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DEMOSTRACION DE OPERACION

Para mostrar las diferentes funcionalidades, flexibilidad y tipos de interaccion
con el usuario que proporciona la plataforma bioinformética Evolution,
desarrollaremos a continuacion dos experimentos representativos, a través de
dos algoritmos evolutivos diferentes, los cuales nos permitiran familiarizarnos
con sus interfaces graficas, menus de opciones, visualizacion y manipulacién
2D/3D y resumenes tabulares.

Los experimentos tratan con la exploracion y analisis de una secuencia 27mero
completamente hidrofobica, a través de dos técnicas de optimizacion, cada una
de las cuales explota un tipo particular de algoritmo evolutivo. Como parte de
los experimentos se mostrara la sucesion completa de interfaces gréficas,
visualizaciones 2D/3D y resumenes tabulares originados durante el desarrollo
de los mismos, de forma tal que éstos constituyan una guia sobre cémo
interactuar con la plataforma bioinformética.

Experimento: Exploracion de las capacidades y flexibilidad de la plataforma
bioinforméatica Evolution en el plegamiento de una secuencia 27mero
hidrofébica, cuya estructura tridimensional optima viene dada por un cubo de
tres capas, con 9 aminoacidos ubicados en cada capa y un valor de fithess
igual a 28. .

Algoritmo Genético Simple

Secuencia: H27

Caracteristicas del experimento
e Algoritmo de optimizaciéon: Simple

Tipo de representacion: 3D Cubic

Tamarfo de la poblacién de conformaciones: 300

Numero de generaciones para el algoritmo evolutivo: 500

Numero de experimentos en el proyecto: 5

Operadores genéticos: Seleccidn segun el método Roulette selection,

Cruce en dos puntos

e Otras técnicas genéticas a considerar: Mutacion aleatoria y Elitismo
activado

e Valor de “Sampling”: 1

e Probabilidad de cruce: 1.0

En la figura 1 se puede apreciar la interfaz principal de la plataforma
bioinformética Evolution. Desde esta primera interfaz se accede a un menu
principal el cual proporciona al usuario las siguientes opciones:

New Project
Open Project
Save Project As
View Results
Export as XLS
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Figura 1. Interfaz ¥ mend principal de la plataforma bioinformatica Evolution.

El menu brinda al usuario todas las funcionalidades necesarias para la
creacion, almacenamiento, recuperacion y exportacion de proyectos. Este
menu es precisamente el que hace que la plataforma bioinformatica Evolution
se muestre al usuario como un verdadero Laboratorio Virtual, donde los
experimentos pueden ser iniciados, desarrollados, almacenados, recuperados,
exportados, modificados, reiniciados y vueltos a almacenar.

Cuando del menu se selecciona la opcibn New Project, entonces viene
presentada al usuario una nueva interfaz, tal como la que se muestra en la
figura 2, a través de la cual se introduce la secuencia o segmento de secuencia
gue se desea explorar y analizar, se selecciona el Algoritmo Genético (GA), se
configuran los parametros de dicho algoritmo y se ejecuta. La secuencia
introducida puede ser formulada como una cadena de aminoacidos o como una
cadena HP (donde la H denota un elemento no polar y la P uno polar).
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Figura 2. Interfaz para introducir 1a secuencia a explorar. Tal secuencia puede ser
descrita en términos de aminoécidos o como secuencia HP, la herramienta detectara
automaticamente de cudl se trata. Ademas, en esta interfaz, se pueden modificar los
parametros necesarios para la ejecucion del Algoritmo Genético seleccionada.

La interfaz mostrada en la figura 2 permitira al usuario seleccionar el modelo
lattice 2D o 3D para generar la poblacion inicial de conformaciones en el plano
o en el espacio, respectivamente, y el algoritmo de aproximacion para hacer
evolucionar dicha poblacién inicial hacia una generacién de conformaciones
cercanas al 6ptimo. Cabe sefalar que en esta version 2.4 de la plataforma
bioinforméatica se ha agregado un algoritmo de aproximacion denominado
RankGA, el cual es un algoritmo evolutivo con una variada gama de
operadores genéticos y técnicas genéticas a disposicion del usuario. También
debemos puntualizar que el criterio seguido para el proceso de optimizacion
(funcion de fitness) es la energia minima libre calculada entre elementos H que
en la conformacion generada resulten vecinos topolégicos y no vecinos en la
secuencia.

Como se puede apreciar en la figura 3, existen varios modelos Lattice
disponibles al usuario para generar una poblacion de conformaciones 2D/3D a
partir de la secuencia HP introducida como entrada. En la actual version de
Evolution, los modelos Lattice disponibles son los siguientes:

e 2D Square
e 2D Triangle
e 3D Cubic



2D Square
2D Triangle
3D Cubic

Figura 3. A traves de la interfaz Mew Froject se selecciona el modelo
Lattice a ejecutar para generar la poblacion de conformaciones aleatorias a
partir de la secuencia HP proporcionada como entrada. En el experimento
en ejecucidn se ha seleccionada el modelo Lattice 30 Cubic.

Después de haber seleccionado el modelo Lattice a ejecutar, se debe
especificar el algoritmo de optimizacién que se va a emplear como se muestra

en la figura 4.
Optimization algorithms

Simple
RankGA

Figura 4. A traves de la interfaz New Froject se selecciona el algoritmo de
optimizacidn a ejecutar para generar la poblacidn de conformaciones. En el
experimento en ejecucidn se ha seleccionado el algontmo Sirmpls.

Una vez seleccionado el algoritmo de optimizacion a ejecutar, se deben
especificar los tipos de operadores y pardmetros que caracterizaran al
algoritmo, como por ejemplo el Operador de Seleccion, el Operador de Cruce y
el Operador de Mutacion, como se puede apreciar en la figura 5.

Selection operators CrossOver operators Mutation operators

Roulette 0One point Predefined
Tournament Two points Random
Top Percent Uniform

Population Decimation

Figura 5. A través de la interfaz New Froject se seleccionan los operadores de
seleccidn, cruce y mutacion. En el experimento en ejecucion se ha seleccionado el
operador de seleccian Aowlette, el operadaor de cruce Two points v el operador de
mutacian Fandom.

Ademas de la seleccion de los tipos de operadores, se pueden seleccionar
otras técnicas genéticas como se ejemplifica en la figura 6.
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Figura 6. Atravéz de la interfaz New Profect se pueden seleccionar
otras técnicas geneticas coma el Eftism v la CGlamp mutation,

Una vez seleccionados los tipos de operadores del algoritmo genético, se debe
proporcionar el numero de conformaciones con las que contara la generacion
inicial, el nUumero de generaciones que se ejecutaran, el nimero de veces que
sera creada la poblacion inicial (experimentos), el “Sampling” (0 muestreo) de
conformaciones y la probabilidad de cruce, tal como se muestra en la figura 7.

[ Parameters |
Choose the number of conformations to generate @l_l CrossOver probability M
How many times do you want to run the genetic algorithm? M Minimum mutation probability
How many experiments do you want to do? D Mazimum mutation probability
Sampling value D Proximity pairing (%)

Percent of indhaduals in the tour it []1know the final fithess
Percent of the hest individuals in the population

Figura 7. A traves de la interfaz Mew Project se permite ajustar los parametros del
algoritrmo como; ndmero de conformaciones, de generaciones, de experimentos, de
"Sampling” v la probabilidad de cruce. En el experimento en ejecucian se han
asignada los valores 300, 500, 1, 1 v 1.0 respectivamente.

Una vez introducida la secuencia de aminoacidos o secuencia HP, habiendo
seleccionado el tipo de lattice y configurado los operadores y paradmetros del
algoritmo genético seleccionado, se pulsa el botdbn Execute para iniciar el
proceso de generacién de la poblacion inicial de conformaciones y la
optimizacién de las estructuras moleculares que la componen.

Como se ilustra en la figura 8, la opcion View Results en el menu principal se
activa tan pronto el proceso antes descrito ha concluido. La seleccién de la
opcion View Results tras haber ejecutado el algoritmo genético producira como
resultado las visualizaciones y graficos disponibles para su manipulacion.
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Figura 8. Activacidn de la opcion Wiew Results en el meni de la interfaz principal.

Como se muestra en las figuras 9, 10, 11y 12, las opciones de visualizacion e
interaccidn con el espacio conformacional son amplias.
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[ Results visualization ::
Algorithm workspace Conformational space Ewvolution charts Experiments Generation charts  Genetic immigration Full size

L
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L

Save Project As
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Figura 9. Interfaz View Results, a través de la cual resulta posible la visualizacidn
20430 de las conformaciones que integran el espacio conformacional.



Para visualizar el espacio conformacional inicial se debe seleccionar el
submenud Show space del menu Conformational Space en la interfaz View
Results (figura 9). Posteriormente aparecera la interfaz Generation number
(figura 10), a través de la cual se debera especificar el nimero de la generacion
a visualizar, que en este caso correspondera a la generacion 0.

i )

Generation number @
- Introduce the generation number:
L]
0is first
Total: 500
i
Aceptar Cancelar

Figura 10. Interfaz Generation nurmber, a través de la cual se especifica el ndmero
de la generacidn de la que se desean wisualizar sus conformaciones. En este caso,
seleccionaremos |la generacidn inicial; 0.

Una vez presionado el boton Aceptar en la interfaz Generation number, se
desplegaran en el lienzo de la interfaz Results visualization un conjunto de
cajones (botones), cada uno se los cuales agrupa un niamero determinado de
conformaciones (ver figura 12). Se abre el cajén deseado y se seleccionan las
conformaciones que se desean visualizar sobre el lienzo (ver figura 12).
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Figura 11. La interfaz Reswlts wiasualization muestra el conjunto de cajones que agrupan
en su interar las conformaciones a wisualizar.
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Figura 12. “isualizacion de dos de las 300 conformaciones que integran el espacio
conformacional  inicial.  Mdtese que la  estructura  (forma 300 inicial de estas
conformaciones fue determina de forma completamente aleatoria, sin gue adn haya
iniciado el proceso de optimizacion de las mismas a traves de la ejecucidn del algoritmo
evolutivo.

Como se puede apreciar en la figura 12, las conformaciones que integran el
espacio conformacional inicial estan aun lejos en su estructura de aquellas a la
cual nos debera aproximar el algoritmo de optimizacion, es decir, el cubo de
tres capas.

Por otra parte, dos tipos mas de visualizaciones; graficos y resumenes
tabulares estardn disponibles al usuario: i) las visualizaciones y gréaficos
correspondientes a una generacion en particular, y ii) la amplia gama de
visualizaciones, gréaficos y resimenes tabulares correspondiente a la historia
evolutiva que ha trazado el algoritmo genético a través de las diferentes
generaciones y experimentos.

Como se muestra en la figura 13, a través del submenu Evolution charts de la
interfaz View Results, se pueden visualizar tres graficos muy significativos que
ilustran al usuario la historia evolutiva del algoritmo de optimizacién. El primero
de estos graficos, Fitness Evolution, muestra el mejor valor de fitness, el peor
valor de fitness, el fithess promedio y la suma de fithess, para cada una de las
generaciones de conformaciones (ver figuras 14 y 15). El segundo gréfico,
Average Radius of Gyration / Average Maximun Diameter of the Conformation,
relaciona en un mismo gréafico los valores promedio por generacién de dos
importantes medidas sobre la forma de las conformaciones; el radio de giro y el
diametro maximo (ver figura 16). El tercer grafico, Run Length Distribution,
muestra el numero de generaciones por experimento requeridas para alcanzar
el fitness especificado en los parametros del algoritmo bajo la opcion | know the
final fitness (ver figura 7).
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Figura 13. “isualizacion de los graficos correspondientes a la historia evolutiva del
algoritro de optimizacidn a través de la interfaz View Results.
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Generation
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Figura 14. Grafico Fitness Evolution, el cual muestra el mejor valor de fithess, el peor

valar de fitness, el fitness promedio v la suma de fitness, para cada una de las
generaciones de caonformaciones.
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Figura 15, Grafico Finess Evolution. Amplificacidn de la representacidn del mejor valor
de fithess, el peor walor de fithess y el fitness promedio para cada una de las
generaciones de confarmaciones,
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Figura 16. Grafico Average Radius of Giration / Average Maximun Diameter of the
Conformation mostrando la evolucidn del radio de giro promedio y didmetro maximo
praomedio a través de |as generaciones.
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Figura 17. Wisualizacidn de dos conformaciones 30 pertenecientes a la generacion 100,
Motermos como ambas conformaciones 30 producidas después de 99 generaciones
comienzan a "auto-organizarse” en una estructura mucho mas cercana a un cubo.
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Figura 18, Yisualizacidn de dos conformaciones 30 pertenecientes a la generacion 200,
Las conformaciones tienden a ser mas compactas y la aproximacion a la forma del cubo
en ambos casos comienza a ser mas evidente.
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Ahora, nuevamente, a través de la interfaz View Results, visualizaremos
algunas de las conformaciones generadas, pero en esta ocasion seran aquellas
correspondientes a las generaciones producidas por la ejecucion del algoritmo
genético. En las figuras 17, 18, 19, 20 y 21 se pueden apreciar la evolucion de
las conformaciones hacia un espacio de conformaciones Optimas o cercanas al
optimo, tomando en consideracion las generaciones 100, 200, 300, 400 y 500,
respectivamente. La conformacién 6ptima, como ya habiamos mencionado al
inicio, debe corresponder a un cubo de tres capas con 9 aminoacidos ubicados
en cada capa.
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Figura 19. Yisualizacidn de dos conformaciones 30 pertenecientes a la generacidn 300,
Las conformaciones contindan con una tendencia a ser mas compactas vy [a aproximacion

a la forma del cubo en ambos casos resulta mas cercana.
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Figura 20. Yisualizacidn de dos conformaciones 30 pertenecientes a la generacion 400,
El proceso de optimizacion de las conformaciones a traves del algoritmo evolutivo ha
producido en esta generacidon confarmaciones muy praximas ya a un cubo de tres capas.
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Figura 21. Yisualizacidn de dos conformaciones 30 pertenecientes a la generacidn 500,
En esta generacion ya se han producido conformaciones dptimas como las buscadas;
un cubo de tres capas con 9 aminoacidos ubicados en cada capa.
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A través del submenu Generation charts de la interfaz View Results, se pueden
visualizar diferentes tipos de gréaficos que ilustran al usuario las caracteristicas
del conjunto de conformaciones de una generacion particular, considerando
medidas tales como radio de giro, diametro maximo de la conformacién y
relacion entre los valores de fitness entre conformaciones padres y
conformaciones hijos.

En las figuras 22 y 23 se presentan graficamente los valores de fithess y
relacion entre los valores de radio de giro y diametro maximo, respectivamente,
para las conformaciones que componen la generacion 100. Los valores de
fithess y relacion entre los valores de radio de giro y didmetro maximo para las
conformaciones que componen la generacion 500 se muestran en las figuras
24 y 25, respectivamente.

Notese en la figura 24 como los valores de fitness se ubican méas cercanos al
valor de fitness 28, el cual resulta ser el valor de fithess que corresponde a la
conformacion éptima buscada; el cubo de tres capas. Por otra parte, en la
figura 25 se puede apreciar una clara tendencia a los valores de radio de giro y
diametro méaximo asociados al valor de fithess 28, los cuales son 1.4142 y
3.4641, respectivamente.

[ Faness Chart o'c B
Generation 100
Conformations

15
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-13
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- Fitness

Fitness

Figura 22. “alores de fitness para las confarmaciones que campaonen la generacian 100
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Figura 23. Relacidn entre los wvalores de radio de giro y diametro maximo para las
conformaciones que camponen la generacidn 100
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Figura 24. %alores de fitness para las conformaciones que componen la generacidn SO0,
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Figura 25 Helacidn entre los valores de radio de giro y didmetro maximo para las

conformaciones gue componen la generacidn 500,
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Figura 26. Relacidn entre los valores de fitness de las conformaciones padres con el

valor de fithess de la conformacion hijo en la generacidn 100
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Figura 27. Relacidn entre los valores de fithess de las conformaciones padres con el
valor de fithess de la confarmacion hijo en la generacidn 500,

Asi mismo, en las figuras 26 y 27 se puede apreciar la relacion entre los
valores de fitness de las conformaciones padres y la conformacion hijo, para
cada una de las conformaciones de una generacion particular. En la figura 26,
el grafico corresponde a las conformaciones de la generacion 100, mientras
que la figura 27 hace referencia a la generacion 500. Notese en la figura 27 la
gran cercania entre los valores de fitness de los padres y el valor de fitness del
hijo para la gran mayoria de las conformaciones de esta generacion. También
cabe destacar que en muchos casos (nos referimos a la figura 27) el valor de
fitness del hijo coincide con el mayor de los dos valores de fitness de los
padres. Este hecho anticipa el arribo a un estado de convergencia en el
proceso de optimizacion. Es decir, un estado en el cual no habra diferencias
entre los valores de fithess de las conformaciones de una generacion.

De la misma manera la figura 28 muestra el menu Experiments donde se
encuentra la lista de todos los experimentos ejecutados, que en caso de
volverse muy extensa, se podra acceder a ellos gracias a un Scroll que
aparecera automaticamente (véase figura 29). También muestra un submenu
Project Charts que muestra los menus que permiten visualizar la evolucién del
fitness y el radio de giro promedio/distancia maxima promedio entre extremos a
traves de los experimentos (figuras 31y 32).
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Figura 28. Lista de los diferentes experimentos perenecientes al proyecto. Asi como el
subrmend Project Charts.
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) Experiment 26

) Experiment 27
v

Figura 29. Lista de los diferentes experimentos pertenecientes al
provecto. Asi como el submend Project Charts.
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Figura 30. Submend Project Charts que muestra los mends gue permiten visualizar la
evolucidn del fitness vy el radio de giro promediofdistancia maxima promedio entre
extremos a través de los experimentos.

|| Evolution: An Adaptable Framewaork for Protein Folding Problems o= =]
— —
(=] Fitness Evolution of the Experiments &5 2 G S
S o
New Project Experiments
Experiment 0 Experiment 1 Experiment 2 Experiment 3 Experiment 4
7 -28
“¥
Open Project -26
-25

24

Save Project s -2

View Results -18

Export as XLS
22 -12
-11
View Params -10

Fitness
R
i

3

Exit

Best -#-Average & Worst

Figura 31. Grafico Fitness Evolution of the Expeniments. Representacion del mejor valor
de fitness, el peor walor de fitness y el fitness promedio para cada uno de los
experimentos en el proyecto.
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Figura 32. Grafico Average Radius of Giration / Average Maximun Diameter of the
Confarmation mostrando la evolucion del radio de giro promedio y diametro maximo
promedio a través de los Experimentos.
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Algoritmo Genético RankGA

Secuencia: H27
Caracteristicas del experimento

Algoritmo de optimizacion: RankGA

Tipo de representacion: 3D Cubic

Tamafio de la poblacion de conformaciones: 28

Numero de generaciones para el algoritmo evolutivo: 500

Numero de experimentos en el proyecto: 100

Operadores genéticos: seleccidon segun el método Roulette selection,
cruce en dos puntos y mutacion aleatoria.

Otras técnicas genéticas a considerar: elitismo activado y Clamp
mutation

Probabilidad de cruce: 1.0

Probabilidad de mutacion minima: 0.0

Probabilidad de mutacion maxima: 0.4

Vecindad: 10%

Fitness final: 28

Una vez que se selecciona del menua principal (ver figura 1) la opcion New
Project, entonces viene presentada al usuario una nueva interfaz, tal como la
que se muestra en la figura 2, a través de la cual se introduce la secuencia o
segmento de secuencia que se desea explorar y analizar, en este caso
nuevamente se trata de la secuencia H27.

| £ Evolution: An Adaptable Framework for Protein Folding Problems

New Project

7L

Open Project

Figura 1. Interfaz ¥ mend principal de la plataforma bioinformatica Evalution,
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EE:I Aminoacid or HP sequence

hz7 2D Square Simple

Optimization algorithms

(e Fumifzet 2D Triangle RankaA
30 Cubic

Open Project

ars i e IMutation operatars Other genetic techniques
Roulette ©ne paint Predefined )
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Top Percent Urifarm
Save Project fis Population Decimation
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Parameters
View Resuls
Choaose the number of conformations ko generate 28 CrossOver probability 1.0
L) How many times da you want ko run the genetic algorithm? 500 Minimum mutation probabilicy 0.0
How many experiments do you want to do? 100 IMaxirnum mutation probabilicy 0,04
Export as ¥L5
Sampling value 1 Proximity pairing (%) 10

Percent of individuals in the tournament 20 T know the final fitness 78
Percent of the best individuals in the population 20
Wiew Params

>

Figura 2. Interfaz para introducir 1a secuencia a explorar. Tal secuencia puede ser
descrita en términos de aminoécidos o como secuencia HP, la herramienta detectara
automaticamente de cudl se trata. Ademas, en esta interfaz, se pueden modificar los
parametros necesarios para la ejecucion del Algoritmo Genético seleccionada.

2D Square
2D Triangle
3D Cubic

Figura 3. A través de la interfaz Mew Froject se selecciona el modelo
Lattice a ejecutar para generar la poblacion de conformaciones aleatorias a
partit de la secuencia HP proparcionada como entrada. En el experimento
en gjecucidn se ha seleccionado el modelo Lattice 30 Cubic.

Después de haber seleccionado el modelo Lattice a ejecutar (ver figura 3), se
debe especificar el algoritmo de optimizacion que se va a emplear, en este
caso el algoritmo RankGA, tal como se muestra en la figura 4.
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Cptimization algarithms

Simple
Rankias

Figura 4. A través de la interfaz Mew FProject se selecciona el algoritrmo de
optimizacidn a ejecutar para generar la poblacidn de conformaciones. En el
experimenta en ejecucian se ha seleccionadao el algontmo RankiGA,

Una vez seleccionado el GA a ejecutar, se deben especificar los parametros
comunes con los que se desea trabajar como el Operador de Seleccion, el de
cruce y el de mutacion como se ve en la figura 5.

ckion operakors

CrossCwver operators Mutation operators
R.oulette Zne poink Predefined
Tournarnent Twio poinks F.andom
Top Percent niform

Population Decimation

Figura 5. Através de |la interfaz Mew Froject se seleccionan los operadores
de seleccidn, cruce y mutacidn. En el experimento en ejecucidn se ha
seleccionado el operador de seleccidn Aowiette, el operadar de cruce Two
points y el operador de mutacion Random.

Ademas, se pueden seleccionar otras técnicas genéticas como se ejemplifica
en la figura 6.

Other genetic kechniques

Elitismn

V| Clamp mutation

Figura 6. Atravéz de la interfaz New Profect se pueden seleccionar
otras técnicas genéticas la Clamp mutation.

Una vez que se han seleccionado los tipos de operadores y parametros que
caracterizaran el algoritmo genético, se debe proporcionar el numero de
conformaciones con las que contara la generacion inicial, el numero de
generaciones que se ejecutaran, el numero de veces que serd creada la

poblacién inicial, el “Sampling” de conformaciones y la probabilidad de cruce,
como se muestra en la figura 7.
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Parameters

Choose the number of conformations to generate 28 CrossOver probability 1.0
Haow many times do vou want to run the genetic algorithrm? 500 Minimurn mutation prabability 0.0
How many experiments do you want to do? 100 IMaximurn mukation probabilicy D.D4|
Sampling walue 1 Proximity pairing (%) 10
Percent of individuals in the tournament 20 T kniow the final fitness 28
Percent of the best individuals in the population 20

Figura 7. A través de la interfaz New Fraject se permiten ajustar los parametros del
algoritmo como, ndmero de conformaciones, de generaciones, de experimentos, la
probabilidad de cruce, las probabilidades minimas y maximas, el porcentaje de

vecindad v el fitness final. En el experimento en ejecucion se han asignado los valores
28,500, 100,1.0,00, 004,10 v 28 respectivamente,

Una vez introducida la secuencia de aminoacidos o secuencia HP, habiendo
seleccionado el tipo de lattice y parametrizado el GA seleccionado, se pulsa el
boton Execute para iniciar el proceso de generacion de la poblacién inicial de
conformaciones y la optimizacion de las estructuras moleculares que la
componen.

Como se ilustra en la figura 8, la opcion View Results en el menu principal se
activa tan pronto el proceso ha concluido. La seleccion de la opcién View
Results tras haber ejecutado el algoritmo genético producira como resultado las
visualizaciones y graficos disponibles para su manipulacion.
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A

New Project
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Open Project

Save Project As

Q

View Results

Export as XLS
‘View Params

&

Figura 8. Activacidn de la opcidn Yiew Hesults en el mend de la interfaz principal.

Como se muestra en las figuras 9, 10, 11 y 12, Evolution proporciona al usuario
una amplia gama de servicios para la visualizacion e interaccion con el espacio
conformacional.
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Figura 9. Interfaz View Resuts, a través de la cual resulta posible la visualizacion 20/30
de las conformaciones gque integran el espacio conformacional.
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Figura 10. La interfaz Results visualization muestra el conjunto de cajones que agrupan en
su interior las conformaciones a visualizar.
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Figura 11. “isualizacidn de dos de las 500 conformaciones que integran el espacio
conformacianal final.

Como se puede apreciar en la figura 12, las conformaciones que integran el
espacio conformacional inicial estan cerca en su estructura de aquellas a la
cual nos debera aproximar el algoritmo de optimizacion, es decir, el cubo de
tres capas.
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Figura 12. Visualizacidn de los graficos correspondientes a la historia evolutiva del
algaritmo de optimizacidn a través de la interfaz View Results.

27



b

Run Length Distribution

vigw Results

Lag(Generations)

o
EX
El

Experiments

Figura 13. Grafico Run Length Distrbution, el cual muestra las generaciones requeridas
por cada experimenta para alcanzar el fitness gque hemos definido.
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Figura 14, Yisualizacion de la evolucidn del mejor, peor v del fitness promedio a través
de los experimentos en el proyecto.
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Ademas de los gréficos mostrados en el primer experimento (Algoritmo
Genético Simple), en la figura 13 se muestra la grafica Run Length Distribution
gue muestra las generaciones requeridas por cada experimento para alcanzar
el fithess que hemos definido (ver figura 7). Se puede acceder a ella mediante
el menu Evolution charts en la figura 12.

En la figura 13 se muestran dos experimentos que han alcanzado el fithess
deseado antes de recorrer el nUmero maximo de generaciones previamente
especificado, en este caso 500.

Una vez conocido que existen al menos dos experimentos que han alcanzado
el fithess esperado procedemos a visualizar, como se muestra en la figura 14,
el grafico Fitness Evolution of the Experiments que muestra los experimentos
gue han obtenido el fitness 28 y que se muestran en la figura 15.
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Figura 15, Yisualizacidn de dos conformaciones 30 pertenecientes al experimento 26
En éste experimento ya se han producido conformaciones dptimas como las buscadas;
un cubo de tres capas con 9 aminoacidos ubicados en cada capa.
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