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Resumo

Este trabalho apresenta um sistema neurosimbélico para construgio de drvores filogenéticas
denominado SINCA. Neste sistema as técnicas simbdlicas ¢ conexionistas trabalham de
maneira cooperativa. O médulo conexionista do SINCA usa uma rede neural de Hopfield para
encontrar a menor distdncia cntre os ramos da drvore filogenética, controlando a explosdo
combinatorial gerada pelo nimero de arvores filogenédticas possiveis para o conjunto de
espécies investigadas. O moédulo simbolista do SINCA usa um sistema especialista para
construir drvores filogenéticas a partir do conhecimento, fornecido pelo usudrio, das regras de
sua base de conhecimento, e do conhecimento gerado pelo seu moédulo conexionista.
Apresenta-se um estudo de drvores filogenéticas, os principais algoritmos para construgio de
drvores filogenéticas, um estudo de redes neurais de Hopfield sua estabilidade e seus pesos, a
implementacio de um algoritmo neural para construgdo de arvores filogenéticas (ANCA) e
um exemplo de construgio de arvores filogenéticas com o ANCA. Finalmente, apresenta-se a
implementacio do SINCA, alguns exemplos de constru¢do de arvores filogenéticas com o

SINCA e sio feitas sugestoes de trabalhos futuros.



1 Introducao

1.1 A Evolugao das Espécies

O estudo da evolugdo das espécies ¢ uma das dreas mais antigas e importantes das ciéncias
biolégicas ¢ tem servido de fonte de informagé@o a diversos campos da Biologia, tais como:

Biogeografia, Biologia Molecular, Farmacologia, etc.

Na Biogeografia as informagdes sobre a evolugdo das espécies permitem, fazer uma
reconstituigiio das regides geogrificas que sofreram separacdo na época de svua formagéo
através da analise da vicaridncia' e congruéncia entre padrdes de distribuicio de diferentes
grapos de espécies. Assim, se uma certa fauna e flora € encontrada na Amértca do Sul e na
Africa, pode-se deduzir desse fato que no passado essas regides eram ligadas por um bloco de

terra [Amorim, 1994][Lawrence, 1951][Rizzini, 1979].

Na Biologia Molecular, as informagdes sobre a evolugio das espécies sdo utilizadas
como um conhecimento adicional para auxiliar na compreensao da origem e diferenciagio das
macromoléculas (DNA e RNA), ajudando dessa forma o trabalho do geneticista na
decodificacio do cédigo genético (projeto GENOMAY), ou melhor na busca para determinar a

seqiiéncia de bases nucleotidicas responsdvel por uma determinada caracteristica [Amorim,

1994][Clement, 1986].

Na Farmacologia, as informagdes sobre a evolugfo das espécies t€m direcionado os

testes de reagdo imunolégica, ou de toxidade no combate dos sintomas apresentados por uma

' Vicaridincia - Mecanismo de cvolugio das espécies em que a distribuigio de uma espécie ancestral é
fragmentada em duas ou mais dreas, as quais se apresentam isoladas geograficamente por uma barreira. Desse
modo, a disjungiio observada entre as partes isoladas ¢ o resultado do movimento de uma parte de uma
populagiio para uma drea que nio era habitada, superando uma barreira existente, seguida pelo aparecimento
de uma barreira que isola a reprodugiio dessas populagdes. Nesses casos, a soma das dreas atualmente
disjuntas deverd resultar com maior ou menor precisdo na distribuigdo geogrifica original da espécie ou
populagio ancestral.

1




Capitulo I - Introducdo

familia de virus, de modo que, esses testes tenham um alcance mais amplo e resultados mais

previsiveis [Amorim, 1994].

1.2 Motivacao da Dissertacio

A confianga atribuida a uma dada informagao, sobre a evolugdo das espécies, € diretamente
proporcional ao volume de dados analisados na construcdo dessa informagdo. Essa
proporcionalidade justifica o desenvolvimento de um método de construgiio de informagdo,
sobre a evolugio das espécies que possa trabalhar com grandes volumes de dados. Tal
requisito dificultou a manipulag¢io dos dados e da informacio sobre a evolugdo das espécies
em uma representacio textual. Por esse motivo, os dados passaram a ser representados em
tabelas, e a informagdo sobre a evoluciio das espécies passou a ser representada graficamente
por um diagrama ramificado, denominado drvore filogenética. Apesar dessas representagdes
serem de fécil manipulagio, a constru¢éio de arvores filogenéticas por processos manuais foi
se tornando cada vez mais complexa, além do que, esses processos requerem muito tempo do
filogeneticista e propiciam a introducdio de erros humanos na analise. Essa situa¢do perdurou
até o inicio da década de 60, quando se passou a utilizar os primeiros computadores de cartao
perfurado como uma ferramenta destinada a auxiliar o filogeneticista a construir a drvore

filogenética das espécies [Amorim, 1994].

Os primeiros programas de computadores destinados a construir a 4rvore filogenética,
foram baseados em métodos convencionais ¢ receberam varias criticas devido A suna

incapacidade em:

e fornecer uma explicagiio para as decisdes tomadas pelo programa no tratamento de dados

ambiguos e incompletos,
® manipular dados com diversas representagdes ao mesmo tempo,
® permitir a priorizagio de uma determinada relagdo de parentesco entre duas espécies
quaisquer, ¢
® conter a explosdo combinatorial gerada pela presenca de dados ambiguos e incompletos.
Essas criticas resultaram no desenvolvimento de métodos baseados em Inteligéncia
Artificial. Alguns desses métodos, citados em [Wiley, 1990], foram denominados de pesquisa

exaustiva, ramifica-e-limita e busca heuristica.

2
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O método pesquisa exaustiva, inicialmente gera todas as possiveis arvores filogenéticas
para o conjunto de espécies investigadas. Em seguida, serd contado o nimero de dados
utilizados na construgdo de cada ramo das arvores filogenéticas geradas. A arvore filogenética
gerada, que tiver utilizado o menor niimero de dados, seré a arvore filogenética solugao obtida

com este método.

O método ramifica-e-limita, inicialmente gera uma arvore filogenética com raiz igual a
cada uma das espécies analisadas, de mode que cada novo ramo adicionado a arvore
corresponda ao ramo que ird minimizar o nimero total de dados utilizados até 0 momento na
construgao da mesma. Em seguida, serd contado o niimero de dados utilizados na construgdo
de cada ramo das 4rvores filogenéticas geradas; a drvore filogenética gerada que tiver

utilizado o menor nimero de dados serd a drvore filogenética solugio obtida com este método.

O método pesquisa heuristica, inicialmente solicita ao usudrio para selecionar uma das
espécies analisadas como a raiz da drvore filogenética solugdo. Apds o usudrio fornecer o
nome da espécie raiz, este método gera um conjunto de arvores filogenéticas, de modo que,
cada novo ramo adicionado a uma dessas arvores, corresponda ao ramo gue ird minimizar o
numero de dados utilizados até o momento na construgio da drvore. Em seguida, serd contado
o nimero de dados utilizados na construgio de cada ramo das arvores filogenéticas geradas. A
drvore filogenética gerada que tiver utilizado o menor nimero de dados serd a arvore

filogenética solugao.
As principais criticas feitas a esses métodos foram:

® 0 método pesquisa exaustiva e ramifica-e-limita sdo incapazes de construir uma arvore
filogenéticas para uma dada familia de espécies quando o volume de dados a ser analisado
¢ grande;

¢ o método pesquisa heuristica é incapaz de construir uma drvore filogenéticas para uma

dada familia de espécies quando o volume de dados a ser analisado € pequeno.

Essas criticas levaram Wiley [Wiley, 1990] a considerar que os métodos de construgio
de 4rvores filogenéticas pesquisa exaustiva, ramifica-e-limita e pesquisa heuristica sdo
ineficientes, ja que esses métodos nio podem ser aplicados sobre qualquer volume de dados.

i
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1.3 Objetivos da Dissertagao

Propor uma sistema neurosimbélico para construir a arvore filogenética de um conjunto de

espécies que:

e fornega uma explicacio para as decisGes tomadas pelo sistema no tratamento de dados
ambiguos e incompletos,

¢ manipule dados com diferentes representagdes;

® permita ao filogeneticista priorizar uma determinada relagio de parentesco entre duas
espécies quaisquer;

® gerencie a explosiio combinatorial de todas as possiveis solugbes geradas pela presenga de
dados ambiguos e incompletos;

® permita ao filogeneticista acompanhar o raciocinio desenvelvido pelo sistema;

e permita a construgdo de arvores filogenéticas pela andlise de pequenos ¢ grandes volume

de dados.

1.4 Descricdo da Dissertacio

Neste trabalho serd apresentado o desenvolvimento de um Sistema Neurosimbdlico para
Construcio de Arvores filogenéticas (SINCA). No SINCA, a 4rvore filogenética serd
construida pelo trabalho cooperativo dos seus modulos simbdlico € conexionista que se

comunicam de modo bidirecional, como pode ser visto na Figura 1.1.

Modulo Modulo
Simbélico Conexionista

Figura 1.1 - Arquitetura do SINCA
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O médulo simbdlico do SINCA, ¢ formado por um sistema especialista que tem a
responsabilidade de construir a arvore filogenética pela combinagio do conhecimento
proveniente do médulo conexionista do SINCA, das regras contidas na base de conhecimento
do SINCA, e da interagdo com o usudrio. O conhecimento do mddulo conexionista do SINCA
¢ gerado a partir das informagdes fornecidas pelo médulo simbélico ou fornecidas pelo
usuério sob a supervisio do médulo simbélico. O conhecimento proveniente das regras do
sistema foi desenvolvido a partir das informagdes obtidas na literatura especializada dessa
drea. O conhecimento proveniente do usuério, diz respeito & experiéncia adquirida por este
durante as suas investigagdes sobre a evolugdo do grupo de espécies em andlise.

O modulo conexionista do SINCA ¢é formado por uma rede neural de Hopfield, que ¢é
usada para construir todos os ramos possiveis da drvore filogenética a partir das caracteristicas

das espécies analisadas.

1.5 Organizagio da Dissertacio

Para cumprir os objetivos definidos na Segdo 1.3 deste capitulo, organizou-se este trabalho em

cinco capitulos, incluindo esta introdugéo.

No capitulo 2, serfio analisadas algumas matrizes utilizadas pelos filogeneticistas para
armazenar os dados disponiveis sobre a evolugdo das espécies investigadas. A seguir, serdo
apresentados alguns algoritmos de construgio de d4rvores filogenéticas e resultados
experimentais obtidos com esses algoritmos. Por iltimo, serdo mostrados alguns problemas
gerados pela presenca de dados incompletos e ambiguos, € os critérios utilizados para

solucionar esses probiemas.

No capitulo 3, serd proposta a implementagdo de um sistema conexionista desenvolvido
para construir drvores filogenéticas segundo o algoritmo das médias. Apés a descrigéo dessa

implementagfo, serd mostrado uma aplicagdo do sistema proposto.

No capitulo 4, ser4 mostrade a implementacdo e os resultados experimentais de um
sistema neurosimbélico desenvolvido para construir drvores filogenéticas pela andlise de

pequenos e grandes volumes de dados com e sem ambigiiidades.

No capitulo 5, serd mostrada a conclusio dessa dissertagdo e as perspectivas de

trabalhos futuros a serem desenvolvidos.



2 Arvore Filogenética

2.1 Introducao

Neste capitulo, apds uma breve definicdo da arvore filogenética, serd mostrado como os dados
sobre a evolugdo das caracteristicas apresentadas pelas espécies investigadas podem ser
representados e manipulados para se obter a arvore filogenética 6tima’ a partir do conjunto de

todas as possiveis arvores filogenéticas construidas para essas espécies.

2.2 Descrigio Formal da Arvore Filogenética
Definicdo 2.3.1 Uma drvore filogenética é uma estrutura F = (X, Y, @, T'), onde:

¢ X ¢ um conjunto finito de espécies,
¢ Y é um conjunto finito das caracteristicas apresentadas pelos clementos de X,
o & & uma relagio de ordem sobre os elementos do conjunto X, tal que:
i Vxe X, x®x;
ii. Vx, x, € X, se x, ® x,, entdo x, &x;
iii. Vx,, x,, %, € X, se x, ® x, e x, @ x,, entdo x, P x,.
o T X — 2(Y),

a qual € representada pelo grifico G = (X, @) com cada arco ax = (xk,1.xx2) de G rotulado pela

seqiiéncia dos elemento do conjunto Xy = T'(xy2) — I'(xk 1)

Arvore filogenética 6tima - E o elemento do conjunto de todas as possiveis drvores filogenéticas para o
conjunto de espécies investigadas que “methor” reflete as suposigdes do filogeneticista sobre a evolugio das
espécies desse conjunto.

6
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Por exemplo, seja F = (X, Y, gerou, I'), onde:

X = { espi, espa, esps, espa, esps, esps, espr};
Y = { ¢, €2, €3, €1, €2, €3, € )5
esp; gerou esps;

espy gerou esps;

esps gerou espy;

esp3 gerou esps;

esps gerou esps;

esps gerou espy;

T(espi) = { c1, ¢2, ¢3};

[(esp2) = { cr, €2, c3};

[(esp3) = { c1, ¢, c3};

['(esps) = { cr, 27, €3};

I'(esps) = { c1, ¢z, c3 };

T'(esps) = { cr, ¢z, €3}
T(esp)={ c1,c2, 3 };

que pode ser representada graficamente pela Fig. 2.1.

€SP

Fig. 2.1 - Arvore filogenética

13

A andlise da érvore filogenética da Fig. 2.1 pode ser assim descrita: “ existia
inicialmente uma espécie esp; que apresentava as caracteristicas ¢, c; e ¢3 a qual deu origem
as espécies esp, e esp; que apresentam as caracteristicas cy, ¢, €3 € €y, €2, C3. A espécie esps

deu origem as espécies esps € esps que apresentam as caracteristicas ¢y, ¢y, €3 € €1, €2, C3. A
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espécie esps deu origem as espécics espg € espy que apresentam as caracteristicas ¢y, ¢z, ¢y €

cyp, €2, €37

As caracteristicas analisadas  pelos processos filogenéticos correspondem  as
modificagdes ocorridas em qualquer expressao fenotipica de um conjunto de espécie com base
genética. Por exemplo, a expressao fenotipica “asa” no conjunto de insetos holometabélicos
da Fig. 2.2 apresenta as caracteristicas: asas posteriores semelhante a das asas anteriores (A,B)

¢ halter? (C,D).

Fig. 2.2 - Insetos da familia holometabélicos

No caso dos virus, por exemplo, as expressdo fenotipicas “presenga de envoltorio”,
“auséncia de envoltdrio”, fita “dupla”, fita “simples”, e natureza do 4cido nucleico viral é
“RNA” ou “DNA” sdo analisadas na construgdio da arvore filogenélica dessa espécie. A

Tabela 2.1 apresenta alguns virus que apresentam estas caracteristicas.

Virus com fita dupla e DNA

Sem envoltério Com envoltdrio

g @

Virus com fita dupla, RNA e sem envoltério

&

Virus com fita simples e RNA

Sem envoltdrio Com envoltdrio

| T
Do

Tabcla 2.1 - Representagio esquemdtica de alguns virus

2 Halter- Caracteristica que corresponde a presenca s6 das asas posteriores.
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Os processos da natureza responsdveis pela alteracdo das expressdes fenotipicas das
espécies durante a sua evolugdo recebem o nome de processos filogenéticos fundamentais
[Bernardi, 1981] e compreende os processos de:

* anagénese, processo responsdvel pela transmissdo das expressdes fenotipicas da espécie
ancestral para a espécie descendente com algumas modificagdes;

o cladogenése, processo responsivel pela divisdo de uma espécie em duas ou mais espécies;

e estasigénese, processo responsdvel pela transmissio das expressdes fenotipicas da espécie

ancestral para a espécie descendente sem modificagdes;
s extingdo, processo responsivel pela morte de uma espécie.
As relagdes de parentescos entre as espécies presentes em uma arvore filogenética sdo:

 relagio ancestral direto, ocorre entre duas espécies esp; € esp; onde esp; gerou esp;, ou vice-

versa (por exemplo, na Fig. 2.1, esp € ancestral direto de esp; € esp3),

o relagfo ancestral indireto, ocorre entre duas espécies esp; € esp; onde a espécie esp; gerou a
espécies esp|, a espécie espy gerou a espécies esps, ..., a espécie esp, gerou a espécies espy,
ou vice-versa (por exemplo, na Fig. 2.1, esp, é ancestral indireto de espy),

e relacdo ancestral comum, ocorre entre duas espécies esp; € esp; que ndo apresentam uma
relagdo ancestral direto ou indireto entre si, mas possuem uma espécie espy que € ancestral
direto ou indireto & ambos (por exemplo, na Fig. 2.1, esp» e esps tem como ancestral

comum espy).

2.3 Matriz Polarizada

Geralmente, os dados sobre a evolugdo das caracteristicas apresentadas pelas espécies
investigadas, sio armazenados em uma matriz polarizada que relaciona a espécie a série de
transformacdo polarizada (STP) de cada uma das expressdes fenotipicas apresentadas pelas

espécies investigadas [Amorim, 1994][Bernardi, 1981][Lawrence, 1951][Wiley,1990].

A série de transformagio polarizada de uma expressio fenotipica, informa a ordem
cronolégica na qual as caracterfsticas dessa expressdo fenotipica ocorreram ao longo do
tempo. Por cxemplo, sejam 6, € ¢ ¢ caracteristicas de uma mesma expressdo fenotipica,
dependendo da ordem na qual essas caracteristicas surgiram ao longo da evolugio das
cspécies na Terra, pode-se ter as seguintes séries de transformagdo polarizadas:

9
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i8 — & ¢ (I&-se 6 gerou € e € gerou ¢);
1.6 — ¢ — & (l&-se 6 gerou ¢ e ¢ gerou £);
1.8 — ¢ (1é-se B gerou € ¢ ¢);

g

ive ™ 0 —* ¢ (l&-se g gerou 6 e 6 gerou ¢);

ve T ¢ 6 (I&-seggerouge g gerou 0);
vie — 0 (1e-se € gerou 0 e ¢);
S

vii.g — B— € (l&-se ¢ gerou 8 e O gerou g);
vili.g — £— 0 (lé-se G gerou £ ¢ € gerou 6);

ix.c — 0 (1&-se ¢ gerou B ¢ §).
N

As séries de transformagdo polarizadas lineares do tipo,
a caracteristica © gerou a caracteristica € e a caracteristica € gerou a caracteristica G,

expressam uma relagdo ancestral direto entre as espécies que apresentam a caracteristica 0 e €,
uma relacdo ancestral direto entre as espécies que apresentam a caracteristica € e ¢, € uma

relagdo ancestral indireto entre as espécies que apresentam a caracteristica 6 e ¢. Enquanto que

as séries de transformagdo polarizadas paralelas do tipo,
a caracteristica © gerou a caracteristica € e a caracteristica g,

expressam uma relagfo ancestral direto entre as espécies que apresentam a caracteristica 8 ¢
€, uma relagio ancestral direto entre as espécies que apresentam a caracteristica 9 ¢ ¢, ¢ uma
relac@o ancestral comum entre as espécies que apresentam a caracteristica € e ¢,

Mas, para que uma série de transformacio polarizada possa ser armazenada em uma
matriz, é necessario primeiro codifica-la de modo que, de posse desse c6digo, qualquer pessoa
possa reconstituir a série de transformagio polarizada de uma expressio fenotipica a partir das
informagdes contidas nessa matriz. Se as caracteristicas de uma expressao fenotipica, em uma
série de transformacdo polarizada, sdo transmitidas de maneira linear como nas séries de

transformacio i, ii, iv, v, vii e vili mostradas anteriormente, a sua codificagdo serd processada

10



Capitulo 2 - Arvore Filogenética

pela enumeracdo das caracteristicas ocorridas nessa expressdo fenotipica em ordem

cronoldgica (Tabela 2.2).

STP Or e C |O+cre &> B> C |e+c+ B |C+Bre [Cre+ O
espécie(0) 0 0 1 2 1 2
espécie(g) 1 2 0 0 2 1
espécie(c) 2 1 2 1 0 0

Tabela 2.2 - Codificagdo em uma matriz polarizada de séries de transformagao polarizadas linear

Porém, se as caracteristicas de uma expressdo fenotipica sdo transmitidas de maneira
polarizada paralela, como nas séries de transformagéo iii, vi e ix mostradas anteriormente,
entdo deve-se primeiro decompor cada série desse tipo, em tantas séries de transformagao
polarizadas lineares quanto for o nimero de caracteristicas ocorridas simultaneamente na série
de transformagio polarizada paralela em decomposi¢do. Segundo, codifica-se separadamente

cada uma dessas séries de transformaco polarizadas lineares (Tabela 2.3).

STP 09— ¢ g— O .
T~ c T~ G T £
Decomposigio [6— [6—* ¢ |e 0 |[e—*c |c—*0 |¢—¢
espécie(0) 0 0 1 0 . 0
espécie(e) 1 0 0 0 0 I
espécie(c) 0 1 0 1 0 0

Tabela 2.3 - Codificagio em uma matriz polarizada de séries de transformagio polarizadas via decomposigio

A utilizagio da matriz polarizada restringe o tipo de dados analisados aos dados de
natureza morfoldgica, deixando de lado, dados de outras naturezas, tais como: genélica,
citol6gica, etc., que sdo utilizados hoje em dia para methorar a compreensdo do processo de

evolugdo das espécies [Bachmann, 1995].

2.4 Matriz Caracteristica

Algumas vezes as informagdes sobre a evolugdo das caracteristicas apresentadas por um
conjunto de espécies sdo representadas em uma matriz caracterfstica. Uma matriz
caracteristica ¢ uma versdo simplificada da matriz polarizada que relaciona cada espécie as
caracteristicas terminais do conjunto de espécies investigadas. Diz-se que, x € uma

caracterfstica terminal do conjunto de espécies investigadas, se nenhuma das caracteristicas

i1



Capitulo 2 - Arvore Filogenética

apresentadas pelas espécies do conjunto forem geradas a partir de x. Por exemplo, sejam 0, @,
€, P, T K W ¢ 3, G e d caracteristicas das expressdes fenotipicas do conjunto de espécies

{esp, espa, esps, esps} que possuem as seguintes séries de transformacio polarizadas:

i. 80— ® (1é-se 6 gerou );

i. 8 " ¢ (1&-se & gerou £);

i.p—s T (1é-se p gerou 1);

iv. oo B (1&-se o gerou B);

v. XK— T (1€-se K gerou m e G).
o

A espécie esp; apresenta as caracterfsticas 9, d, p, o e , a espécie esp, apresenta as
caracteristicas ®, 9, p, O e K, a espéciec esps apresenta as caracteristicas @, €, T, e T e a

espécie espy apresenta as caracteristicas , €, T, P e 6. A Tabela 2.4 abaixo apresenta a matriz

polarizada para essas espécies.

STP f—w d—oe p—1 o—p Ko T
\ S
Decomposic¢io 0—w d—¢€ p—1 o—P KT K—0C
espy 0 0 0 0 0 0
esp) 1 0 0 0 0 0
esps i 1 1 0 1 0
espa 1 | 1 | 0 |

Tabela 2.4 - Matriz pelarizada usada como exemple no capitulo 2

A partir da Tabela 2.4, constréi-se a matriz caracteristica das espécies investigadas
(Tabela 2.5). Primeiro coloca-se na segunda linha e na primeira coluna a letra romana
maitscula A para representar a espécie esp;, na terceira linha e na primeira coluna a letra
romana maitscula B para representar a espécie esp,, € assim sucessivamente até que, todas as
espécies da Tabela 2.4 estejam representados por uma letra romana maidscula. Em seguida,
coloca-se na primeira linha ¢ na segunda coluna o mimero 1 para representar a caracteristica
terminal ®, na primeira linha e na terceira coluna o numero 2 para representar a caracteristica
terminal €, e assim sucessivamente até que, todas as caracteristicas terminais das séries de
transformagfo polarizadas da Tabela 2.4 estejam representados por um nimero. Os elementos

dessa matriz, das i linhas e j colunas, com 2 < i < nimero de linhas da matriz polarizada
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analisada e 2 < j < nimero de colunas da matriz polarizada analisada, sdo representados por

¢ij e tem o mesmo valor do elemento pi.j da matriz polarizada analisada [Abe,1991].

| 2 3 4 3 6
A 0 0 0 0 0 0
B ] 0 0 0 0 0
C 1 1 1 0 | 0
D 1 | 1 1 0 1

Tabela 2.5 - Matriz caracteristica

2.5 Matriz Similaridade

A matriz similaridade € uma matriz quadrada de dimensfio n que relactona duas espécies a
uma medida de similaridade, onde n é igual ao nimero de espécies investigadas mais 1. Os
elementos dessa matriz sdo obtidos a partir da andlise dos elementos c,. da matriz
caracteristica e sfo representados por s;j. Os elementos da primeira linha e coluna contém uma
letra romana maidscula que corresponde ao nome das espécies investigadas. O valor do
elemento s;; é igual ao nimero de dados c;x = cjx, com 2 < i,j < nimero de linhas da matriz
caracteristica analisadas e 2 < k < niimero de colunas da matriz caracteristica analisadas. Por
exemplo, o valor dos elementos da segunda linha da matriz similaridade da Tabela 2.6 obtida
a partir da Tabela 2.5, € o seguinte:
S22 = (C21=C2,1) + (€2,2=C22) + (€2,3=C2,3) + (€24=C2.4) + (C2,5=C25) + (C26=C26)

= (0=0) + (0=0) + (0=0) + (0=0} + (0=0)+(0=0

=6 '

$25 = (C2,1=C3,1) + (€22=C32) + (€237C33) + (C2,4=C34) + (C2,5=C35) + (C2,6=C¢)

= (0=1) + (0=0} + (0=0) + (0=0) + (0=0)+(0=0)

=5
$2,4 = (€2,1=C4,1) + (€2,27C42) + (€2,3=Ca3) + (C24=Ca.a) + (C2,5=Ca 5} + (C26=C4,6)

= (0=1) + (0=1) + (0=1) + (0=0) + (0=1)+(0=0)

=2
$2.5 = (€21=Cs,1) + (€22=C5.2) + (€2.3=C53) + (€24=C5.4) + (C25=C5,5) + (C2,6=C5,6)

= (0=1) + (0=1) + (0=1) + (0=1) + (0=0)}+(0=1)

=1
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wlieliee] ko
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Tabela 2.6 - Matriz similaridade

Observacdo: No Apéndice A € mostrado um exemplo de como dados genéticos e

morfoldgicos podem ser combinados em uma dnica matriz similaridade.

2.6  Matriz Distiancia

A matriz distdncia é uma matriz quadrada de dimensdo n que relaciona duas espécies a uma
medida de distincia, onde n é igual ao niimero de espécies investigadas mais 1. Os elementos
dessa matriz sdo obtidos a partir da andlise dos elementos ¢, da matriz caracteristica e sdo
representados por dij. Os elementos da primeira linha e coluna contém uma letra romana
maitiscula que corresponde ao nome das espécies investigadas. O valor do elemento d;; € igual
ao numero de dados cix # ¢jk, com 2 < ij < nimero de linhas da matriz caracterfstica
analisada e 2 < k < ndmero de colunas da matriz caracteristica analisada. Por exemplo, o valor
dos elementos da segunda linha da matriz distancia da Tabela 2.7 obtida a partir da Tabela
2.5, ¢ o seguinte:
dy2 = (Ca1#Ca) + (C22#C22) + (€23%C2,3) + (C2.4%C2.4) + (C25%C2 5) + (C26%C26)

= (020) + (020) + (020) + (020) + (0=0) + (020)

=0
da3 = (o #C3,1) + (Co2%Ca ) + (€2,3#C3 3) + (C24%C3.4) + (C2,5%C35) + (C2,6%C3,6)

= (021) + (020) + (00) + (0£0) + (020)+(020)

=1
do.a = (Co.17Ca1) + (C22#Ca2) + (€23%Ca3) + (€2.4%Caa) + (C2,5%C45) + (C267C46)

= (021) + (01) + (01) + (020) + (0£1)+(020)

=4
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das = (c2,1%Cs,1) + (C22#Cs.2) + (C23#C53) + (C2.47C5 4) + (C25#C55) + (C26#Cs 6)

= (01} + (0£1) + (0=1) + (0£1) + (020)+(0=1)

=5

A B C D
A 0 | 4 5
B 1 0 3 4
C 4 3 0 3
D 3 4 3 0

Tabela 2.7 - Matriz distincia

Observagdo: No Apéndice B € mostrado um exemplo de como dados genéticos e

morfol6gicos podem ser combinados em uma Unica matriz distdncia.

2.7 Alguns Algoritmos de Construcao de Arvores Filogenéticas

O modelo Henianno tenta construir a arvore filogenética de um conjunto de espécies, através
da reconstrugio da histéria evolutiva de suas caracteristicas [Amorim, 1994][Wiley,
1990][Meidanis, 1994]. Nesta secdo serdo apresentados trés algoritmos de construgdo de
arvores filogenéticas segundo o modelo Henianno. Para facilitar o entendimento desses
algoritmos, serd mostrada a drvore filogenética construida a partir da matriz caracteristica da

Tabela 2.5 e da matriz distincia da Tabela 2.7.

A distancia entre a espécie A e a espécie B € o complemento da similaridade entre a
espécie A e a espéeie B [Meidanis, 1994]. Logo se um algoritmo constréi a drvore filogenética
para um conjunto de espécies através da minima distdncia entre as espécies, ele pode ser
usado para construir uma arvore filogenética através da méxima similaridade entre as
espécies. Por esse motivo, nesta se¢io, nao serd apresentado qualquer algoritmo de construgao

da drvore filogenética de um conjunto de espécies a partir da matriz similaridade.

2.7.1 A Regra de Inclusio e Exclusao

A regra de inclusdo e exclusio € um algoritmo de construgio da arvore filogenética de um
conjunto de espécies, que recebe a matriz caracteristica dessas espécies e devolve o conjunto
de todas as possiveis drvores filogenéticas dessas espéeies. A seguir serdo apresentados os

passos desse algoritmo[Wiley,1990].
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1* passo - Para cada caracteristica terminal N considerada no estudo, serd construida uma
arvore filogenética AF; (Fig. 2.3a, 2.3b, 2.3¢c, 2.3d, 2.3e e 2.3f), com 1 < i < nimero de
caracteristicas terminais consideradas;

2¢ passo - Combine todas as relagdes de parentescos presentes nas AF; construidas no passo
anterior, de modo que, as relagdes de parentesco presentes na AF; sejam preservadas pela

adi¢do das relagdes de parentesco presentes na AFj com i < j (Fig. 2.3g).

A B C A B C
\% M 4(1)
@

(b
B D C A B C D A
v W
®) ®

Fig. 2.3 - Arvore filogenética para as espécies da Tabela 2.5 obtida pela analise das caracterfsticas terminais: 1

(a), 2(b), 3(c), 4(d), 5(e) e 6(f). A combinagio dessas drvores € mostrada em (g).

2.7.2 0O Algoritmo de Wagner

O algoritmo de Wagner, € um algoritmo de construgio da 4rvore filogenética de um conjunto

de espécies, que recebe a matriz caracteristica dessas espécies e devolve uma das arvores

filogenéticas possiveis para essas espécies. A seguir serio apresentados os passos desse

algoritmo [Amorim, 1994][Wiley,1990].

1 passo - Especifique a espécie raiz;

2¢ passo - Construa a matriz distincia para as espécies da matriz caracteristica fornecida;

3% passo - Selecione a espécie que tiver a menor distdncia para a espécie raiz. Esta serd a atual
espécie selecionada;

4° passo - Crie um ramo ligando a atual espécie selecionada a espécie raiz com comprimento

igual a distincia entre essas duas espécies;
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5% passo - Selecione a préxima espécie que apresente a menor distincia para a espécie raiz,

esta serd agora a atual espécie selecionada;

6° passo - Calcule a distdncia, usando a eq.2.1 abaixo, entre a atual espécie selecionada e

todas as outras espécies ja selecionadas;

Dist(Espx ,Esp_\,) = i|(:aractx — Caract,, 3 (eq.2.1)

x=1

onde Caract; é o vetor caracteristica (g 1,,..., G) da espécie Esp;, ¢;j € o elemento da i linha

e j coluna da matriz caracteristica C de dimenséo n.

7¢ passo - Selecione a espécie que apresenta a menor distincia no passo anterior a atual

espécie selecionada. Esta serd a espécie irma selecionada;

8“ passo - Crie um ramo ligando a atual espécie selecionada S ao meio do ramo que chega na
espécie irmd selecionada I de comprimento Comp calculado por (eq.2.2) (Fig. 2.4a, 2.4b e
2.4c¢);

(Dist(S.1) + Dist(8, Ancestral(I))) — Dist(I, Ancestral(I))
2

Comp(S )= (eq.2.2)

onde a fungdo Ancestral(X) retorna a espécie ancestral direto da espécie X.

(©

Fig. 2.4 - Arvores filogenéticas construidas pela primeira (a), segunda (b) e terceira (c) execugiio do 5% passa do
algoritmo de Wagner para as espécies da Tabela 2.5.

3 . .
lcaract, - caract,l - E o valor absoluto da diferenca entre os valores caract, e caract,,
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R . .. 4
9* passo - Determine o vetor caracteristica- do ancestral comum A Carcfa = (ca|,...,Can)
entre a atual espécic selecionada S e a espécie irma selecionada I, onde cn; =

menor(co;, A1) € Gy € 0 elemento da x linha e y coluna da matriz caracteristica C;

10° passo - Enquanto existir uma espécie que ainda ngo foi selecionada volte ao passo 5.

2.7.3 O Algoritmo das Médias (UPGMA)

O algoritmo das médias € um algoritmo de construcao da arvore filogenética de um conjunto
de espécies que recebe a matriz distincia dessas espécies e devolve uma das 4rvores
filogenéticas possiveis para essas espécies. Note que os ramos da arvore filogenética
construida por esse algoritmo, niao contém rétulos. A seguir serdo apresentado os passos deste
algoritmo [Meidanis, 1994].

1¢ passo - Tome o par de espécies com menor distincia entre si e agrupe-os numa super-

espécie. Este par de espécies terd um ancestral comum direto (Fig. 2.5a B e A, 2.5b Ce 5,

e2.5cDesS,;);

2" passo - Recalcule a distincia de cada uma das demais espécies S; para a super-espécie
recém criado como sendo a média das distdncias de S; para cada uma das espécies que

constituem a super-espécie (Tabelas 2.8 e 2.9);

3“ passo - Repita os passos 1 e 2 enquanto houver dois ou mais (super-)espécies ndo visitadas.

Sy C D
Sy 0 2,5 5.5
C 2.5 0 3
D 5,5 3 0

Tabela 2.8 - Matriz distincia obtida a partir dos dados da Tabela 2.7 considerando que as espécics A ¢ B tem a
super-espécie S como ancestral direto.

S» D
S2 0 4,25
D 4,25 0

Tabela 2.9 - Matriz distincia obtida a partir dos dados da Tabela 2.8 considerando que as espécies Sj € C tem a
super-espécie S; como ancestral direto

4 " .. - P . . . c . . .
Nota - Na versdo original, este algoritmo s6 é aplicado para matrizes polarizadas bindrias, assim o calculo do
vetor caracteristica do ancestral, podc ser definida como a média do valor do vetor caracteristica entre a atual
espécie selecionada S e a espécie irma selecionada I,
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\/ C Sl C S]

S D S:
S:

S)

© (b) (c)

Fig. 2.5 - Arvore filogenética construida pelo primeiro (a), segundo (b) e terceiro (c) exccugio do 12 passo do
algoritmo das médias para as espécies da Tabela 2.7.

2.8 Problemas Encontrados com os Algoritmos

O algoritmo da regra de inclusdo e exclusdo e o algoritmo de Wagner servem muito bem para

construir a arvore filogenética étima, quando os dados sobre a evolugdo das caracteristicas
. ~ . 5 . .

apresentadas pelas espécies, ndo apresentam conflitos”. Pois se esses dados forem conflitantes,

entio a matriz caracteristica de dimensio nxm terd duas colunas i e J, tal que:

Vx e {1,...m}, 38 = {nlc,x 20} com § N §; =, S; & S; e vice-versa.

Por exemplo, considere a matriz caracteristica da Tabela 2.10.

1 2 3 4 5 6
A 0 0 0 0 0 0
B 1 1 0 0 1 1
C ] 1 1 1 1 1
D 1 1 1 1 0 0

Tabela 2.10 - Matriz caracteristica com conflito

Inicialmente constréi-se os conjunto § = (B,C,D}, & = {B,C,D}, & = [(CD}, & =
{CD}], & ={B,C}, % = {B,C},note que § = $, $ = &, ¢ & = &, entdo t€m-se a seguinte
andlise dos dados:

e SN S =S5eS5 N Ss= S, logo as caracteristicas 1 e 2 nfio apresentam conflito com as
caracteristicas 3,4, Se 6;
v NS =(C}l, S < Sse S < S;, logo as caracteristicas 3 e 4 apresentam conflito com as

caracteristicas 3 e 6.

5 . . - - .
“ Conftito - O conflito ocorre quando as relagdes de parenlesco expressas por uma caracteristica contradizem as
relagdes de parentesco expressas por uma outra caracteristica.
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Nesse caso, o algoritmo da regra de inclusdo e exclusdo ird construir um conjunto de
arvores filogenéticas para as espécies analisadas com cardinalidade maior que 1 (Fig. 2.6). A
arvore filogenética Otima, para as espécies de uma matriz caracteristica com conflito
construida pelo algoritmo da regra de incluséo e exclusao, serd a arvore filogenética obtida
pela aplicagdo de um critério de otimizagdo ao conjunto de drvores filogenéticas construido.
Enquanto que o algoritmo de Wagner, ird construir uma arvore filogenética que serd
dependente da ordem na qual as espécies estiio dispostas na matriz caracteristica com conflito
analisada (Fig. 2.6(a)). Para se obter a arvore filogenética 6tima, com o algoritmo de Wagner,
deve-se primeiro alternar as posigdes das espécies na matriz analisada, para se obter o
conjunto de todas as possiveis drvores filogenéticas para essas espécies. E depois, aplica-se

sobre esse conjunto um critério de otimizagdo.

A

1(D.2(D3(M4(1)

(©

Fig. 2.6 - Arvores filogenéticas construidas pelo algoritmo de inclusdo e exclusio a partir da Tabela 2.10

O algoritmo das médias constrdi a arvore filogenética 6tima, quando os dados sobre a
evolugio das caracteristicas apresentadas pelas espécies ndo apresenta conflito. Pois, se os
dados sobre a evolugdo das caracteristicas apresentadas pelas espécies forem conflitantes,
entfio a matriz distdncia de dimensfo nxn, com 6 igual ao menor valor armazenado, terd dois

ou mais elementos d;j = dyy = 6, tal que:
i,jzu,vel j#v,u

Por exemplo, considere a matriz distdncia da Tabela 2.11 construida a partir da Tabela
2.10.
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A B C D
A 0 4 6 4
B 4 0 2 4
C 6 2 0 2
D 4 4 2 0

Tabela 2.11 - Matriz distincia com conflito

O menor valor armazenado nesta Tabela € 2. O valor 2 corresponde a distincia entre as

espécies B e C, e entre as espécies C e D o que € um contlito.

Quando a matriz distincia analisada pelo algoritmo das médias apresenta conflito, a
arvore filogenética construida ird depender da ordem na qual as espécies estdo dispostas na
matriz distincia (Fig. 2.7). A arvore filogenética 6tima, construida pelo algoritmo das médias
a partir de uma matriz distncia com conflito, serd obtida da mesma forma que a arvore
filogenética 6tima construida pelo algoritmo de Wagner a partir de uma matriz caracteristica

com conflito.

Fig. 2.7 - Arvores filogenéticas construidas pelo algoritmo das médias a partir da Tabela 2.11

2.9 Critérios de Otimizacio

Nesta secdo, serdo apresentados dois critérios de otimizacdo utilizados para se obter a drvore
filogenética 6tima do conjunto de todas as arvores filogenéticas possiveis para as espécies
investigadas. Os critérios sdo denominados de consenso [Amorim, 1994] [Wiley, 1990] e de

parcimdnia [Amorim, 1994][Meidanis, 1994][Wiley, 1990].

2.9.1 Consenso

O consenso, é um tipo de critério de otimizagfio usado para construir uma nova arvore

filogenética para o conjunto de espécies analisadas, a partir das drvores filogenéticas
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construidas por um dado algoritmo. A nova 4rvore filogenética deverd apresentar as
informagdes comuns as drvores filogencticas do conjunto A, onde A € o conjunto das drvores
filogenéticas construidas que apresentam o menor nimero de caracteristicas em seus ramos. A

nova arvore ndo apresenta rétulos em seus ramos. Os tipos de consenso propostos so:

e (Consenso de Adams, onde a nova drvore filogenética é formada s0 pelas relagdes de
parentesco que ndo sdo conflitantes com as relacdes de parentesco expressas em todas as

arvores filogenéticas do conjunto A [Amorim, 1994][Wiley, 1990];

e Consenso Estrito, onde a nova arvore filogenética é formada s6 pelas relagdes de
parentesco que aparecem em todas as arvores filogenéticas do conjunto A [Amorim,
1994 j[Wiley, 1990];

o Consenso de Maioria, onde a nova drvore filogenética ¢ formada sé pelas relagdes de
parentescos que sdo expressas na maioria das Arvores filogenéticas do conjunto A
[Amorim, 1994][Wiley, 1990]. Por exemplo, considere as trés drvores filogenéticas da Fig.

2.8 cada uma com 8 caracteristicas em seus ramos.

A B
J(1)6(1)

5(1),

» $2(1).4(1)

(a) (b)

Fig. 2.8 - Conjunto de todas as drvores filogenéticas construidas pela regra de inclusio e exclusiio para as
espécies da Tabela 2.12.

1 2 3 4 5 6
A 0 0 1 0 0 0
B 0 0 | 0 1 1
C 0 0 0 1 1 1
D 1 1 0 1 0 0
E 1 1 0 1 0 0

Tabela 2.12 - Matriz caracteristica com conflito usada para os exemplos dos critérios de otimizagao
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Analisando as drvores filogenéticas da Fig. 2.9, obtém-se a drvore filogenética da Fig.

2.9(a) com o consenso de Adams, Fig. 2.9(b) com o consenso Estrito e Fig. 2.9(c) com o

consenso da Maioria.

(@) ® (c)

Fig. 2.9 - As arvores filogenéticas construidas com os critérios de consenso

2.9.2 Parciménia

A parciménia é um tipo de critério de otimizag¢do que relaciona o namero de caracteristicas
contidas nos rétulos dos ramos da arvore filogenética e & existéncia ou ndo de uma seqii€ncia
necessariamente ordenada das alteracdes ocorridas nas caracteristicas que conduzem ao
surgimento de novas espécies e também a admissdo ou nido de ocorrer tanto reversio® como

convergéncia’. Os tipos de parciménia sdo:
o Parcimbnia de Wagner, busca minimizar o nimero de transi¢des de estados, admite

convergéncias, mas s¢ admite reversdes quando a ordem entre as alteragdes ocorridas nas

caracteristicas é preservada [Amorim, 1994]{Wiley, 1990] (Fig. 2.7 (a), (b) e (¢));

e Parcimdnia de Fitch, busca minimizar o nimero de transicdes de estados e admite tanto

reversdes como convergéncia [Amorim, 1994][Wiley, 1990] (Fig. 2.7 (a), (b) e (c));

e Parcimbénia de Dollo, busca minimizar o nimero de transi¢des de estados, admite
reversdes, mas ndo admite convergéneias [Amorim, 1994][Meidanis, 1994]{Wiley, 1990]

(Fig. 2.10);

6 = - = .. .-
Reversiio - E quando um descendente X apresenta a expressio fenotipica C com caracteristica # e seu ancestral
direto Y apresenta C com caracteristica n’, sendo n’ uma das caracteristicas geradas a partir da caracteristica 1.

7 . . N s . . o
Convergéncia - £ quando a mesma expressio fenotipica aparece em mais de um ramo da arvore filogenética
com a mesma caracteristica.
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e Parciménia de Camin-Sokal, busca minimizar o nimero de transi¢oes de estados, admite

convergéncia, mas ndo admite reversdo [Amorim, 1994][Meidanis, 1994] [Wiley, 1990]
(Fig. 2.7 (a) e (¢)).

1),2(1)

D)

Fig. 2.10 - Arvores filogenéticas construidas pela regra de inclusdo e exclusdo para as espécies da Tabela 2.12
obtida pelo critério de parcimdnia de Dollo.

No préximo capitulo serd apresentado o desenvolvimento de uma abordagem
conexionista de constru¢do de drvores filogenéticas, inspirado no algoritmo das médias. O

novo algoritmo ird tratar os problemas de conflito com o auxilio do usudrio (filogeneticista).
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3 Construcao de Arvore Filogenética Usando
Redes Neurais de Hopfield

3.1 Introducio

Neste capitulo apresenta-se o projeto e os resultados experimentais de uma rede neural de

Hopfield usada para construgdo de arvores filogenéticas, com e sem filogenia perfeita’.

3.2 Motivacao

A construgdo de drvores filogenéticas com e sem filogenia perfeita ¢ um problema da classe
NP-completo [Meidanis, 1994]. Os métodos desenvolvidos para resolver problemas NP-
completos devem ser capazes também de resolver todos os outros problemas NP-completos,
isto em tempo polinomial [Campello, 1994]. Esta caracteristica do método justifica a sua
aplicaciio ao problema de construg¢do de uma arvore filogenética com e sem filogenia perfeita.
A rede neural de Hopfield pode ser usada para resolver problemas NP-completo [Hopfield,

1986] .

3.3 A Rede Neural de Hopfield

Uma das primeiras aplicagdes da rede neural de Hopfield, usando neurdénios com fun¢io de
ativagdo com dois estados, foi como memdrias associativas [Kovécs, 1996][Hopfield, 1982].
Mais tarde, essa rede foi alterada para trabalhar com estados intermedidrios, recebeu um
elemento de armazenamento, e passou a ser aplicada ao problema NP-completo de otimizagéo

combinatoria [Aiyer, 1990][Ali, 1993][Ansari, 1995][Haykin, 1994].

" Filogenia Perfeita - Diz-se que uma drvore filogenética tem filogenia perfeita se ela néo apresenta nem reversdo
nem convergéncia.
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3.3.1 Rede Neural de Hopfield Usada como Memdoria Associativa

Hopfield, baseado no sistema nervoso humano, propds uma rede neural com um certo nimero
de pontos estiveis em um espaco de estados [Hopfield, 1982]. O estado da rede neural de
Hopfield da Fig. 3.1 foi descrito como um vetor V = (Vy, Va, ..., V), e pode ser usada para

aprender um conjunto de estados V' ={ V|, V%, ..., V',,}. A dindmica de evolug¢io dos estados

da rede € assincrona.

I

Fig. 3.1 - Rede Neural de Hopfield

Supondo que a rede € inicializada no estado nio estavel V%, entdo a dindmica de
evolugio dos estados da rede evoluird até que a rede atinja o estado estdvel V¥, com 1 £j<m
e V5, = V5+A. Em outras palavras, quando o vetor V¥ contém um conhecimento parcial do
item V¥, a rede neural evoluird até o estado V*j. Os neurdnios da rede neural de Hopfield (Fig.
3.2) tem funcdo de ativagio légica (dois estados, Vy = “0" ¢ V| = “1”) como mostrado na Fig.

3.3.
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L(U) —

Via |
B 7T R GEpE wam 2 Sy R T R l
............... 1 e R R T e L
L 1 | P 1 1 d >~
3 2 1 0 1 2 3
\ TV

Fig. 3.3 - Fungao Légica

Todos os neurdnios sdo interconectados pelas suas saidas através de pesos Tij. T;; = 0
quando i =j e T;; = Tj; # 0 quando i # j. O comportamento do neurénio i dependerd do valor

do limiar desse neurdnio U; e pode ser descrito pela regra abaixo:
R3.1 Fungdo logica de ativacdo do neurdnio

se ZTj_i xV;<U;

j#i
entao V;="0"
senao V;="1"
onde V; é a saida do neurdnio i.

Hopfield [Hopfield, 1982] sugeriu uma fungdo de Lyapunov, denominada por ele de
fungio de energia, para representar os estados dos neurdnios com fungdo de ativagio l6gica da

sua rede eq.3.1.

Ez—%ZZ'I}JxVi XV, (eq.3.1)

iz]
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Usando a eq.3.1, Hopfield mostrou que a sua rede neural possui pontos limites cstiveis.
Para a func¢io da eq.3.1, pode-se definir a varia¢io da energia da rede em relacdo & variagdo da
saida do neurdnio V;, como:

AE
A_Viz_zT"i Y (eq.3.2)

i#j
Hopfield usou um algoritmo para alterar V; na dire¢do de menor energia. Na eq.3.2

2T ;xV; é positivo. Hopfield observou que as saidas da sua rede neural, com fungio de

ativacdo l6gica, ao se dirigirem para o estado de menor energia atingem um estado estavel.

3.3.2 Rede Neural de Hopfield Usada para Problemas NP-completo

Hopfield também propds que os neurdnios de sua rede recorrente usassem, além de um
elemento de armazenamento (circuito elétrico RC), uma fung¢éo de ativaciio monotdnica
crescente, tal como a fun¢io sigméide (Fig. 3.4a) e tangente hiperbdlica (Fig. 3.4b), para que

essa rede possa ser aplicada a classe de problemas NP-completo.

Y Y

@ ®

Fig. 3.4 - Fungfio sigmdide (a) e fungio tangente hiperbolica (b)

A Fig. 3.1 mostra a arquitetura de uma rede neural de Hopfield recorrente [Tagliarini,
1991] formada por n neurénios de Hopfield todos interconectados, usada para resolver
problemas NP-completos. A rede dessa figura possui um vetor de entradas externas [ = (1,,...,
I,), um vetor de entradas internas 8 = (V,..., Vy), um vetor de peso para as entradas externas
W = (w),...,w,), um vetor de peso para as entradas internas T = (T,..., Tan) € um vetor de
salda V = (V1,..., Yl
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O comportamento do neurdnio i de Hopfield € caracterizado pelo seu nivel de ativagio
U; (eq.3.3) [Hopfield, 1984][Tagliarini, 1991]. Hopfield [Hopfield, 1984] sugeriu uma fungdo
de Lyapunov (eq.3.4) [Hagedorn, 1984}, denominada por cle de funcio de energia, para

representar os estados dos neurdnios com fungdo de ativagdo tangente hiperbdlica da sua rede

. 1, .
considerando que 1= ¢ muito grande.

du, .
"E"z '-TUi + sz‘jvi + Iiwi (eq'3‘3)
j=1

E='i ii'ﬁ.j"ivj‘iliwsvﬁiqvi (eq.34)
= i=1 i=l

i=1 j=1
i

Usando a eq.3.4, Hopfield mostrou que a sua rede neural possui pontos limites estaveis.
Para a funcéo da eq.3.4, pode-se definir a variagio da energia da rede em relagio a variagdo da

saida do neurbnio V;, como:

3 1
A_Wz{gﬂ'i‘/j +Lw, - U, (eq.3.5)

]

Hopfield usou um algoritmo para alterar V; na diregdo de menor energia. Na eq.3.5 o
termo entre colchetes e a variacio de estado do neurbnio AV; devem ter o mesmo sinal.
Usando a derivada da funcao de energia, Hopfield provou que a sua rede neural com fungao
de ativaciio tangente hiperbdlica também possui estados estdveis. Na sua demonstragio, ele
adicionou a integral da inversa da fungéo hiperbélica a fungio de energia mostrada na eq.3.4.
Como a inversa da funcfo tangente hiperbdlica € sempre crescente, Hopfield provou que a
variagio no tempo da fungéio energia E tenderd para um minimo, isto €, a sua rede neural

tenderd para um estado estdvel [Hopfield, 1984].

S(U) TO) +—

Fig. 3.5 - Neurdnio de Hopfield com fungio de ativagio tangente hiperbélica T(.)
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Na forma discreta, o neurdnio i da rede neural de Hopfield (Fig. 3.5) possui uma safda

linear, Y;, igual a:

Y =Tw, + T.,.v. {eq.3.6)

O valor da integracdo do neurdnio 1, Uj, € obtido a partir da equagio continua eq.3.7
pelo método de Euler, método numérico para solugio de equagdes diferenciais [Kopchenova,
1975]. Na eq.3.8 é mostrado a forma discreta da eq.3.7, com k representando o tempo

discreto, 1/RC representando a constante de tempo do circuito RC (Resistor e Capacitor), h

representando o valor do incremento de tempo e substituindo h x R—lC por B.

dUi (Y; -U;) (eq.3.7)

— = eq.3.
dk RC 4

U =U; +BY y — Uy (eq.3.8)

A saida intermedidria do neur6nio i, O;, € igual ao valor da sigmdide da integragédo do

neurdnio i como mostra a eq.3.9, com 1 igual a valor da constante de declividade da curva.

1
0,=8(U,}= (eq.3.9)

J+e M
A saida do neurdnio i, V;, € igual ao valor da tangente hiperbodlica de O; (eq.3.10).
Vi =T(O;)=2x0Qj —1 (eq.3.10)
Define-se como neurdnio vencedor, aquele que apds a competi¢do tem Vi = I. Em uma
rede neural de Hopfield com dois neurdnios, a competigio ocorre quando dois neurdnios t€ém

o mesmo estado inicial e durante um certo tempo as saidas dos dois neurdnios continuam com

o mesmo sinal [McClelland, 1989].

V| VZ

Fig. 3.6 - Rede Neural de Hopficld com 2 neurdnios
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A Fig. 3.7(a) apresenta os resultados obtidos durante a competigio cntre os neurdnios da
rede da Fig. 3.6 simulada em um microcomputador IBM PC (i486), usou-se wi=w>=+1, T}
=T.,=-1, B = 0.02, n = 8 ¢ niimero de iteracio ITER = 100. Observa-se que quando I; > 1, 0
neurdnio N; € o neurdnio vencedor da competi¢do. As curvas das saidas dos dois neurdnios
foram obtidas para I; = 1 e diferentes valores de I, (0.1, 0.5 ¢ 0.9). Considerando-se o nimero
de iteragdes menor do que 40, o efeito da competicdo (I} > 0 quando I, > 0) é evidente quando
I, = 1.0 e I, > 0.4. Este efeito & negligencidvel para I} = 1.0 ¢ I; < 0.3, Observa-se que quando
I} < I;, 0 neurdnio N> € o neurbnio vencedor e a curva de saida € a mesma da Fig.3.7(a)
considerando N; a linha pontilhada e N; a linha continua. Quando o nimero de iteragdes €
maior do que 200 e I; > I, a saida de N, é aproximadamente igual a 1. Quando [ é constante,
o valor final de saida de N, € diretamente proporcional ao nimero de iteragdes.

Na Fig.3.7(b) sdo mostrados os resultados obtidos com w; = w>=0.1,T|2=T,; =-1,p
=0.02,n=8,ITER=50,[,=1.0¢e L igual a 0.9, 0.5 ¢ 0.1. Observou-se que a competigio é

negligencidvel quando I;w € Iw; estdo proximos de zero.

TER

=09
I =0.5
T

Fig. 3.7 - Competigfio dos neurdnios da rede da Fig. 3.6

Se I > I;, e o niimero de iteracdes é maior que 100, o valor de saida N se aproxima de
um. Por outro lado, se I, < Ij o valor de saida de N, se aproxima de menos um. Mas, se o

niimero de iteragdes ¢ menor que 100, o médulo do valor final de N € menor que um.

A rede neural de Hopfield na forma k-winer ¢ usada para solucionar problemas NP-
completos [Tagliarini, 1991]. Os maiores valores do vetor de entrada correspondem as

solugdes de um problema NP-completo e sdo identificados através dos neurdnios vencedores.
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A rede neural de Hopfield usada no SINCA ¢ emulada num microcomputador IBM PC
(1486) DX4. A seguir apresenta-se um teorema, baseado na forma discreta da rede neural de

Hopfield, que prova que a rede neural de Hopfield da Fig. 3.6 é conduzida a um estado

estavel, para um niimero de iteragdes adequado.

Teorema 3.3.1 O neurdnio vencedor € o que possui o maior valor U,

Demonstragdo: Suponha que na rede neural de Hopfield da Fig. 3.6 1, > I, wy = wa=+1, T2
=T, = -1, e que inicialmente as chaves s, e s, so fechadas, o que implica o fato de Uy, =
Ugz = 0. Durante a competi¢ao desses neurénios o valor das integragdes Uy € U2, com n >
0, irdo assumir diferentes valores. O valor de U, e U, ; para n = 1 serd calculado a partir da

€q.3.8 como mostram aeq.3.11 e a eq.3.12.

Uy, =Ug, +8x(Y,, - Uy, (eq.3.11)
Uy, = Uy, +BX(Y,5 - U, (eq.3.12)
substituindo Y ) naeq.3.11e Y2 naeq.3.12

Uy = Ug, +Bx(1 xw +1{0,)x Ty, - Uy (eq.3.13)

U2 =Up, +BX(12XW1+T{01)XTI.2‘U0‘2) (cq.3.14)

mas como as fungdes sigmdide e tangente hiperbdlica sdo crescentes, e Ij > I, w) = wy = +1,
Ty2=Ta = -1, entdo Uy, > Uz O valor de Uy, > Up; para n = 2 serd calculado a partir da
eq.3.8, da mesma forma que foi calculado esses valores paran = 1, € levando em consideragio
que Uy > Uy, entdo Uy > Uzs. O valor de U,y > Uy para n = 3 serd calculado a partir da
eq.3.8, da mesma forma que foi calculado esses valores para n = 1, e levando em consideragéo
que Uz > Usza, entdo Uy > Ui, Por indugio o valor das integragdes U, e U,z paran >3
serd U, 1 > U, ,. A variaciio dos valores de U, > U,z ird se repetir até que T(Un, () = T(Uy )
e T(Upi12) = T(Uy2), ou seja, até que a saida do neurdnio N, atinja o ponto limite +1 da
funcéo tangente hiperbélica ou a saida do neurdnio N> atinja o limite -1 da fungdo hiperbélica.
Nesse instante o processo de competi¢do dos neurénios N, ¢ N terd terminado, sendo o valor

deV,>0eV,<0N
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Os resultados do Teorema 3.3.1 pode ser facilmente estendido para um nimere n de
neur6énios, desde que cuidados sejam tomados com os valores de w;. Isto é, os valores de w;
devem ser tais que Liw; nio pode assumir valores proximos de zero. Quando Lw; assume

valores proximos de zero, a competi¢do dos neurbnios da rede serd negligencidvel.

3.4 Implementacio do Algoritmo das Médias em uma Rede Neural de Hopfield

Para a construgfio da arvore filogenética a partir de informagdes com ¢ sem conflito, usou-se
uma rede neural de Hopfield formada por uma série de n neurdnios interligados, onde n € a
dimensdo da matriz distancia D a ser analisada. Na rede neural de Hopfield implementada, o
neurdnio i, 1<i<n, possui uma fungdo de ativagdo tangente hiperbdlica. Os pesos das entradas |
externas w; sfo fixados em 0.1 e os pesos das entradas internas Tj; sdo calculados a partir do
numero de neurdnios da rede, como é mostrado na eq.3.15. Na eq.3.15 float € uma func¢do que

recebe um ndmero real e devolve a parte fracionéria deste nimero.
n
T:: = float eq.3.15
; [10] (eq.3.15)

A entrada externa I; do neurdnio i da rede € igual ao inverso do elemento d; eq.3.16.
Dessa forma, garante-se que Lw; < 0.1 para o maior I;. O maior I; corresponde ao menor valor

armazenado na linha j da matriz analisada.
A seiwj

I = {eq.3.16)

Para garantir que ao final da competigdo dos neurénios da rede s6 um neurdnio seja o
vencedor, usou-se uma entrada adicional em cada neurdnio com valor constante igual a -0.5,
denominada excitagdo. O valor da excitagdo ird depender do nimero de neurdnios da rede,
mas se o nimero de neurdénios for menor ou igual a 10 entdo pode-se usar excitagdo igual a -

0.5.
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‘Wl *Wz ‘w} W

’ v

Vi Vv, V; Vi

Fig. 3.8 - Rede implementada para construir drvores filogenéticas com e sem filogenia perfeita

A drvore filogenética construida com a rede neural de Hopfield (Fig.3.8) ¢ formada por
um conjunto de super-espécies encontradas pela rede e confirmadas pelo usuario. Uma super-
espécie (j, i) é recomendado pela rede neural de Hopfield se o neurdnio i for um dos neurdnios

vencedores da competi¢io entre os elementos da j linha e vice-versa.

O algoritmo que supervisiona a interagdo entre o usudrio e o programa que implementa
a rede neural de Hopfield é chamado de Algoritmo Neural para a Construcdo da Arvore
filogenética (ANCA). A d4rvore filogenética construida com o auxilio da rede neural de
Hopfield dependera da interagfio entre o sistema e o usudrio. Nesta interacdo o usudrio ¢

responsdvel por:
s fornecer a matriz distincia que serd analisada pela rede neural;
¢ iniciar o processo de competicdo dos neurdnio da rede neural;

s confirmar a escolha das super-espécies encontradas pela rede neural.
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A seguir, descreve-se 0 ANCA.

1. 1€ os pardmetros da rede neural de Hopfield
2. 1€ a matriz distincia
3. ajusta o valor dos elementos da matriz distdncia para servirem de entrada a rede
4. parajvariandode 1 an
inicie a competi¢ao dos elementos da linha )
guarde os pares (j, i), onde i € um dos neurdnios vencedores
5. paraj variandode 1 an
parai variandode jan
se os pares (j, 1) € (i, ]} corresponderem a neurdnios vencedores
entdo crie uma super-espécie X = (j, 1)
6. guarde as super-espécies criadas que possuem a menor distancia
7. escreve na tela as super-espécies construidas e guarde-as em um vetor A
8. pede-se que o usudrio confirme as super-espécies construidas
9. 1€ as super-espécies confirmadas pelo usudrio
10.constréi uma nova matriz distincia
11.se o nlimero de espécies for maior que 2
entdo volte ao passo |

sendo construa a arvore filogenética com as super-espécies guardadas em A.

O valor dos pardmetros default da rede do ANCA foram determinados
experimentalmente. Inicialmente, construju-se uma rede com 2 neurdnios. Atribuiu-se para o
vetor de entrada externa os vetores (0.0, 0.1) e (0.1, 0.0}, para o nimero de iteragdes o valor
100, e para o fator de Euler o valor 0.01. Variou-se o valor da excitagiio dentro do intervalo de
(-1, -0.1] até que o neurdnio vencedor para o vetor de entrada externa (0.0, 0.1) fosse o
neurdnio 2 e o neurdnio vencedor para o vetor de entrada externa (0.1, 0.0) fosse o neurdnio 1.
Durante essa emulagiio observou-se que para os valores de excitagio dentro do intervalo [-0.5,
-0.1], o neurdnio vencedor para o vetor de entrada externa (0.0, 0.1) € o neurdénio 2 e o

neurdnio vencedor para o vetor de entrada externa (0.1, 0.0} € o neurdnio 1.
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O passo seguinte foi a construcio de uma rede neural com n neurdnios. Atribui-se para o
vetor de entrada externa os vetores (0.0, 0.1, 0.2, ..., n-1) ¢ (n-1, ..., 0.2, 0.1, 0.0), para o
nimero de iteragSes o valor 100, para o fator de Euler o nimero 0.01. Variou-se o valor da
excitagido dentro do intervalo de [-1, -0.1] até que o neurdnio vencedor para o vetor de entrada
externa (0.0, 0.1, ..., 0.n-1) fosse o neurdénio n e o neurénio vencedor para o vetor de entrada
externa (0.n-1, ..., 0.1, 0.0) fosse o neurénio 1. Durante essa emulagdo observou-se que
quando a rede construida apresentava sé o neurdnio vencedor n e | respectivamente para os
vetores de entrada externa (0.0, 0.1,0.2, .., n-De(n-1, ..., 02,0.1,00),com2 <n < 10,0
valor da excita¢io pertence ao intervalo Dy = [-0.5, -0.1] para n = 2, D, ={-0.6, -0.1] paran =
3, e assim sucessivamente. O valor da excitagdo da rede serd entdo igual ao maior valor do
intervalo formado pela intersecio aos intervalos D;.

O valor dos pardmetros da rede neural de Hopfield depende do niimero de neurbnios da
rede e dos valores dos elementos do vetor de entrada externa. Assim, para usar estar rede na
construgdo de uma arvore filogética para um conjunto de n espécies, com n > 10, o usuario
deverd primeiro determinar os pardmetros da rede executando o mesmo procedimento descrito
acima. Ap6s o usudrio determinar o valor dos pardmetros da rede neural Hopfield para o
conjunto de espécie de seu interesse, ele poderd iniciar a execugdo do programa que executa o

algoritmo do ANCA.

3.5 Construciio de uma Arvore Filogenética Usando o0 ANCA

Considerando que o filogeneticista estd investigando o conjunto de espécies (A, B, C, D} e
que a matriz distincia desse conjunto de espécies € mostrada na Tabela 3.1 (que € uma cépia
da Tabela 2.6). Para que o filogeneticista possa construir a arvore filogenética das espécies A,
B, C e D, usando a rede neural de Hopfield descrita na Segéo 3.3 ele deverd executar um
programa que realiza os passos do ANCA (tree.exe) a partir do prompt do DOS, como

mostrado abaixo.

C:\>tree
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A B C D
A 0 | 4 5
B ] 0 3 4
C 4 3 0 3
D 5 4 3 0

Tabela 3.1 - Matriz distincia fornecida pelo usudrio para o programa tree.exe

A seguir, 0 ANCA apresentara a Tela do Menu Principal da Fig. 3.9. Digitando os
nimero das opgdes do menu desta tela o usudrio poderd construir uma drvore filogenética com

o ANCA.

1:ARVORE 0:SAIDA

:Ver parametros

:Ler a matriz distancia
:Gera super-especie
:Confirma super-especie
:Ver arvore gerada

Fim

(=14 L L R

Fig. 3.9 - Tela do Menu Principal

Supondo que o usudrio digite o mimero 1 que corresponde a op¢éo “Ver pardmetros” da
Tela do Menu Principal do ANCA. O ANCA exibird a Tela de Entrada/Saida de Paridmetros
da rede neural de Hopfield apresentada na Fig. 3.10. O usudrio deverd digitar “s” ou “S” se
desejar alterar os pardmetros da rede neural de Hopfield. Se o usudrio digitar “s” ou “S”, ele
poderd alterar os valores padrdes do nimero de iteragdes, do fator de Euler, de Beta e da

Excitacdo do ANCA (ver secdo 3.3.2).
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1:ARVORE 0:5AIDA

Muda parametros (s/8)?
Iteracoes = 300

Fator de Euler = 0.01
Beta = 20.00

Excitacao = -0.50

Fig. 3.10 - Tela de Entrada/Saida dos Pardmetros da rede neural de Hofield

Supondo que o usudrio digite o nimero 2, que corresponde a opcéo “Ler a matriz
distancia”, da Tela do Menu Principal do ANCA, O ANCA apresentard a Tela de Entrada do
Nome do Arquivo da matriz distincia (Fig. 3.11). O arquivo tem o nome distan*.dat, € *

representa a dimensdo da matriz distincia.

1:ARVORE 0:SAIDA

Nome do arquivo (distan*.dat) =

Fig. 3.11 - Tela de Entrada do Nome do Arguive

Apds o usudrio teclar distand.dat, que ¢ o nome do arquivo que contém a matriz
distancia apresentada na Tabela 3.1, o ANCA lerd o arquivo distan4.dat, obtendo a matriz

distincia da Tabela 3.1.
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A seguir, supondo-se que o usudrio digite o niimero 3, que corresponde a opgio “Gerar
super-espécie”, da Tela do Menu Principal do ANCA. O ANCA usari o inverso do valor dos
clementos da matriz distdncia como entradas I; da rede neural de Hopfield e atribuird 0.1 aos
pesos das entradas externas w;, 0.4 aos pesos das entradas internas Tjj, -0.5 para o valor da
excitacdo, 300 para o nimero de iteragdes, ¢ 0.0 para os valores de saidas dos neurénios (ver
etapa 1 a 3 do ANCA). Em seguida, nas etapas 4 a 5 do ANCA, serdo analisadas todas as

linhas da matriz distincia.

A primeira linha a ser analisada serd a linha | da matriz distincia, o vetor de entrada
externa correspondente a esta linha € (0.00, 1.00, 0.25, 0.20). Para este vetor de entrada &
criada uma rede neural de Hopfield formada por 4 neurdnios. A seguir, inicia-se a competi¢ao
dos neurdnios da rede criada durante 300 iteragSes. Os resultados da competigdo, usando o
vetor de entrada externa (0.00, 1.00, 0.25, 0.20), sdo apresentados na Fig. 3.12 na forma de

circulos e na forma de curvas.

Na Fig. 3.12 a seguir os circulos sdo numerados da esquerda para a direita e representam
os valores das saidas dos neurdnios da rede neural de Hopfield apés o processo de
competigdo. Os circulos preenchidos com a cor branca correspondem aos neurdnios com valor
de saida menor do que 0. Os circulos preenchidos com a cor preta correspondem aos
neurdnios com valor de saida maior do que 0. Os didmetros dos circulos séo diretamente
proporcionais aos valores das safdas dos neurdnios. Observa-se que o neurbnio 2 foi o
neurdnio vencedor. As curvas da Fig. 3.12 sdo numeradas da esquerda para a direita de cima
para baixo e representam a trajetdria descrita pelos neurdnios da rede neural de Hopfield
criada durante o processo de competi¢io. Observa-se que inicialmente todos os neurdnios tem
valor menor do que 0 devido a excitagdo (-0.5). O valor das saidas dos ncurdnios da rede
serdo alterados durante o processo de competigio até a rede neural de Hopfield atingir um
estado estdvel. Quando a rede neural de Hopfield atinge um estado estdvel, a saida dos

neurdnios V, = (-0.98, 0.99, -0.98, -0.98) ndo se alteram mais.
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Apos a criagdo das super-espécies possiveis para as linhas da matriz distancia da Tabela
3.1 o ANCA verificard a menor distdncia miitua apresentada por estas super-espécies. As
super-espécies que apresentarem a menor distincia miitua serdo guardados pelo ANCA como
o conjunto de todas as super-espécies possiveis para a matriz distincia da Tabela 3.1. A super-
cspécie (A,B) tem distdncia mitua 1 e a super-espécie (C,D) tem distdncia mitua 3. O ANCA

escolherd a super-espécie (A,B).

Supondo que o uswvdrio digite o niimero 4, que corresponde a opcdo “Escolhe uma
super-espécie”, da Tela do Menu Principal. O ANCA exibird uma tela informando ao usudrio
o conjunto de todas as super-espécies construidas para a matriz distincia analisada (Fig. 3.13)
¢ solicita que o usudrio forneca o nimero da(s) super-espécie(s) que melhor reflete suas

hipédteses sobre a evolugio do conjunto de espécies investigadas.

Super-especies construidas

1-(A,B)

Confirma a super-especie numero =

Fig. 3.13 - Tela de saida das super-espécies construidas a partir da analise da Tabela 3.1

Considerando que o usudrio escolheu a super-espécie (A,B). Com base na escolha do
usudrio o ANCA ir4 gerar a préxima matriz distdncia (Tabela 3.3) para depois grava-la no

arquivo distan3.dat.

S C D
S, 0 35 4.5
C 3,5 0 3
D 4.5 3 0

Tabela 3.3 - Matriz distdncia reduzida a partir da Tabela 3.1
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Supondo que o usudrio digite o mimero 2, que corresponde a opcdo “Ler a matriz

distancia”, da Tela do Menu Principal do ANCA. O ANCA apresentard a Tela de Entrada do

Nome do Arquivo da matriz distincia.

Apés o usudrio teclar distan3.dat, que € o nome do arquivo que contém a matriz
distdncia apresentada na Tabela 3.3, o ANCA lerd o arquivo distan3.dat, obtendo a matriz

distincia da Tabela 3.3.

A seguir, supondo-se que o usudrio digite o niimero 3, que corresponde a opgdo “Gerar
super-espécie”, da Tela do Menu Principal do ANCA. O ANCA usard o inverso do valor dos
elementos da matriz distincia como entradas [; da rede neural de Hopfield e atribuird 0.1 aos
pesos das entradas externas w;, (.3 aos pesos das entradas internas Tj, -0.5 para o valor da
excitagido, 300 para o nimero de iteragdes, e 0.0 para os valores de saidas dos neurdnios (ver
etapa | a 3 do ANCA). Em seguida, nas etapas 4 a 5 do ANCA, serfio analisadas todas as

linhas da matriz distincia.

A Tabela 3.4 descreve os préximos passos executados pelo ANCA. A primeira coluna
dessa tabela apresenta o nimero da linha analisada; a segunda coluna apresenta o vetor de
entrada externa fornecido a rede neural de Hopfield formada por 3 neurfnios; a terceira coluna
apresenta o vetor de saida da rede neural de Hopfield formada por 3 neurfnios apés a
competi¢do entre esses neurdnios durante 300 itera¢des; a quarta e ultima coluna apresenta as

hipéteses construidas.

Linha Vetor de entrada externa | Vetor de saida Hipéteses construidas
analisada

1(S1) (0.00,0.28, 0.22) (-0.99, 0.65, -0.95) (8. C)

2(C) {0.28, 0.00, 0.33) (-0.99, -0.99, 0.84) (C,D)

3 (D) (0.28, 0.33, 0.00) (-0.99, 0.85, -0.99) (C,D)

Tabela 3.4 - Resumo dos passos do ANCA para a anilise da Tabela 3.3

Apoés a criagiio das super-espécies possiveis para as linhas da matriz distincia da Tabela

3.3 o ANCA verificard a menor distincia mitua apresentada por estas super-espécies. As
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super-espécies que apresentarem esta menor distdncia mitua serdo guardados pelo ANCA

como o conjunto de todas as super-espécies possiveis para a matriz distancia da Tabela 3.3.

Supondo que o usudrio digite o nimero 4, que corresponde a opg¢ao “Escolhe uma
super-espécie”, da Tela do Menu Principal. O ANCA exibird uma tela informando ao usudrio
o conjunto de todas as possiveis super-espécies para a matriz distincia analisada (Fig. 3.14) e
solicita que o usudrio fornegca o nimero da(s) super-espécie(s) que melhor reflete suas

hip6teses sobre a evolugdo do conjunto de espécies investigadas.

Super-especies construidas

1-(C.,D)

Confirma a super-especie numero =

Fig. 3.14 - Tela de saida das super-espécies construidas a partir da andlise da Tabela 3.4

Considerando que o usudrio escolheu a super-espécie (C,D). Com base na escolha do
usudrio o ANCA ird gerar a proxima matriz distincia (Tabela 3.5) para depois grava-la no

arquivo distan2.dat.

S S3
Sy 0 4
S4 4 0

Tabela 3.5 - Matriz distincia reduzida a partir da Tabela 3.3

Supondo que o usudrio digite o nimero 2, que corresponde a op¢do “Ler a matriz
distincia”, da Tela do Menu Principal do ANCA. O ANCA apresentard a Tela de Entrada do

Nome do Arquivo da matriz disténcia.
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Ap6s o usudrio teclard distan2.dat, que € o nome do arquivo que contém a matriz

distdncia apresentada na Tabela 3.5, o ANCA lerd o arquivo distan?.dat, obtendo a matriz

distancia da Tabela 3.5.

A seguir, supondo-se que o usudrio digite 0 nimero 5, que corresponde a opgdo “Ver
drvore gerada”, da Tela do Menu Principal do ANCA. O ANCA apresentard a Tela Arvore
Gerada apresentada na Fig. 3.15. A Tela Arvore Gerada do ANCA apresenta a arvore

filogenética construida pelas super-espécies encontradas pela rede e confirmados pelo usudrio.

Arvore gerada

Fig. 3.15 - Arvore Filogenética construida pelo ANCA

No préximo capitulo serd apresentado um sistema neurosimboélico desenvolvido para

construir drvores filogenéticas com ¢ sem filogenia perfeita.



4 Construcio de Arvore Filogenética Usando

um Sistema Neurosimbolico

4.1 Introducio

Neste capitulo apresentam-se o projeto e os resultados experimentais de um sistema
neurosimbolico desenvolvido para construir uma arvore filogenética, com e sem filogenia

perfeita, a partir do conhecimento fornecido pelo usuario.

4.2 Motivagio

No capitulo anterior, usou-se uma abordagem conexionista na construgio de 4arvores
filogenéticas e se observou que a explicagio fornecida por essa abordagem pode ndo ser
compreensivel para o usudrio (filogeneticista). Além do que a abordagem conexionista solicita
a intervencio do usudrio na escolha de todas as super-espécies da drvore filogenética, mesmo
quando o ANCA s6 construiu uma super-espécie para as espécies analisadas. Essa observacio,
justifica o desenvolvimento de um sistema neurosimbdlico que combine a abordagem
conexionista do Capitulo 3 a uma abordagem simbolica que fornega uma explicagdo

compreensivel para o usudrio.

4.3 Sistema Neurosimboélico para Construcio de Arvores Filogenéticas (SINCA)

Um sistema neurosimbdlico € um ambiente computacional que integra técnicas simbdlicas e
técnicas conexionistas. O objetivo de um sistema neurosimbdlico € aproveitar as vantagens
das técnicas simbolicas e das técnicas conexionistas, j4 que as vantagens das técnicas
simbélicas complementam as desvantagens das técnicas conexionistas € vice-versa [Andrade,

1997].
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A Fig. 4.1 mostra a arquitetura basica do SINCA desenvolvido neste trabalho para

construir arvore filogenéticas com e sem filogenia perfeita.

Maodulo Simbolico

Nivel Neurosi

4

Mioédulo Conexionista

Fig. 4.1 - Arquitetura bdsica do SINCA

O moédulo simbdlico do SINCA contém um sistema especialista. O nivel
neurosimbélico do SINCA € composto por um mddulo que envia um sinal de controle para o
modulo conexionista e salva os resultados do médulo simbélico em um arquivo com extensao
sim e por um mddulo que envia um sinal de controle para 0 mddulo simbdlico e salva os
resultados do médulo conexionista em um arquivo com extensdo rnh. O médulo conexionista
do SINCA ¢ composto pela rede neural de Hopfield desenvolvida para construir drvores

filogenéticas no Capitulo 3.

i
No SINCA os médulos simbélico e neurosimbélico foram implementados na linguagem

LPA-Prolog. Enquanto que o médulo conexionista do SINCA foi implementado na linguagem
Cc*.

4.4 O Modulo Simbélico do SINCA
A Fig. 4.2 mostra a arquitetura de um sistema especialista baseado em regras [Giarratano,
1989]. O sistema especialista da Fig. 4.2, possui os seguintes mddulos:

s interface com o usudrio: é responsivel pela supervisdo da comunicac@o entre o usuério ¢ 0

sistema; ‘
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do conhecimento utilizado pelo sistema na construgio de uma hipétese;

* memdria de trabalho: é um repositério dos fatos usados pelo sistema na construgio de

uma hipétese;

e base de conhecimento: é um repositério das regras usadas pelo sistema na construgio de

uma hipétese;

iqui inferéncia: é A strugdo da arvore filogenética usando as
e mdquina de inferéncia: é responsédvel pela const d filogenét d

regras da base de conhecimento e os fatos da memdria de trabalho;

» aquisicdo de conhecimento: € responsdvel pela entrada do conhecimento do usuirio na

base de conhecimento antes que o sistema construa sua hipdtese.

Jacilidade de explanagdo: é responsivel pelo desenvolvimento de um encadeamento légico

Memoéria de
Trabalho
(fatos)

Aquisicio
1 de

conhecimento

Base de
Conhecimento .
(regras) > Maquina 'de
inferéncta
F Y
Facilidade
> de
"| explanacao
L 4
Interface
com o
USuAario

Fig. 4.2 - Arquitetura de um sistema especialista baseado em regras

4.4.1 Interface com o Usuario

Usou-se o padriioc Windows para a interface entre o usudrio e o SINCA. Quando o usudrio, no
ambiente Windows, acessa as opgdes do menu pull-down da janela principal (Fig. 4.3), ele
poderd executar uma determinada tarefa. Se para a execugdo de uma tarefa, alguma
informacdo for necesséria, entio o SINCA mostrard na tela uma janela de entrada de

informagiio composta de campos para preenchimento, de listas com informagdes jd fornecidas

e de botdes para que o usudrio possa confirmar/cancelar a informaggo fornecida.
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= SINCA . I=] 3

Entrada de dadaz Gerar arvore Pedir oxplicacac  Ajuda

Fig. 4.3 - Tela Principal do SINCA

Mas, se ¢ usudrio estiver impossibilitado de executar a tarefa solicitada, o SINCA
mostrard uma janela de alerta contendo um texto onde é explicado, ao usudrio, os motivos da
impossibilidade € um botdo de confirmagido. Quando o usudrio pressionar esse botdo, o

sistena ird considerar que o usudrio esta ciente da situagdo.
A Fig. 4.4 mostra a hierarquia das opgdes ¢ janelas do SINCA. Nessa figura adotou-se a
seguinte representacio:
» retdngulos sombreados com cantos ndo arredondados para as janelas;
e retangulos sombreados com cantos arredondados para as opgoes;

¢ retdngulos sem sombreado com cantos arredondados para as condigdes necessdrias a

execugio de uma tarefa;
» linhas pontilhadas para as condigbes verdadeiras;
e linhas tracejadas para as condi¢des falsas;

e linhas continuas para ativacio de processos.
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4.4.2 Estrutura das Bases de Dados

Nesta parte do trabalho, serdo apresentadas as estruturas da base de conhecimento e da
memoéria de trabalho manipuladas pelo médulo simbdlico do SINCA durante o processo de
construgdo da arvore filogenética. As estruturas de dados utilizadas seguem o padrdo do LPA-

Prolog e sdo classificadas em:

e fato: € um conhecimento que expressa um acontecimento, que tem a seguinte sintaxe

nome_do_fato(atributo,, atributo,, ..., atributo,).

onde se 1€: o fato nome_do_fato é verdade se tiver os seguintes valores atributo,, ..., atributo,

para os seus parametros, €

» regra: ¢ um conhecimento que expressa uma condi¢do, que tem a seguinte sintaxe

regra{Y):- X.

onde se 1€: se a condicdo Y ¢ verdadeira entdo execute X.

4.4.3 Facilidade de Explanacio

Os seres humanos tém a capacidade de argumentar com outras pessoas, que dispdem
aproximadamente do mesmo conhecimento acerca do problema em questido, sobre a precisdo
das suas solugdes para um problema de maneira compreensivel. A argumentagdo serd
realizada pelo moédulo de facilidade de explanagdo do SINCA. Este mddulo tem como
premissa bésica a seguinte assertiva: toda decisdo tomada pelo SINCA na construcdo de uma
hipétese pode ser explicada com base nos fatos e regras disponiveis em suas bases de dados.
Assim, as explicagdes do SINCA ficam limitadas a estrutura dos fatos e das regras

armazenados na sua memdria de trabalho e na sua base de conhecimento respectivamente.

O SINCA oferece uma explicagiio para que o usudrio tome conhecimento dos motivos

que o levaram a construir uma determinada super-espécie.

444 Miquina de Inferéncia

A méquina de inferéncia do SINCA € formada por um conjunto de regras e pela rede neural de
Hopfield. De modo que, se o nimero de espécies da matriz distincia a ser analisada for menor

do que 5 ¢ se esta matriz ndo tiver conflito, entdo o SINCA utilizard o conjunto de regras de
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sua base de conhecimento para construir as super-espécies que irfio fazer parte da 4rvore

filogenética correspondente a essa matriz.

O conjunto de regras do SINCA ¢ listado abaixo. Note que as regras deste conjunto nio
consideram a possibilidade de existir conflito entre os dados analisados e sdo do tipo
if_then_else.

R4.1 Avalia um conjunto com 2 espécies

se d,; = ndmero de caracteristicas analisadas

entio crie uma super-espécie S = (0,*) ¢ S; = (+,09)

sendo crie uma super-espécie Sy = (0,0;)

R4.2 Avalia um conjunto com 3 espécies

sedx<dized;z<dy

entdo cric uma super-espécie S| = (01,0;), constréi uma nova matriz distancia e aciona a rega
R4.1

sendo criec uma super-espécie S; = (0,,03), constréi uma nova matriz distdncia e aciona a
regra R4.1

R4.3 Avalia um conjunto com 4 espécies

sed;p < d13 edps < d14 € d|2 < dp__q e d|2 < d24 e d]z < d34

entdo crie uma super-espécie S; = (01,0;), constréi uma nova matriz distdncia e aciona a
regra R4.2

sendosed;s <dpedpn< d]4 [+ d13 < d23 e d|3 < d24 [+ d13 < d34

(01,03) ), constréi uma nova matriz distincia e

entio crie uma super-espécie $,
aciona a regra R4.2
sendo crie uma super-espécie S; = (0,04} ), constréi uma nova matriz distancia e

aciona a regra R4.2

onde * indica que a super-espécie entre duas espécies estd localizado em uma geragio muito

longe da geracdo dessas duas espécies.

Mas, se o nimero de espécies da matriz distincia a ser analisada for maior ou igual a 5
ou se esta matriz tiver conflito, entdo o SINCA acionard o médulo conexionista para construir

o conjunto de todas as possiveis super-espécies da matriz distdncia analisada.
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Quando o médulo conexionista termina a construg@o do conjunto de super-espécics, ¢le
envia um sinal de controle para o médulo simbélico do SINCA e grava no arquivo saida.rnh

os elementos desse conjunto.

O mddulo simbdlico do SINCA ao receber o sinal de controle da rede neural de
Hopfield leréd o arquivo saida.rnh. Se a cardinalidade' do conjunto das super-espécies for
maior que |, entdo o mddulo simbélico do SINCA pesquisara na sna memoria de trabalho 4
procura de um fato que justifique a escoltha de um dos elementos do conjunto de super-
espécies construidas. Os elementos do conjunto de super-espécies construidas pela rede neural
de Hopfield sdo tratados internamento como fatos
conhecimento_da_rede(Dimensao,(E1,E2)), onde o atributo Dimensac contém a dimensio
da matriz distincia analisada pela rede e o atributo (E1,E2) contém uma das super-espécies
construidas pela rede neural de Hopfield. O conhecimento fornecido pelo usudrio que prioriza
uma relagdo de parentesco entre duas espécies € tratado internamente como um fato
conhecimento_do_usuario((E3,E4), Justificativa), onde o atributo (E3,E4) contém uma das
super-espécies cuja a relagdo de parentesco deve ser priorizada ¢ o atributo Justificativa
contém os motivos que justificam a priorizagdo da relagdo de parentesco entre as espécies E3
e E4. O processo de pesquisa na memdria de trabatho realizado pela miquina de inferéncia do
médulo sombdlico do SINCA a procura de um fato que justifique a escolha de uma das super-
espécies construidas pelo mddulo conexionista do SINCA nada mais € do que a busca de um
fato conhecimento_da_rede(Dimensao,(E1,E2)) e conhecimento_do_usuario((E3,E4),
Justificativa), onde os atributos (E1,E2) ¢ (E3,E4} formem a mesma super-espécie, ou seja,
(E1,E2)=(E3,E4).0u (E1,E2)=(E4,E3) .Se existir na memdria de trabalho do mddulo
simbdélico do SINCA algum fato que justifique a escolha de um dos elementos desse conjunto,
entdo essa serd a super-espécie construida. Sendo, o médulo simbdlico do SINCA mostrara na
tela uma janela informando ao usudrio as super-espécies possiveis com um botdo de
confirmagio. Quando o usudrio pressionar o botio de confirmagdo, o SINCA exibird uma
janela de entrada de dados para que o usudrio faga a sua escolha e fornega ofs) motivo(s) que

justifique(m) a sua escolha.

1 o . .
Cardinalidade - Nimero de elementos de um conjunto,
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A drvore filogenética construida pelo SINCA serd entdo o resultado da combinagiio das

super-espécies geradas pelo conjunto de regras e pela rede neural de Hopfield. A Fig. 4.5

descreve o comportamento da miquina de inferéncia do SINCA. Nessa figura adotou-se a

seguinte representagio:

¢ retdngulos sombreados com cantos nio arredondados para os processos;

o retingulos sem sombreado com cantos arredondados para as condicdes necessarias a
P ¢

execugdo de uma processo;

¢ linhas pontilhadas para as condi¢des verdadeiras;

+ linhas tracejadas para as condigGes falsas;

» linhas continuas para ativagio de processos.

usudrio

Existe um fato que
justifique a construgio de
uma das super-espécies

7
|
[A
Conjuntg
espéeies

|
cardinalidade do
conjunto for 1

de super-

Rede Neural de

Arvore
wmstruida

(]

Conjunto de super-espécics

Midquina de inferéncia da SINCA I
N —

Hopfield Covrmnrnm s

Matriz flistancia

Matriz disfincia

Constdi nova
matriz distincia

I

L

Constroi arvore <
filogenélica

Conjuntd de
super-esgécies

- {A matriz tem conf{lito ]
L]
|
|

ﬂ

ﬂ

LV

_[A dimensao da matriz
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-~

A dimensdo da matriz
igualal

T
|
|
!

Fig. 4.5 - Comportamento da Mdquina de Inferéncia do SINCA
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4.4.5 Aquisicao de Conhecimento

O médulo de aquisi¢de de conhecimento do SINCA ¢ usado para receber as informagdes
necessdrias as suas tomadas de decisfio. No SINCA, este médulo permite a inclusio, exclusio

e alteragao dos fatos contidos na memdria de trabalho que foram fornecidos pelo usudrio.

A seguir serd mostrado exemplos de construgio de arvores filogenéticas com o SINCA.

4.5 Construcio de uma Arvore Filogenética com o Auxilio do SINCA

Inicialmente o usudrio executard a instrugdo de inicializagio do SINCA. Apds a
execucdo dessa instrucio, o mddulo simbélico do SINCA apresentard a Tela Principal
mostrada na Fig. 4.3. Acessando as opgdes desta tela, o usudrio poderd fornecer os dados
sobre as espécies investigadas (“Entrada de dados™), gerar uma arvore filogenética para essas
espécies (“Gerar arvore™), pedir explicacdo sobre a geraciio das super-espécies presentes na

arvore filogenética (‘‘Pedir explica¢do”) e pedir ajuda para executar uma andlise (“Ajuda™).

Inicialmente, usando a opgdo “Entrada de dados”, o usuédrio forneceri a matriz
caracteristica da Tabela 4.1 acessando a opgdo “Criar” do menu pull-down da opc¢do “Matriz

caracteristica” (Fig. 4.6).

[LELER ETL LR Gerar arvore

Matriz Caracteristica Criar
Matriz Distancia
Informacoes Adicionais
Sair

Pedir explicacao Ajuda

Fig. 4.6 - Menu pull-down da opgao “Matriz caracteristica”
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Tabela 4.1 - Matriz caracteristica polarizada usada no primeiro exemplo do Capitulo 4

A cria¢fio de um novo arquivo para conter a matriz caracteristica fornecida pelo usudrio

exige que o usuirio antes de fornecer a matriz informe ao SINCA o nome do arquivo e do

diretdrio que contera essa matriz (Fig. 4.7).

Path: C:\ROBERTASNLPA

Criar - [Cria um novo arquivo]

File: | | | cence |
Files: Paths:
EXEMPLOT.CAR -]
EXEMPLO2.CAR ]
[C]

Fig. 4.7 - Entrada de dados para & matriz caracteristica

Se 0 nome do arquivo j existir no diretério informado pelo usudrio, 0 SINCA mostrara
um janela de alerta informando para o usuario que j existe um arquivo com o nome fornecido

e que o sistema nao pode crid-lo novamente (Fig. 4.8).

Nao e possivel execotar essa operacao. Porque esse
arquivo ja existe.

Fig. 4.8 - Janela de alerta

Quando o nome do arquivo e do diretério fornecido pelo usuério ndo existir no diretério
informado, o médulo simbdlico do SINCA criard o arquivo neste diretdrio e chamari o editor
de texto WordPad para que o usudrio entre com a matriz caracteristica na forma de um

conjunto de fatos como mostrado na Fig 4.9.
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Bl exemplol.car - WordPad

Arquivo  Editar  Exibit  |nsenir  Formatar  Ajuda

D|=|d| SR s 4[wl@ | B
numero_de_especies(d).

nurero_de_caracteristicas(7).

mefl,1.0). me(1,2,0). me(1,3,0). me(1,40). mc(l,50). me(1,6,0). me(i,7,0).
me(2,1,1). re(2,2,1). me(2.30). me(2,4,0). me(2,50). me(2,6,0). me(2,7,0)
me(3,1,1). me(3,2,1). me(3,30). me(3,40). me(3,51). me{3,6,1). me(3,7,1).
me(4,1.1). me{4,2,1). me(4,3,1). me(4,4,1). me(d,5,1). meid6,1). me(4,7,1).

< [ ]
Para obter &juda, pressione F1 NUM 2
Fig. 4.9 - Entrada da matriz no editor WordPad

Apés, a entrada da matriz caracteristica o usudrio deverd solicitar ao sistema que gere a

matriz distiAncia mostrada na Tabela 4.2 (Fig. 4.10).

C
5
3
0

wile]l=-ib=

~fafja|ols
wnlw ||t ]m
=YV IVIEN] [}

2
Tabela 4.2 - Matriz Distincia gerada a partir da Tabela 4.1

(AN ELERIAGELLEE Gerar arvore
Matriz Caracteristica
Matriz Distancia
Informacoes Adicionais
Sair

Pedir explicacao  Ajuda

Fig. 4.10 - Menu pull-down da op¢ao “Matriz distincia”

Depois que o sistema tiver gerado a matriz distdncia, o usudrio poderd iniciar a
construcio da drvore filogenética. Para isso, ele deve acessar a opgdo “Gerar drvore” da Tela
Principal e escolher a opgdo “Ver resultados” do menu pull-down da opgao “Gerar arvore”

(Fig. 4.11).
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Entrada de dados

Gerar arvore
Ver Parametros

Ver Matrizes »
Yer Resultados

Pedir explicacao  Ajuda

Fig. 4.11 - Menu pull-down da opgdo “Gerar drvore”

De posse da matriz distancia da Tabela 4.2, inicialmente o médulo simbdlico verificara
se o numero de espécies desta matriz € maior ou igual a 5 e se existe conflito entre os dados
armazenados na matriz fornecida, entio o médulo simbdlico gravard no arquivo saida.sim a
matriz distincia fornecida na forma tabular e enviard um sinal de controle para o seu médulo
conexionista. Quando o médulo conexionista receber o sinal de controle, €le inicia o processo
de leitura da matriz distdncia gravada no arquivo saida.sim. Em seguida, o mddulo
conexionista analisard as espécies da matriz gravada nesse arquivo ¢ construird o conjunto de
super-espécies {(A,B), (C,D)}. Apds a construgido do conjunio de super-espécies o modulo
conexionista gravara este conjunto no arquivo saida.rnh na forma de fatos e enviard um sinal

de controle para informar que ja terminou a sua tarefa.

Ao receber o sinal de controle, o médulo simbdlico lerd o conjunto de todas as super-
espécies construidos do arquivo saida.rmh, para depois considerar esta informagdo na
construcdo da drvore filogenética. Se a cardinalidade do conjunto de super-espécies for igual a
1, entdo 0 mddulo simbdlico criard a tinica super-espécie desse conjunto, sendo o médulo
simbolico pesquisard em sua memdria de trabalho um fato que justifique a escolha de uma
dessas super-espécies. Se existir na meméria de trabalho algum fato que justifique a escolha
da super-espécie (A,B) (ou (C,D)), entdo essa serd a super-espécic construida pelo SINCA.
Porém, se nenhum fato for encontrado na meméria de trabalho, entdo o mddulo simbélico
mostrard uma janela informando ao usudrio as super-espécies possiveis (Fig. 4.12) com um
botfio de confirmagdo. Quando o usudrio pressionar este botdo 0 médulo simbdlico mostrard
uma janela para que o usudrio faga a sua escolha e fornega os motivos que o levaram a fazer

sua escolha (Fig. 4.13).

57




Capitulo 4 - Construgio de Arvore Filogenética Usando um Sistema Neurosimbélico

Justificativa-se porque,

= Super-especies construidas

1 - Existe um ramo entre a especie A e a especie B.
2 - Existe um rama entre a especie C e a especie D.

Fig. 4.12 - Tela que informa ao usudrio as super-espécies construidas

Relacao de parentesco entre a especie & a especie

essas especies compartiham homalogias funcionaid

I Incluic

| | E xcluir

I l Alterar

I IPredecessotl | Sucessor | | Sair |

Fig. 4.13 - Tela para que o usudrio fornega informagfes adicionais sobre as espécies investigadas

Em seguida, o médulo simbdlico ird gerar a Tabela 4.3. O médulo simbdlico entdo

verificard se o nimero de espécies € maior ou igual a 5 e se existe conflito entre as

informagdes armazenadas na matriz gerada. Como nenhuma dessas condi¢des sio verdadeiras,

o moédulo simbodlico usard a regra R4.2 de sua base de conhecimento sobre o conjunto de

espécies {5,,C,D}.

Sy C D
Sy 0 4 6
C 4 0 2
D 6 2 0

Tabela 4.3 - Matriz gerada a partir da Tabela 4.2 com S, =(A,B)

A regra R4.2 construiré o super-espécie S, = (C,D), gerard a matriz distincia da Tabela

4.4 e acionard a regra R4.1.

S] Sg
S 0 5
S 5 0

Tabela 4.4 - Matriz gerada a partir da Tabela 4.3 com 5, = (C,D)
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A regra R4.1 construird o super-espécie S; = (S, Sz) e terminard o processo de

construgdo dos ramos da arvore filogenética,

Depois, o mddulo simbdlico iniciard o processo de construgdo da drvore filogenética. A
arvore filogenética construida pelo SINCA sera entfo exibida na tela para que o usudrio possa

questionar e validar as super-espécies construidas (Fig. 4.14).

= SINCA B
Entrada de dades Gerar arvare Pedir explicacao Ajuda

A B C D

Fig. 4.14 - Arvore filogenética construida pelo SINCA para o primeiro exemplo

Supendo que o usudrio acesse a op¢ao “Pedir explicagdo” da Tela Principal do SINCA
para saber porque a super-espécie (A,B) foi construida. O SINCA apresentard uma tela para

que o usudrio forneca o nome da super-espécie questionada (Fig. 4.15).

Explicacao

Porque a super-especie | , ] foi construida

Fig. 4.15 - Tela de Explicagic do SINCA

Apés o usudrio fornecer o nome da super-espécie questionada, o SINCA pesquisara em
sua memdria de trabalho um fato que justifique a construgdo dessa super-espécie. Ao termino

dessa pesquisa o SINCA apresentard uma Tela de Justificativa (Fig. 4.16).
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& Justificativa |
Porque a super-especie ( E' . }

para a matriz distancia com dimensan 4
que apresenta a maior prioidade

| Ok | |Detalhe|

Fig. 4.16 - Tela de Justificativa do SINCA

A Tela de Justificativa contém uma explicagdo para a construgdo da super-espécie
questionada, um botdo de confirmagio € um botdo de detalhes. Se o usudrio ji estiver
satisfeito com a justificativa apresentada pelo SINCA ele deve pressionar o botio de
confirmagdo. Mas, se o usudrio néio estiver satisfeito com a resposta do SINCA ele deverd
pressionar o botdo de detalhes, entdo o SINCA apresentard a Tela de Detalhes. A Tela de
Detalhes contem um texto explicativo e a matriz distdncia analisada com o(s) fato(s)
considerados na construgdo da super-espécie questionada (Fig. 4.17) ou a regra usada na

construcdo da super-espécie questionada.

= Detalhes

~ g roQ
Al W O M
PO owom
O M o

- a3 especies & e B compartilham estruturas homologas funcionais

Fig. 4.17 - Tela de Detalhes do SINCA

-

A seguir ¢ mostrado como o SINCA pode construir a drvore filogenética para um
conjunto de espécies a partir da matriz distdncia. Usando a op¢do “Entrada de dados”, o
usurdrio fornecerd a matriz distincia da Tabela 4.5 acessando a opgdo “Criar” do menu pull-

down da op¢do “Matriz distincia”.

A B C D E
A 0 4 1 4 1
B 1 0 5 2 3
C 1 5 0 5 2
D 4 2 5 0 3
E 1 3 2 3 0

Tabela 4.5 - Matriz distincia do segundo exemplo do capitulo 4
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A criagio de um novo arquive para conter a matriz distincia fornecida pelo usudrio

exige que o usudrio antes de fornecer a matriz informe ao SINCA o nome do arquivo e do

diretério que conterd essa matriz (Fig. 4.18).

i Criar - [Cria um novo arquivo]

Path: C:\ROBERTA\LPA
File: | | Cancel
Fites: Paths:
EXEMPLO2DIS ]

(&1

©l

Fig. 4.18 - Tela de Entrada do Diretério da matriz distincia

Se o nome do arquivo ji existir, 0 SINCA mostrard um janela de alerta, sendo o madulo

simbélico do SINCA criard o arquivo neste diretério ¢ chamard o WordPad para que o usudrio

entre com a matriz distincia na forma de um conjunto de fatos como mostrado na Fig 4.19.

B exemplo2.dis - WordPad

Arquive  Editar  Exibir

Insetit  Formatar

Ajuda

D]|d| SR sa] &[5@)-] &

d

numero_de_especies(5).
rd(1,1,0). md(1,2,4).
we(2,1,1). md(2,2,0).
md(3,1,1;. md{3,2,5)
md(4,1,4). md(4,2.2).
md{5,1,1). md{5,23)

md(1,3,1).
mdf2,3,5).
rad(3,3,0).
md(4,3,5).
md(5,3,2).

md(1,4,4).
1e(2,4,2).
md(3.4,5).
rcd(4,4,0).
rd(5,4,3).

rd(1,5,1).
md(2,5,3).
rad(3,5,2).
md(4,5,3).
md(5,5,0).

[ ]

Para obter Ajuda, pressione F1

[ INUM 4

Fig. 4.19 - Tela de Entrada da Matriz Distincia

Ap6s, a entrada da matriz distdncia da Tabela 4.5, o usudrio deverd acessar a opgio

“Gerar arvore” da Tela Principal e escolher a opcio “Ver resultados™ do menu pull-down da
p pe p

opgao “Gerar arvore” (Fig. 4.11).

De posse da matriz distincia da Tabela 4.5, inicialmente, 0 mddulo simbélico verificard

se 0 namero de espécies desta matriz ¢ maior ou igual a 5 ¢ se existe conflito entre os dados

armazenados na matriz fornecida, entdo o médulo simbdlico gravard no arquivo saida.sim a
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matriz distancia fornecida na forma tabular e enviard um sinal de controle para o seu médulo
conexionista. Quando o mddulo conexionista receber o sinal de controle, ele inicia o processo
de leitura da matriz distincia gravada no arquivo saidasim. Em seguida, o modulo

conexionista analisard todas as linhas da matriz distincia da Tabela 4.5.

A primeira linha a ser analisada serd a linha 1 da matriz distincia, o vetor de entrada
correspondente a esta linha € (0.00, 0.25, 1.00, 0.22, 1.00). Para este vetor de entrada é criada
uma rede neural de Hopfield formada por 5 neurdnios. A seguir, inicia-se a competi¢do dos
neurdnios da rede criada durante 300 iteragdes. Os resultados da competicio, usando o vetor
de entrada externa (0.00, 0.25, 1.00, 0.22, 1.00), sdo apresentados na Fig. 4.20 na forma de

circulos e na forma de curvas.

Na Fig. 4.20 os circulos sdo numerados da esquerda para a direita e representam o0s
valores das saidas dos neur6nios da rede neural de Hopfield apés o processo de competigio.
Os circulos preenchidos com a cor branca correspondem aos neurdnios com valor de saida
menor do que 0. Os circulos preenchidos com a cor preta correspondem aos neurdnios com
valor de saida maior do que 0. Os difimetros dos circulos sdo diretamente proporcionais aos
valores das saidas dos neurdnios. Observe que os neurdnios 3 e 5 foram os neurdnios
vencedores. As curvas da Fig. 4.20 sfo numeradas da esquerda para a direita de cima para
baixo e representam a trajetdria descrita pelos neurdnios da rede neural de Hopfield criada
durante o processo de competigiio. Observe que inicialmente todos os neurdnios tem valor
menor do que 0 devido a excitagdo (-0.5). O valor das saidas dos neurénios da rede serdo
alterados durante o processo de competi¢fio até a rede neural de Hopfield atingir um estado
estivel. Quando a rede neural de Hopfield atinge um estado estdvel a saida dos neurdnios, V|

=(-0.91, -0.54, 0.99, -0.65, 0.99), ndo se altera mais.
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1:HOPFIELD B:SAIDA

O 0 e 0O e

Fig. 4.20 - Competigdo dos neurbnios da rede neural de Hopfield para primeira linha da Tabela 4.5

O vetor de saida V, indica que a espécic |1 pode formar uma super-espécie com a

espécie 3 e com a espécie 5. Mas para se construir estas super-espécies, o modulo

conexionista do SINCA precisa verificar se a espécie 3 confirma a construgio da super-

espécie (A,C) e se a espécie S confirma a construgdo da super-espécie (A,E).

A Tabela 4.6 descreve os proximos passos executados pelo médulo conexionista do

SINCA. A primeira coluna dessa tabela apresenta o nimero da linha analisada; a segunda

coluna apresenta o vetor de entrada externa fornecido a rede neural de Hopfield formada por 5

neurdnios; a terceira coluna apresenta o vetor de saida da rede neural de Hopfield formada por

5 neurdnios apds a competicao entre esses neurdnios durante 300 iteragdes; a quarta e ultima

coluna apresenta as hipdteses construidas.

Linha Vetor de entrada externa Vetor de saida Hipoteses
analisada construidas
3 (C) {1.00, 0.20, 0.00, 0.20, 0.50) |(0.99, -0.74, -0.91, -0.46, -0.99) (C,E)
5 (E) (1.00, 0.33, 0.50,0.33, 0.00) |(0.99, -0.44, 0.98, -0.65, -0.94) (A, E)
(G, E)
2 (D) (1.00,0.00,0.20, 0.50, 0.33) (0.08,-0.97,-0.93, 0.97, 0.96) (A, B)
(B, D)
(B, E)
4 (E) (0.25, 0.50, 0.20, 0.00, 0.33)  [(0.25,0.96, -0.96, -0.98, 0.94) (A, D)
(B,D)
(E.D)

Tabela 4.6 - Resumo dos passas do ANCA para a andlise da Tabela 4.5
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Ap6s a criagio das super-espécies possiveis para as linhas da matriz distancia da Tabela
4.5 o médulo conexionista do SINCA verificard a menor distdncia miitua apresentada por
estas super-espécies. As super-espécies que apresentarem a menor distincia serdo guardados
pelo médulo conexionista do SINCA como o conjunto de todas as super-espécies possiveis
para a matriz distincia da Tabela 4.5. A super-espécie (A,C) tem distincia mitua 1, a super-
espécie (ALE) tem distdncia mitua | e a super-espécie (C,E) tem distdncia muatua 2. O mdédulo

conexionista do SINCA escolherd as super-espécies (A,C) e (A,E).

Em seguida, o mdédulo conexionista analisard as espécies da matriz gravada nesse
arquivo e construird o conjunto de super-espécies {(A,C), (A,E)}. Apds a construcio do
conjunto de super-espécies o médulo conexionista gravaré este conjunto no arquivo saida.rnh
na forma de fatos e enviard um sinal de controle para informar a0 mddulo simbdlico que ja

terminou a sua tarefa.

Ao receber o sinal de controle o médulo simbélico lerd o conjunto de todas as super-
espécies construnfdas do arquivo saida.rnh para depois considerar esta informagio na
construgdo da drvore filogenética. Se a cardinalidade do conjunto de super-espécies for igual a
1, entdo o moédulo simbdlico criard a Gnica super-espécie desse conjunto, sendo o moédulo
simbdlico pesquisard em sua memoria de trabalho um fato que justifique a escolha de uma
dessas super-espécies. Se existir na memoria de trabalho algum fato que justifique a escolha
da super-espécie (A,C) (ou (C.E)), entdo essa serd a super-espécie construida pelo SINCA.
Porém, se nenhum fato for encontrado na meméria de trabalho, entdo ¢ mddulo simbdlico
mostrard uma janela informando ao usuvdrio as super-espécies possiveis (Fig. 4.21) com um
botdo de confirmagdo. Quando o usudrio pressiona este botdo, o médulo simbdlico mostrard
uma janela para que o usudrio faga a sua escolha e fornega os motivos que o levaram a fazer

sua escolha (Fig. 4.22).

= Super-especies construidas

1 - Existe um ramo entie a especie A € a especie C.
2 - Existe um ramo entre a especie A e a especie E.
3 - Existe um ramo entre a especie B e a especie D.

Fig. 4.21 - Tela que informa ao usudrio as super-espécies construida para a matriz da Tabela 4.5
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= Escolha
Relacao de parentesco entre a especie £ a especie

Justificativa-se porque, |essas especies compartiham estruturas homologas funcionaig

| Incluit l I E xcluir | | Alterar l lPredecessﬂ |5ucessor I | Sair l

Fig. 4.22 - Tela para que o usudrio fornega informagdes adicionais sobre as espécies da Tabela 4.5

Supondo que o usudrio escolheu a super-espécie (A,C). O mddulo simbélico ird gerar a

Tabela 4.7.

St B D E
Sy 0 4.5 4.5 1.5
B 4.5 0 2 3
D 4.5 2 0 3
E 1.5 3 3 0

Tabela 4.7 - Matriz distincia construida a partir da Tabela 4.5

O mddulo simbélico entdo verificard se o nimero de espécies € maior ou igual a 5 e se
existe conflito entre as informagdes armazenadas na matriz gerada. Como nenhuma dessas
condi¢oes sdo verdadeiras o maddulo simbdlico ird usar a regra R4.3 de sua base de
conhecimento sobre o conjunto de espéeies {S;,B,D,E}. A regra R4.3 construird a super-
espécie S; = (8,,E), acionard a regra R4.2 sobre o conjunto de espécies {5,,B,D} e gerard a

matriz distincia da Tabela 4.8.

S B D
S 0 3.75 3.75
B 3.75 0 2
D 3.75 2 0

Tabela 4.8 - Matriz distincia construida a partir da Tabela 4.7

A regra R4.2 construird a super-espécie S; = (B,D), acionard a regra R4.1 sobre o

conjunto de espécies {Sa, S3} e gerard a Tabela 4.9.

S, S
S, 0 3.75
S;3 375 0

Tabela 4.9 - Matriz distédncia construida a partir da Tabela 4.8
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caracteristicas apresentadas pelas espécies investigadas baseada nos fatos fornecidos pelo usuério
que estdo de acordo com a linha filoséfica da taxinomia cladistica, ou da sistemdtica filogenética,

ou da classificacdo evoluciondrio, etc. [Christoffersen, 1995][Amorim, 1994].

O SINCA permite que o usudrio (filogeneticista) tome conhecimento de todas as situagdes
excepcionais ocorridas durante a construgfo de uma érvore filogenética que ndo foram previstas
por ele ou que ainda ndo haviam ocorrido. A ocorréncia de uma situagéo considerada excepcional
pelo SINCA e absurda peio usudrio, servird para o usudrio identificar um erro cometido durante a
fase de entrada de dados. Nesse caso o usudrio poderd interromper a construgdo da drvore
filogenética e reavaliar a matriz fornecida ao sistema. A ocorréncia de uma situacio considerada
excepcional pelo SINCA e pelo usudrio, servird para o usudrio reconhecer que o SINCA precisa

de novos fatos para tratar a situa¢io excepcional em quest#o.

A 4rvore filogenética construida pelo SINCA ndo serd dependente da ordem na qual as
espécies estdo dispostas na matriz caracteristica. Isso implica no fato do SINCA construir sempre
a mesma arvore filogenética para um dado conjunto de espécies e um dado conjunto de
caracteristicas independente da ordem na qual as espécies estdo dispostas na matriz caracteristica
analisada. Esse fato torna o SINCA mais confidvel do que os sistemas que usam abordagens
baseadas no algoritmo das médias e no algoritmo de Wagner. Isto porque a 4rvore filogenética
construfda por esses algoritmos ¢ dependente da ordem na qual as espécies encontram-se

dispostas na matriz caracteristica analisada.

O SINCA € o primeiro sistema hibrido desenvolvido para construir drvores filogenéticas. A
utilizagdo da rede neural de Hopfield para controlar a explosdo combinatorial € de um sistema
especialista para construir drvores filogenéticas segundo uma determinada corrente filoséfica

também ¢ uma iniciativa inédita.

5.3 Sugesties de Trabalhos Futuros

Como trabalhos futuros sugerimos:
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o aplicar o SINCA a outros tipos de problemas NP-completos, que tenham uma funcio de custo

a otimizar e que trabalhem com objetos facilmente representdveis em uma matriz que relacione

estes objetos aos seus atributos;

e estender o SINCA para construir drvores filogenéticas a partir de dados de Genética, de

Citologia, etc., das seguintes maneiras:

i. construir uma arvore filogenética a partir de dados de Genética, uma arvore filogenética a
partir de dados de Citologia, e assim por diante. Apds o sistema ter construido uma arvore
filogenética para todas as diferentes natureza de dados consideradas, o sistema construird
uma nova arvore filogenética para o conjunto de espécies investigadas que apresente
somente as semelhangas morfoldgicas entre as drvores filogenéticas de todas as diferentes

natureza consideradas;

ii. combinar todas as matrizes distincias construfdas para cada uma das natureza
consideradas em uma tnica matriz A e depois executar a construgio da arvore filogenética

a partir da andlise dos dados armazenados em A.

» construir um médulo que fornega ao usudrio o valor da excitagdo que devera ser atribuida
como entrada externa aos neurbnios da rede neural de Hopfield para que o resultado de sua
andlise seja correto, este médulo deverd variar o valor da excitaciio da rede neural de Hopfield
formada por n neurdnios, com n igual ao niimero de espécies. Considerando que o vetor de
entrada externa dos neurdnios da rede assume os valores (0.1, 0.2, ..., O.n) e (O.n, O.n-1,
..,0.1). Se ap6s uma competigdo de 300 iteragdes o neurdnio vencedor da rede com um valor
de excitagdo igual a & for o neurdnio 1 para o vetor de entrada externa (0.n, 0.n-1, ...,0.1) € for

o neurdnio n para o vetor de entrada externa (0.1, 0.2, ..., O.n).

e construir um moédulo que permita o usudrio entrar com a matriz caracteristica na forma
tabular. Este mddulo deve também ser capaz de gerar os fatos que descrevem a matriz
caracteristicas fornecida pelo usuério para que o SINCA possa manipular as informagdes

armazenadas nessa matriz.
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Apéndice A - Exemplo da combinac¢iao de dados de
diferentes naturezas em uma matriz distancia

Considere que a distincia entre os dados de natureza morfolédgica é calculada pela férmula (A.1)
¢ que a distancia entre os dados de natureza genética € calculada pela férmula (A.2). A férmula
(A.2) s6 pode ser aplicada sobre duas seqiiéncias genéticas alinhadas. Diz-se que duas ou mais
seqiiéncias genéticas estdo alinhadas se sdo inseridos buracos (espagos em branco) nestas
seqliéncias em pontos chaves, de modo que todas fiquem com o mesmo comprimento €
apresentem o maior numero de bases nucleotidicas (A - adenina, T - timina, C - citosina e G -
guanina) emparelhadas [Meidanis, 1994][Meidanis, 1995][Waterman, 1991]). Isso porque, as
alteracdes ocorridas nas caracteristicas morfolégicas de uma espécie sdo expressas no seu cédigo

genético através da insercio, excluséo ou troca de bases nucleotidicas.

Caract [1] — Caract, [l]| + DiSt(i - l) , Caract [1] # Caract [1]
Dist(i,j, k) = {A.1)
0+ Dist(i - l) ,Caractj [l] = Caracty [1]

onde Caract; é 0 vetor caracteristica { ¢, ..., cis) da espécie da i linha da matriz polarizada C, c;;

¢ o elemento da i linha e j coluna de C e k € um valor inteiro.

L+ Disi(i~1) base{DNA j[i]) A base(DNA [i]) o (DNA [i] = DNA [i])

~1+Dist(i-1) buraco(DNA i [1]) A basc(DNA, (i])

Dist(i, j, k) = (A.2)
~1+Dist(i—1)  buraco(DNA [i]} » hase(DNAj[i])

|0+ Dist(i - 1) base(DNA j[i]) A base(DNA, [i]) o (DNA ;[i} = DNA,[i])

onde a saida da fungdo buraco é VERDADE se o caracter de entrada ndo for uma base

nucleotidica e FALSQ caso contrério (A.3), enquanto que a saida da fungdo base € VERDADE se

n
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o caracter de entrada for uma base nucleotidica ¢ FALSO caso contririo (A.4), e DNA[i] é o

caracter i da seqiiéncia genética da espécie j.

v ,(x;ﬁA)A(x#T)A[xaﬁC)A(x#G)

buraco(x) = (A.3)
F (x=A)v(x=T)v(x=C)v{(x=G)
N (x=A)v(x=T}v(x=C)v(x=G)

base(x) = (A4)
F ,(x;&A]A(x;f:T)A(x:tC]A(x;&G)

A combinagio dos dados de natureza morfoldgica e genética armazenados em uma matriz

distincia sera obtida pela aplicacdo da formula (A.5) sobre essas matrizes.

nn
Matriz_ combinada = Z Z o mjj + 18ij
j=li=l

(A.5)

onde mj; representa o elemento da linha i € coluna j da matriz distancia de dados morfolégicos, gj
representa o elemento da linha i e coluna j da matriz distancia de dados genéticos, n € o nimero
de espécies investigadas, e o; ¢ a prioridade atribuida aos dados de natureza morfolGgica (i= 1) e
genética (i = 2).

Por exemplo, considere a existéncia de trés espécies espy, esp, € esp3 que apresentam as
séries de transformac#o expressas na Tabela A.1 e as seguinte seqiiéncias de DNA AAACCCTG,
AAGTC e TTACACT para a esp), espa € esps, respectivamente. Utilizando a férmula (A.1)
sobre os dados de natureza morfoldgica obtém-se a matriz distincia da Tabela A.2 e utilizando a

férmula (A.2) sobre as seqiiéncias de DNA alinhadas entre duas espécie:
® esp;=AAACCCTG e

esp, =AABGBBTC,
* esp) = AAACCCTG e

esp; =TTACACTE,
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Apéndice A - Exemplo da combinagio de dados de diferentes naturezas em uma matriz distdncia

® esp,=ABAGTCB e

esps =TTACACT

onde a letra B simboliza um buraco, obtém-se a matriz distincia da Tabela A.3.

1 2 3 4
A 1 1 0 0
B | 0 1 1
C 0 1 2 1
Tabela A.1 - Matriz caracteristica utilizada para exemplificar o calculo da distdncia morfologica
A B C
A 0 3 4
B 3 0 3
C 4 3 0
Tabela A.2 - Matriz distincia da andlise morfoldgica das espécies da Tabela A.1
A B C
A 0 0 3
B 0 0 0
C 3 0 0

Tabela A.3 - Matriz distincia da andlise genética das cspécies estudadas

Aplicando a férmula (A.5) sobre a matriz distincia dos dados morfoldgicos (Tabela A.2) e
genéticos (Tabela A.3), obtém-se a matriz distdncia da Tabela A.4 que apresenta uma analise
mais completa das relagdes de parentescos entre as espécies estudadas, considerando que a

prioridade dos dados de natureza morfoldgica ¢ genética € 1.

A B C
A D 3 7
B B 0 B
C 7 3 4

Tabela A.4 - Matriz distincia que combina os resultados da Tabela A2 e A.3.
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Apéndice B - Exemplo da combinacao de dados de
diferentes naturezas em uma matriz similaridade

Considere que a similaridade entre os dados de natureza morfolégica é calculada pela férmula
(B.1) e que a similaridade entre os dados de natureza genética € calculada pela férmula (B.2). A

formula (B.2) s6 pode ser aplicada sobre duas seqii€ncias genéticas alinhadas.

l’] +Sim(i-1) sCaract,; lil= Caractk[i]

sim(i, j,k) = (B.1)
0+Sim(i-1) ,Caractj[i] # Caractk[i]

onde Caract; € 0 vetor caracteristica ( ¢y, ..., cin) da espécie da i linha da matriz polarizada C, «;;

€ o elemento da i linha e j coluna de C e &k € um valor inteiro.

{+Sim{i—1) -base(DNA fi]) n base(DNA[i]) » (DNA j[i] = DNA [i])

Sim(i, j,k) = (B.2)
—1+Sim(i — 1) ,caso_contrario

onde a safda da fungio base é VERDADE se o caracter de entrada for uma base nucleotidica e

FALSO caso contrario, e DNAfi] € o caracter i da seqliéncia genética da espécie .

A combinagio dos dados de natureza morfolégica e genética armazenados em uma matriz

similaridade sera obtida pela aplicacdo da férmula (B.3) sobre essas matrizes.

n on
Matriz_ combinada = 2 Zalmij +0gjj (B.3)
=li=l

onde m; representa o elemento da linha i ¢ coluna j da matriz similaridade de dados
morfoldgicos, g; representa o elemento da linha i e coluna j da matriz similaridade de dados
genéticos, n é o numero de espécies investigadas, e o; prioridade atribuida aos dados de natureza

morfolégica (i = 1) e genética (i = 2).
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Apéndice B - Exemplo da combinagdo de dados de diferentes naturezas em uma matriz similaridade

Por exemplo, considere a existéncia de trés espécies esp|, esp, e esps; que apresentam as
séries de transformacdo expressas na Tabela B.1 e as seguinte seqiiéncias de DNA AAACCCTG,
AAGTC ¢ TTACACT para o esp|, espa e esps, respectivamente. Utilizando a férmula (B.1)
sobre os dados de natureza morfolégica obtém-se a matriz similaridade da Tabela B.2 ¢ utilizando

a férmula (B.2) sobre as seqiiéncias de DNA alinhadas entre duas espécies:
® ¢spy=AAACCCTG e
esp, =AABGBBTC,
® esp; = AAACCCTG ¢
espy =T'TACACTB,
® ¢sp,=ABAGTCB e

esp; =TTACACT

onde a letra B simboliza um buraco, obtém-se a matriz distdncia da Tabela B.3.

1 2 3 4
A | 1 0 0
B 1 0 1 1
C 0 1 2 1
Tabela B.1 - Matriz caracteristica utilizada para exemplificar o célculo da similaridade morfoldgica
A B C
A 0 | 1
B | 0 3
C | | 0
Tabela B.2 - Matriz similaridade da anélise morfol6gica das espécies da Tabela B.1
A B C
A 0 3 4
B 3 0 2
C 4 2 0

Tabela B.3 - Matriz similaridade da andlise genética das espécies estudadas

Aplicando-se a férmula (B.3) sobre a matriz similaridade dos dados merfolégicos (Tabela

B.2) e genéticos (Tabela B.3), obtém-se a matriz similaridade da Tabela B.4 que apresenta uma
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Apéndice B - Exemplo da combinagdo de dados de diferentes naturezas em uma matriz similaridade

andlise mais completa das relacdes de parentescos entre as espécies estudadas, considerando que

a prioridade dos dados de natureza morfolégica e genética € 1.

A B &
A 0 -+ 5
B 4 0 3
C 3 3 0

Tabela B .4 - Matriz similaridade que combina os resultados da Tabela B.2 e B.3.
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Abstract

This work presents a neural symbolic system for the construction of phylogenetic trees, called
SINCA. In this system the symbolic and connectionist technical work in a cooperative way.
SINCA’s connectionist module use a Hopfield neural network in order to run to the smaller
distance between the branches of the phylogenetic tree, controlling the combinaterial
explosion created by the number of possible phylogenetic trees for the set of investigated
organisms. SINCA’s symbolic module uses an expert system for the construction of
phylogenetic trees based on the users knowledge, about the rules of its knowledge base and of
the knowledge created by the connectionist module. It presents a phylogenetic trees study, the
main algorithms for their construction, a Hopfield neural network’s study, its stability and
weights, the neural algorithm implementation for phylogenetic tree construction (ANCA) and
an example for phylogenetic tree construction with the ANCA. Finally, it presents SINCA’s
implementation, some examples of phylogenetic tree construction with SINCA and it give

suggestions on future works.
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