste 420 restul alternativelor in numar de peste 60).

Tabelul urmator (Tabelul 12-14 in Teza) contine agrementul ntre observatii si modelul de
distributie Fisher-Tippett pentru fiecare din cele 10 esantioane care au fost supuse analizei.

Agrementul pe care 1l realizeaza distributia Fisher-Tippett cu observatiile experimentale ale
numarului de evolutii este de-a dreptul remarcabil. Nu numai ca nu se semnaleaza respingeri
semnificativ statistice la nici un risc de a fi in eroare uzual intre 1% si 20%, ci mai mult, agrementul
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intre model si date este in medie de 86.51% in acord cu statistica Kolmogorov-Smirnov, de 72.33%
n acord cu statistica Anderson-Darling si de 71.73% Tn acord cu statistica Chi-Square.

Agrementul intre Fisher-Tippett si numarul de evolusii dintr-o execurie a algoritmului genetic

Strategie Obs |K-S Pk.s A-D Pabp C-S/df Pcs

TT 46(0.0924|0.7931|0.4183|0.6028|5.17/5 |0.3956
TD 46/0.1199|0.4859|0.5976|0.4877|3.57/4 |0.4671
TP 46/0.0454|0.9999/0.0818|0.8972|0.96/5 |0.9661
DT 46/0.0632|0.9873]0.2303|0.7527|1.27/5 |0.9381
DD 46/0.0615/0.9906| 0.215|0.7665|0.72/5 |0.9816
DP 46(0.0954|0.7612|0.2766|0.7127|3.76/4 | 0.4389
PT 46/0.0712|0.9608|0.2052|0.7754|4.23/5 |0.5171
PD 46/0.0634|0.9869|0.1693|0.8090{0.99/5 |0.9632
PP 46/0.0665|0.9787]0.2428|0.7417|0.69/5 |0.9835
Toate 41410.0342|0.7066| 0.307|0.6875|7.14/8 |0.5218

Tn cea mai mica masura agrementul a fost nregistrat de statistica Chi-Square (39.56%)
pentru strategia TT si de statisticile Kolmogorov-Smirnov (48.59%) si Anderson-Darling (48.77%)
pentru strategia TD. Tabelul urmator (Tabelul 12-15 in Teza) reda statisticile comune cu privire la
legile de distributie obtinute.

Statistici ale distribuziilor Fisher-Tippett ale numarului de evoluii catre optim

Strategia |Distributia F-T(a; B; v) L | o Y1 Y2

TT F-T(-0.0771; 8.0028; 26.929) 31.0/ 28| 29.8| 9.38] 0.739| 0.849
TD F-T(-0.19367; 8.9378; 28.367) 32.1130| 31.5| 9.44| 0.276| -0.095
TP F-T(0.04267; 8.7648; 24.208) 29.7| 24| 27.4| 11.93| -1.420| 3.975
DT F-T(-0.0309; 7.0811; 18.775) 22.7/19|21.4| 8.74| 0.966| 1.635
DD F-T(-0.30349; 9.3813; 21.38) 24.6|25| 24.6] 9.26| -0.079| -0.289
DP F-T(-0.27344; 8.0192; 16.622) 19.5/19| 19.4| 8.05| 0.013] -0.280
PT F-T(-0.15998; 8.6245; 29.02) 32.8/31]32.1| 9.35| 0.398| 0.074
PD F-T(-0.12837; 9.3279; 28.721) 33.0/ 30| 32.1| 10.39| 0.520| 0.299
PP F-T(-0.24824; 9.8865; 26.7) 30.4] 29| 30.2| 10.07| 0.093| -0.249
Toate F-T(-0.16044; 9.6882; 24.161) 28.4| 26| 27.6| 10.50| 0.396| 0.072
w. Media; [1: Moda; o : Mediana; o: Deviatia standard; y;: Asimetria; y,: Excesul de boltire

Rezultatele din tabelul de mai sus evidentiaza ca legile de distributie sunt foarte apropiate
una de cealaltd. Tn fapt, nu a fost respinsa nici ipoteza ca toate Impreuna au o singura lege de
distributie si strategia nu creeaza populatii distincte in numarul de evolutii. Se poate remarca insa ca
valori la moda sub moda globala (26) au strategiile de selectie determinista (DP: 19; DT: 19; DD:
25) si selectia in turnir cuplata cu supravietuirea proportionala (TP: 24) in timp ce valori la moda
superioare modei globale (26) au strategiile de selectie proportionala (PT: 31; PD: 30; PP:29) si in
turnir (TD: 30; TT: 28) - cu 0 exceptie, cea de mai sus (TP: 24). Tot rezultatele din tabelul de mai
sus evidentiaza ca o singura lege de distributie este a valorilor extreme de tipul 11 (Fréchet) - TP (o >
0), toate celelalte, inclusiv distributia globala fiind a valorilor extreme de tipul 111 (Weibull). Aceeasi
strategie (TP) produce si cel mai mare exces de boltire (3.975) fiind aproape dublu decét in cazul
oricarei alte strategii. Daca se admite ca valoarea asimetriei pentru strategia DD (-0.079) este
aproape nula, atunci strategia TP ramane singura cu asimetrie negativa (-1.42), fiind in acelasi timp
distributia cu cea mai mare deviatie standard (11.93). Un calcul simplu asupra deviatiei standard
date in tabelul de mai sus in ipoteza de independenta ntre esantioanele extrase din strategii diferite
(052 = (o1 + ... + opp?)/9) Ne permite si separam varianta totala (or° = 10.5%) in varianti in
interiorul strategiilor (o5 = 9.68%) si varianta Tntre strategii (4.07%). Acest din urma rezultat pune in
evidenta o0 masura in care alegerea unei strategii influenteaza evolutia, contributia cantitatii variantei
intre strategii fiind importanta in valoarea variantei totale.
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Concluzii si recomandari

Prezenta lucrare demonstreaza ca algoritmii genetici, ca tehnici adaptive de cautare
euristica, bazate pe principiile geneticii si selectiei naturale, pot fi eficient utilizati n
simularea procesului biologic al evolutiei si in cel de ameliorare a plantelor.

Modelele informatice elaborate prin intermediul algoritmilor genetici, emuleaza
modelele biologice evolutioniste, asigurand rezolvarea unor probleme concrete de optimizare
sau cautare in experientele de genetica si ameliorarea plantelor. Prin intermediul elementelor
individuale, reprezentate sub forma sirurilor binare, si a operatorilor de natura biologica
definiti asupra populatiei si a modelului molecular, algoritmii genetici manipuleaza cele mai
promitatoare siruri, evaluate conform unei functii obiectiv, cautand solutii mai bune, tinzand
n esenta spre cea “optima”, dar acceptand in final una apropiata de optim.

(Concluzie)

Tn lucrare, eficienta aplicarii algoritmilor genetici In optimizarea relatiei structur-
activitate in seria de compusi PCB, care prezinta potenta biologica distructiva asupra mediului
vegetal si animal, a fost probata ntr-un experiment de evolutie, folosind diferite strategii
pentru estimarea efectului procesului de selectie si supravietuire asupra indivizilor in cadrul
populatiilor.

(Concluzie)

S-a constatat ca esantionul de genotipuri supus evolutiei tinde relativ rapid catre
optim, probabilitatile din functiile cumulative de distributie obtinute asigurand obtinerea a
99% din optim in 1000 de generatii (analizandu-se mai putin de 2:10™** din numarul de
regresii posibile Tn intreaga populatie) pentru strategia TD in 55% din cazuri, PD - 67%, PP -
68%, TP - 73%, PT - 78%, TT - 80%, DD - 87%, DP - 95% si DT Tn 97% din cazuri.

(Recomandare)

Asigurarea conditiilor optime pentru plantele cultivate, cu privire la ansamblul
cerintelor tehnologice, incluzand necesarul de nutrienti si, in particular, a necesarului de apa,
este esentiala pentru reusita culturilor horticole. Acestea pot contribui semnificativ la
productivitatea si eficienta economica a culturilor horticole, precum si la calitatea materialului
biologic si, Tn mod deosebit, a calitatii fructelor. Controlul optimal al proceselor fiziologice de
crestere, dezvoltare, fructificare etc. Tn asociere cu genotipul (cultivarul), necesarul de apa si
nutrienti pentru culturile de cdmp sau sera (Spatii protejate), in asociere cu factorii tehnologici,
de cultura (ex. suplimentul de apa furnizat prin sistemele de irigare) poate fi asistat de
calculator folosind algoritmii genetici, care, dupa cum s-a demonstrat in teza, sunt capabili sa
ofere solutii optimale la problemele complexe de evolutie Th conditii specifice de mediu, n
timp scurt.

(Concluzie)

Definirea unui design de experiment corect este esentiala in obtinerea, prelucrarea si
interpretarea datelor experimentale; designul de experiment realizat in prezenta lucrare, a
permis studiul evolutiei mai multor parametri ce definesc materialul genetic/cultivarul, cu
ajutorul algoritmului genetic; analiza evolutiei a cuprins atat evolutia Tn ansamblu, cét si
evolutia bazata pe diferite strategii de selectie si supravietuire. Astfel, s-a constatat ca
obiectivul fixat al evolutiei (coeficientul de determinare) se distribuie dupa o lege de
distributie generalizata: distributia Fisher-Tippett. Numarul de evolutii catre optim se
distribuie dupa aceeasi lege de distributie. Momentele relative ale evolutiei se distribuie dupa
0 lege degenerata (punandu-se n evidenta doua dependente intre cei trei parametrii) din
familia de curbe log-Pearson de tipul Il1.

(Recomandare)

Procesele de ameliorare care, prin selectii repetate, au ca scop amplificarea unui
caracter, cum este de exemplu marimea fructului la o specie horticola oarecare, trebuie
realizate intr-un design experimental urmarit cu atentie pe intreg parcursul proceselor de
incrucisare repetata. Conform datelor obtinute, asemenea caractere nu urmeaza pe parcursul
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selectiei o lege de distributie normala; astfel, media care se obtine din observatiile pe intreg

esantionul unei generatii supuse inmultirii repetate reprezinta o statistica suficienta pentru

ilustrarea evolutiei. Tn explicarea unui asemenea fenomen, selectia naturali sau cea artificiala,
ultima cu scop de ameliorare, este necesara o analiza mai detaliata, complexa, in care
variabilitatea si heritabilitatea caracteristicilor specifice trebuie abordata diferentiat.

(Concluzie)

Analiza compozitiei esantionului de material genetic pe parcursul evolutiei a dus la
urmatoarele concluzii:

+ Selectia determinista, indiferent de strategia de supravietuire a indivizilor in populatie, are
drept consecinta o scadere semnificativa din punct de vedere statistic a numarului total de
genotipuri distincte reprezentate in cultivar;

+ Supravietuirea determinista, asociata cu selectia turnir sau proportionala, favorizeaza o
crestere semnificativa din punct de vedere statistic (fapt evidentiat de catre toate cele trei
statistici folosite: Pearson-Fisher, Anderson-Darling si Kolmogorov-Smirnov) a numarului
total de genotipuri reprezentate in cultivar;

+ Supravietuirea determinista favorizeaza o crestere semnificativa din punct de vedere
statistic a numarului de genotipuri Tn grupul celor mai frecvente 23 din 46 de executii
independente in generatiile ce produc evolutie, Tn timp ce selectia determinista determina
scaderea semnificativ statistica a acestora.

(Recomandare)

1n procesele de ameliorare a plantelor horticole, care au ca scop general imbunatatirea
productivitatii, a calitatii productiei precum si cresterea rezistentei plantelor la atacul
diferitelor boli si daunatori, utilizarea algoritmilor genetici poate reduce considerabil durata
procesului de obtinere a unor genotipuri superioare.

Algoritmii genetici, considerati de specialisti o aplicatie a inteligentei artificiale, au
conform studiului realizat perspective de a deveni si apanajul geneticienilor si amelioratorilor,
respectandu-se conditia ca, in procesul de selectie al celor mai bune genotipuri destinate
fnmultirii, folosirea unei anumite strategii de selectie (proportionala, in turnir si determinista
fiind cele analizate in lucrare) trebuie asociata cu obiectivele generale de ameliorare urmarite.

Un asemenea deziderat se suprapune aplicatiilor practice prin care algoritmii genetici
contribuie la rezolvarea problemelor de optimizare, planificare ori cautare in chimie,
informatica, matematica, modelare moleculara etc., dar si in genetica si ameliorarea plantelor.
Tn acest sens, prezenta lucrare deschide noi perspective aplicative Th domeniu, si se constituie
totodata intr-o cercetare fundamentala originala, inedita in horticultura, deschizatoare de noi
directii de cunoastere a fenomenelor si proceselor biologice, capabila sa permita formularea si
verificarea de noi ipoteze, modele conceptuale si teorii.
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