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Desde sns orfgenes of dreande la computacion b tenido an amplio es-
pectro de aplicaciones. A dlbimas fechas I compitadorn se ha vielto i ins-
towmento inpreseindible poa el quehncer die 1 dienein, enya desaerollo se T
incrementado conforme se inerementa tambidn ¢} desarrollo de - programas de
computa {softwore).

Crneing al desarvollo e fn computacion se ha podido estadiar T for-
macion y propiedades de agregados atdmicos pequesios, por medio de-la sim-

Incion nnndrien. B eshidio de catos agregadas os veleviite parn diversas drens

f de ln listea, nlgmms de Ins erindes se enlistan ensegibda, :
| | e | . f~
| o En nucleacidn y crecimicnto de cristales. Al hablar de no- é
t clenetin nos referimos a vu proceso uw(hunie o vlml t putlil do i
i : i
1 ) ' un nm(»;,n(lu prllum(lml de lilmmq. llammln mull'o se agregan olmsg . _‘ (
1 pawas formne i vminl" Un eddstal v(mvemiun.ll m m nrr('glo hlm :

' ordenndo, de nlmumn molc«nhw e ll('na ol mlmvm por- mcdm rlu\" ' L : o

trashiciones desus c,(-l(hm unitaring. T mm(quim' et m( hlrn ('mmllnn ;

ly elortas simebring, Pm 5 vmplo Un mqml h(‘ rhm qne

smulltfnmim mnul l ol mihtul 56 v owiummto u,lml xl pum (l(" G

s

Ly

‘. Eu cnhﬂisis. l i l('rmln ‘\‘h_ilisis‘;,_“sb.,mﬁ ‘

;
i
3
t




formacion ynfmica que para electiarse exige b presencia do ima sus-
Laneia determinada lunada catalizador, 1a gue al conchuir la reaceion
permantece inndterada, Son miiltiples las snstancias (que sirvven como
alalizadores. Una de las ids conmues o8 ol ngua. Bl enimoheci~
miento del hierro, es decir, la mu\l»hlnﬁi«’»l; del hierro con ol oxfgeno
de Lo atimdstera es i buen’ ejemplo de esta forma do catdlisis.

120 afios recientes b habida i venovado interés para trabar ol efecto
del tamniio de apvegados abénicos pequedios en relacion con la ackivi-
dad eatalftlen, L conelusian prineipal do algmos experimentos es
In conexion entre la actividad catalftica y ol especilico nrrcgl()'(lu los
oo en fa superficie de particulus nu’tulu s pmnlvnm:. Por lo tanto
In enrac lull/m-mn de fn formia de Ing pml(culns es paso bisico en

ol entendimiento de In actividad do los ¢ al; ulllu(lon-s

En cuasicristales, Un eristal presenta mch‘u om-ntm'lmml ¥ hu:.ld-
clonal de lnego .\l(‘mu'u Liog (uua'u‘mmlva tambicn lu prw'nmn pvw .
colL carae m(\l. leas pmhr lares, Como yn vnum, llll l'mtnl (mlvm- _

cional. phede |encr simekrin mt,m'lmml J 4 4’6 pun no ]mule tuwr;‘

sinietifa 6. Sin umhm-go log (,-,mm‘u:r;sl.n,lcs 1u~(,-scntml ojis

0N mldlfll




- pnluu ml (lol H]m Lonunnl lullts con (lm m(mmm

en encoptrar la configuracion de minima energia de Ins partfenlas, Para esto se
wlilizan diversos polenciales gue relacionan fa energfa de atraveion de los dtomos
de s partientas con L distanein gque hay entre ellos. Siowininizamos kenergin
de i partieala con un ndwero dado de dtomaos obtenemos lo conlignencion
Insenda,

Los wétadas de minimizacion tradicionales han servida para la simu-
Ineidn de partfenlas pequeiing, pero algnos de estos métodos sielen flegne solo
uoufniwos focales enando Jo que se bnsens es un mivino absoluto, mientras
e otros Hegan al miuimo absoluto con gran difienltad y snelen consnir gran
tiempo de cdmpido,

l‘jll et kesis o estadinrd inoneevo mélade: Algoritmos Gendticns, T
tos garantizan cncontrnr of minimo de eralgiior. ncidn adends: do ser nuy
efiriete. Se implementard y se hord nun comparneidn do resultndos con los

nl)tt»uuim con olros métodos.

B el eapitudo I se rovisan hu-vmnuntv nlmumq nlgoritinoy de npt.mum« ion

tjue sonpartienlannente diles para l'unmau(rs ho lnmz\lus. el umfhllu 1 (,- :

visamos v Laeniea de los Ah,rmlm(m Gondlicos, sis (“(llll( Lnu\x HIIS npvrmlnucs» '

y of proveso que signen pac vnmulr.u' vl nifnimo de w ﬁtmlmL En (‘ll pnnlo -

H1se esiadin W probleni (lr'l ul[lumu deln mwrgfu de |m1I(vulns pequum\s‘-.

nstido [)0|(‘l(l iulm, con o o lllll.‘i uthnmm, y e illl])l('ll\(‘lltn i ull,ur[tnm

;,cnofu-o pmn yesolver ul llrnblvnm. Ln ('l u\p(t.nlo IV.ge mmhzuu lm rmuluulos.

dc uplu ar ol ul;,mllnm [,l-nvl uo nl umlt‘um (lv u;,u-;,lul(»a (l(- mo, \(lllimmlo mi
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CAPITULO 1
MIETODOS DE Ol"",l‘li\;'lIIZACI(‘)N DE FUNCIONES.

1.1  Introduccién

B hallar of minimo (o niiximo) de una funcién ‘s an problema eontml e o
fisica, Ingenierfn y nnchas obroy disciplinng,  Now rvf(-nrvmuq 1 éale ramo el ;
problema do opl,hmvnuiun de min fllm-mn I\hm ptu'lq(\nwnl ¢, este pmbl(‘nm T P

consigto en encontrar o pnto = (’L‘l.ﬂ'g, T3y willin) e ovulm\du eny unn ﬁuu'ién

i
i

Sy, 2,y 0), n08 de ol mojor ~walor posible para éatn (mfmmo 0 nmxhuu), PR

oste pnmo serd ontonees ol pun!o ophum x"dela I'unvmn f (x)

Lo optunmu-néu de una fnm'lon vq nn prohlomu qm' 'llo (

twuu (hvormw fmnm.s e xnluomluu% am umlmrgo ln ('lu'( mn du lm uélmlo

o8 li nu‘un(ln olro’ pml)lvmu Sv |('quu~r(‘ (lv ml vshulm llmy (l(\tnllmlo dehido

que ln fnuvlon pm‘(l(‘ beer (Ilqnnlns (-mm‘t hth us (:()lll() po: vj

tral nrse lu uiiy fmu un lmvul vnl(*m, 0 ua luwnl (lv unn n vmins vnuuhl(-‘t

(:mltuuu\ o' dis (-nulnnm' ('un 0 sin u*&l,m'( lnum, o o mu mhulmwb nnwlm(w

loc'aloq‘ el c..

gmnm o s ‘




~cendienles, el nmtmla del ymdu

v «lwmmq pmhlvmn.'« quc '(ml wnm I'lln(’mntw no lmonlvs o4

P Metantos e optimizacion de fupeiones,
L Tartiv de nn panto inieind, preferentemente coreano al punto dpimo,

2. Cadenlin In diveceicn hsein B enal dobe avanzany par Hegar ab gt

optimo.

3. Caleday T longitad ded paso gue vicw apliene, Bs decir, e tanto 1ehe

divigirse en In diveceion calenfada, notes do calentar nna meva direceton.

Los métodos determindsticos se distinguen por qie genersdente cnenen-
tren el minimo (aiximo) local @ redativo mds eerenno al panto fuicial, pero este
pitede no sy of dptimo plobal o absoluto, Adenis de qne In mnym'm (e b
tos mctodos requieren del 1o de in puuxm\ derivada do la funcion uhwnvo
(gradionte) papa enlenlar Ins (hmtvmnua, y nlgnuns veees de ln sogumln derivada

(Hessiano). Ef ealenlo de vstas llc'mmlns- hopliean constmo de H('nqu) y Tt

log problomas que preden I("mlvr'r ()lm problemn de este tipn (l(- métodos es-

que pucden divergiv s of panto inieinl cs lujano a nlgiin mfnimo (mnxmm).

Los métodos estocdsticos se basme en el azar. - Ulilizan !n g('twrzwién

alealorin de pusiblm solhct muw gmm aeercutse ol ophum d(' i fum i Fss

tos nwhulo‘s priceden ('u(ontmr ol ouhum g,lnlml dn i fmwidn, pvm pm mw

enrae lon’qlwm aleatorins no e phe de subvr n (iunvm viern en r'mml,n hvmpu. o

De fos nu-lmlm qm- a rm;hmm( ion lleﬁvnbimmm silo (~l m('

HOIY xh-lz-nmnfqlum.

ul Ilmmulo m(‘tudn

Mdn de wim TR
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B0l H(‘\(!t‘,(,l()lu\(l(}!{.

B} iétoda de pasos deseeneieontes, 1

de pasos deseendientes, ste método es deteriinistico, y como ln mayorfn de
estos métadns cplea al pradiente como instrunento en la biisgueda de los
Aptimns de nna fruwion, Reciere al grndiente (pendiente de ln funcion) o modo
d indieador de la diveeeidn sobre Tn enal se onenentra el éplimo, y requiore de
Tn deberminacion arhitraria de un primer puto de partida.
B geadiente de una funcion de nvarinbles independientes f(x) = flay, 0, .2, )

se puede eseribiv como sigue:

af of 90
Vix)= “y L1
[tx) (01‘ "ory' Oy (L) !
{
"Todos los métodos que utitizan el geadiente do T Tuneidn para encontrar g

s nfieimo (8], se valen de ln reaacidn generat:
K =~ allV |, oy R

i donde x* vy ol resultado de la anterlor iteracin, x¥! es ol nuo’vo resnitndo, : : i
V/ el gradiente de f nos da lu (lircu(ti(m sohre l eunl se mmuhmn ln mwvu ‘ Sl

sy

B R S
xFHLH es non imatriz do nxn pmltlvn dlefinida (mndu in tee (-mum_pnm quo‘ R
ST .

In funeddu tegue n un mfnmlu) quo nos nyn(lu a (‘lll‘()llhm il mlninm y bllﬁfm mil:

depcndc de cadi métoda, yu s nu nunmmwnl quc ios da Iu longltud (lcl puso. .

B m(lu iteracion, se ml('ulnru. lum nlievn lnng,ltu(l « y um\ nuovu dl« [

Toe ('l(lll \ j ) pnln ul( un/m nlbun lufmmu.
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L longiind dol. rw-m'riilo o mm dlm-(-i(’m '(h'h( s Iu muxnnu pm;hlv (lo n'mr".'

‘num qm‘ pmzwm-nm,uu vl pmmu('hn n,«hvlwmm numml/nr pumom lu ﬂmmr’mr S

‘ ()bs(-rvvmos g h((r,) uuu fmu 161, d(‘ mmsaln vnrinblu ‘yuquux‘

E o quu bns,z unms.

144 Métadas de opttnizachin de funcjones,

Fond

et Cplins

Parts fuir 08
L4 \

g 1.1: Reptesentacion de fa forn de encontear un dptime

Cotio ya vitmos, los métodos que whiliz of gradivnto solo difioren ot
forum on que Ly e son selecrionados, Bl método de phsos descendientes loma
8 In matriz identided coto H (gne por definicion es posttiva definida), y para
elenlnr o, mAximizne ln 'Iu_qaﬁihld del paso que prvde dar en Ha '{lirccctiﬁn'

Dado un phuto do I funcidn f(x7), x' = (‘L,,‘,xg,...,:x,,)' I direeein

haeir ¢l minimo dela l‘guw 1oy [‘)]

~976) >

(m) f(‘( -‘me( ))

cg candele

por Iu tauito, sl u,uulumm a0




El étoxdo del grarliente conjigado 15

Bl algoritmo se detiene enando la difereneia de o valor de Ja Tuncidn en

' dos iterneioges sueesivis s menor que an ertor minimo dido £ > 0, es deeir

| cuando

| P - g <e (16).

Elproblema de oste método es que nsegura egar a un minimo (o nuiximo)

dependiendo del punto de pactida X%, pero 1o se sabe que elase de minhno (o
witxino): focal o absolito. Ademds, necesitade nn métado diferente par enl-
eular, en eadi ileracion, la longitwd del prso e, y necesitacealenlar tambici el
( gradiente de Ja funcidn. Adons se convergencia ol winiino ¢s lentn debido s .
i
|

que Jns direceiones son perpendicuhues,

1.3 El método del gradiente conjugndo . ) ‘L

! Otra ce los métodos delerministicos lllw utilizan ol Umhoulv parn- llt'pﬂl al
‘; ity de ln funcién. pero qm- ranverge s mpulo nln ‘mlm lmn (-q o del’
agurdiente conjugado, o tnmbién ll.umulo de lllll‘('l‘l()IIL‘H (mum,aulua Aumluv ]u ,

l6gien del método e similar a T de todos los nwlmlm qnv nhlwnn ol gnulu'nl e,

(tambidn se vale d(- In ecrmeion reeursiva 1.2 |)mu llogm al lnfmnm) (‘l uwlnrlo. ;

del prmh('nl(' conjugtelo lwnv ln |uu;m‘(l.ul (e w-/. de mumr i

sucesives perpendiculores (como vl €050 devddel it u(l() s ])H.H()‘i (I(ﬂsv ulwul'm) )

seenlenln pare el it,urm:nm i Heva (Iu'm'mn, 2 tloe lrl 'onvvu,t' vﬂlul)huulo

In direccion en vada ilomi-i('m, ndemis de {1} lmu,llml clel puso pam o tllrvr(-l(‘m.

st luu o quv vl mvlm[n unwmju o tenos pnﬁu‘}

i S Iste midtoda u(lmmw de " |)un!,n Ini( il X" = (I'“J,:;,,..,J ) lnml)lvn

requiern (le' i (Ilruvmnn Illll‘.ll\l sh= (s,,.v.,,','. s,,)vomo |)nuln do pmtulu La

cenae néu uw'nwwu de vw! ¢ nwl.mlo os mguivnte'

x“_I = x‘ ¥ n,s’.




16 Métodos de optimizacion do fimcones,

de la funeidn de una soln variable: -
o) = [(x + ') (18)
1) veetor de direceiones ™ debn ser eonjugado al 8¢, ey doeir, debo
sabisfneer la condicion ; » ‘

(sHTH(x")s = 0 : (1.9)
donde TR es e Hessiano de f(x) (e sesupone positivo definido) evaluado
e xHH que se ealenld ateriormente, : : : ‘ .

151 método del grm_!iulil.u conjugaco, es 1o de los mids effeientes, l)lic?él.()
que por el cmnlbio (:nuﬂl.nnte do diveecidn, phiede (:mwm‘gcf 'nipl(lmnmim nl
minimo de In'funcidn. Sie vmlmq,cn wste.miétoldo nparte de (h\pvml(\r del |)uuld
de partida x" nbién (ll'p('ll(lh (lu np - divecian hm-ml st pmu lluv puv(ln

votwverger al minlmo loeal.

.I.4 El melmlo de Newmu-llaplhou g

I 5 métodn- do N(-\vmn-lhlphsuu o8 umy Phree nlu al (l(- pitsor l(:'i(:;t||di(\iih~i. ‘[ffs Lo

,huulmn o de los mvtmlos quv s vl |,uulwnu, y o8 s utitiziddo que. lus e

‘- x’”-—x ~-H x)VI(




158 métoddo de simulacion de revoeilo (Simmnlatedd Annealing) 17

pesar de que of punfo de paridi este corenno oo i, Adends es necesario
! nfilizay nn mdtado anxiling para calealar o inverso de fa mateiz Hessiann de la

fancion, y ealealarla e cada iberneion os regitlacniente my costaso en tlenpo

tle conputo,

1.6 Bl método de sinmlacion de recacido (Shnmulated Annealing)

A diferencin de los mdtados mostrados muterionmente, dste o es un método g
necesite del gradionte de [ fugeidn, Bste mdlodo os estoedstico, no analitico, y
peamite resolver problemas medinnte fa shnnfacidn de variables aleatoriag que

toman los valores de I posibles solueiones (lul problema, S ‘
i

1l tiétodo en readidad o8 unn varionte (lvl coutcido meétwlo de Monte. earln : .

110k pero introdnee ey cn(.nnu de neeptacion o vechazo de una mevny i

solucidn. A esteeriterto se le conaee como. Mantecarlo- Metropoli,
Elmétodo de Monteearlo se nsé inicialinente on los trabijos de John Von
Newnwnn y Stavislaw Ul en los tilbimos aitos de la (l('*i’lt(ht de Jog (-unronl,mi, ‘

relacionicdos oo pml)lomus de lmrrvm nneleros de pr oo mu Con (‘I mlvvm-

uu(*niu il Tas compittadorus, en llw primetos mma (h, lu e uh) delos (:uu:_ucnl.u,

o mnlmln experientd nn avauce qnlwlmu'ml

L b ded método do b-ir'iutw-urln sl generacion de intimer ms nlum orios-

Spia fic :vnnuhu idn te i pummm (uyu nuudm dqwmlu do [uvlmw uloulnnm, :

. y vatt ello pndm r(wulvnr dwvmm |1mhlunuw nmt(-mnt,uoh

EFméindo de simuls wmn de w( o hlr) difiero ll(l uw!odn d(l Mt)ulm

Canque en luﬂnuulzu:mn mhmhu'mum vmmhl(-clt: t.mnpomlmn qllu il muunuui“_“ :

an pm.uw (lvl nu-lmlo de I&iont(‘vmlo son lm, mg,uionhw

i
1

{

{

:

| In (wnlm'- A dol’ nu-lutlu.
| =

i

1

!

{

§

"(lim-,do ser: gonurado eldato

e LS ummli/n (-l ulpmiimo t'()ll un puuto muml

dnmont, e).




~ .h‘nhi('l('m %) 50 acepta.- iil"(*ﬂ.im eont. irio’ se: ]um'\ uI cri

I8 Métodos sl optimizacion de fanciones.
2, 8e haee nncamldo en la confignracion con un generador alealorio,

3. Se evahian la configiracion inicint y by que Liene ol cambio en In funeidn

abjetivo,

4. S introdiee un parimelro de control ' (Lemperalura) muy ulto, que

deseenderd enda cierlo nimero de pasos (ormalinente. 100-1000) {10).

Bl algorttme iuicin con wi pinlo knivial do pm-li(ln aqiie puede ser «‘)hl.‘unhlo B . j
nlo: llOl mnwul(', pero (lommllol (lonnnm de In Rincidn, 3 panto nnvml osf’ ('mnn i
Lodos los (lmmu puntos qur\ Ho ol)lt-m.,nn. (Ivl)vn sor posibley *mlm ones. al pw-
bleran. En seguida, nh,nun de Ins vikablos &9 = (8, J"’. ..r"), egeagida nlonln-.’
tinmente, s mueve en una lineridn vwm,uln al nnu 1A l|l'\fnnl]ll huuhwn

nlentotin d no nmym quc i tonstanlo predet ounlmuln ul mu‘m. l',ntmu-m

lmulu‘mm 1n nnc\' . aolm ion

‘(,l 1‘-'((:(:},;(35.?‘?..,:1:}" +d, ,z,ll) o

Stresnltagie f{x!) < f(x") s dlocir b o mb,ior ql:liz'l'_ix'i\ul or I ieviv’

M('lm]mh parm ae vplmlu 0 I lnv:u In. #

~ﬁw
I\'"

’ mm' 8 (i). 3 1() Si'vl munum nlmmrm 03008




EL métado de simmlacion de recocido (Sinpmlated Anuealing) 19

Bl métada se deliene cunndo
vk kN
[ l) = J(x{)| <&

o bien, emndo of nimero deiteraciones es mnyor que un wimero fijudo ol
principio det programa, ‘

\ La principal desventna de esto mélodo es que no sabemos en Citkos pa-
! s0d llegard ol mfnime. Por sng earacterfsbiens aleptovias, pnede lognr al mfnin»m‘

—elen Tuneidn enon minero poty alto deiterneianes o en e nitnero oy corto.




20 i Métodos de oplimizacion de funciones
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;. ;,,mnmr(“. do ml snvrl(- qnv Ins lmponml)lm domm nicjor :ulnplm’lﬁu so1l brang

CAPITULO 2
ALGORITMOS GENETICOS

2.1 Introduceidn " ' ; |
Davwhin siginid epie enda generneidn de sores vivos so compone de una poblacion -
de entidndes con enrneterfsbicas qne vvfi ligeramonte de In meding: Esta di- ’ o

versidad se moniliesta como i varfacion en los eromosonas de. ]«m «-nt(-s (que

forman la poblacidn, l\l;,nnns nuhvnlmw pnmk‘n sor ligernmente nids L,mn(l(“i, ‘

obros pueden poseer m gnnm e foriias ln.,or waite (hft‘wulo y ul;,lmus pnt'cl(‘n

wsoer habilidides un poco Yor umlm. o-por .\Im 0 :lv o normal _Lus (Ilft'r('n- L R
| " 3 : :

ving preden sernmy ]wqm'nm., prio nquvllns iyns earnc h-usti('us o\stvn nw_]or L

ndaptadas al medie umlm'nlv tenclersin i vivie lmw yi l(‘|l|(llhll IM‘ W \'('Im i(ln(l

s altn, vaulnulmvulv nnn e umulnr nm:luumulorfslwus flwomblm pmlrm‘; R

dar higar i ine npm-ulml de pm( Tear con o llpn mu,mu! «lmulo lugm'u llllﬂ‘ L

mipvh especie. 1\ psbe pioe t“m (lc supvrvn om-ln dol mu.q upl(),‘me

seleccidn nntuml




) AMgorittnos Geydticos

wikidas o Ibaras generaciones, Kventualmente, pneden prodacizse errores on 1
Leansmision de eddigo genétiea, e origina alteraciones de fs eadenas gue
se denominan imutaciones,

Un Algoritine Gendtico o un adgaritma mateindtico ques tansforma
una " polilacion” (le nbjetos takeliticos, can an pardinetro de "aplibad” nso-
ciado n eadn man de eflos; en o e poblncidn. P estabilecer (l puradiguta
rort J evolueldn, Tas prineipales opernciones fuvolueracis. pacapasr de i
generneion o otra sow: reproduceide, combinacidn y nmtm':i(in. Un algaritmo

genético se binsn e el procesa evolutive: s posildes soliciones o un problema

particalar se someten a'un "nmbiente” artificial gue se disefia pard motdvar In

supervivenein el pids aplo, csbo o8, de-tos individuos que se aproxiuen mds n
fiv solneicn busead, ' R

l)( lmlu i s unlumlwn los ul;.,uuhnnﬂ L,on('l feos

nwum (lu Imsquvd.t. [hlu gozada (l(' pmlitulm ml,an dvl)hlo u a h.tlnhdud_‘ o

nrn lmlim hnluc iones o unu " ahvmhlml (it‘ )wblmnas r'umooymm Y
} L /

hlvm(\ (tmmti]m) dd l;m m:hl

: nulmmdo un nll'n!wm «l«- iy

«(m lm.'m'um('nl ¢ m('('n-

n’»;, ;

O




< tndy pava heredar a la nuvvn L,vm'uu I(Su S8 g(-nm lﬂlmlmomu, ('l r

del lgoritmo’ gondtico es In-cadenn’ mzm npm (lo uu\lqnlvn |_.,mu'mt‘|6u,

. parn oestor pnmln l\l)l\l('!ll’ Imlxw y mulu lum de lns pomblw Holm'im

fqn(' 8¢ ct.tv tmlmnln Ls (h‘l‘ll‘ x|m, 8 cl pml)lcmn m onvonmr lm trm |ninm

Introdnecion 23
3. Definiv Yos pardmetros y tas variahles que controlardn e} algoritmo: midximo

wisero de elententos de la pohilacion, mimero de peneraciones, frecitenciag

de repraduecion, de combinneion y de mntaeidn, ele,

Unn ver que of prohlemn se ha propivacdo signiendo ostag tres coplas, et
nlgoritmo cpieza generando, al azar, nun poblacion inicial de Individaos (ca-
denag). A partir deeste punto, so procede iterntivamente evaliando ta aplitad
de cada individuo y generando unn nnevs poblneion; aplicando Ias operaciones

Drisiens deseritns anteripemente; ) :

1. Coplando nna cadena yn existente (reproduceidn)

2. Ceenndo dos mnevis endenas combitiando.subeadenns, csvogldas-al azar,

de dos cadenng'ya exislontes (combinneion) SR R L

3. Cresndo nnn nveva endena partiendo do ol y (:xlsj.(rl1ti:‘1'.1n)phll\hi!n im

enriteter de I endena en um_l posicion que s elige al azar (mubacion); -

Fstas opecnctones so uplu-ml m(lwi(hmlnmnm n 1 Ins (ndonn.q dn (

nere lnn, de neverdo eon i (-ntmm prodinbil lu'o o (lhtmtn' L('mlmh uuw n R o € P

rvpunlnvllm‘ combinarse o umhtr-w uqu('llns nulouns q\m teng,nu muyor uph-

nltiv_lo E i

resullico os 1o aohu ion (nxn(‘hx 0 upmxlmmln) (lel pmblun X

[)vanoq de vqtu ripida rvvlsldn (lc ln ('HNI( in d(‘l mutmlo, porleums (lmvu

m‘lou do unn poblnuou

lir ulmm m s nlvmllo 'lulu o de lm pmm Lx\ foner

hm-lul (lo nuhvidnm m ol |)1Iuwr y mis nnporlnnl.e puw (|o un nl mltmm

;,eut-hm. l*.u punwr lu[,m h(‘ll(‘l)L l()glﬂl (|uo ol (dchw L,vuétim quom uliliv




4 Mgoritmos Cendlicns

digitns signifieativos del mimero m, ta representacion del eodigo genético, debe
pocler almrenr todos los ndmeros de tres digitos el sistemn decimal (del 000
999). Prra representar grudticnmente todas Tas posibles soluciones a . pro-
blesan, debore nbilizaese endenas de enraeteres eon an alfabeto fiito, asmalmente
ae ntiliza ymen esto of efddigo binmrio, Asf pies, tendefamos qoe n ropresentacion
de los privicros bres digitos del whero podrfa ser 01001100 (314 en actal), o
Dospués de hnber iefinido i et de l(‘[)l eserthaeldn do Ing prxnhk'n
solneiones ol pmblmn.\, se debe snher gud elenientos do Tn pohlm it sou Ing
ejores salciones af pwhlomu. Si por cjerpla, o problema o8’ mmlmlmr uia ,
fuacion f (), nyquedlos valores de x que evaliclos ent ln fuacion sean Jos nzlcuoros,
sertin los efemnntos de In poblacidn mds aptos. Y de nenerdo & vsl,o, se def, vrini-

nied quo elementos son los que ﬁcu-pxmhwnuu :'mnhlmuuu 0 nm(urr(uyumlva-‘, ST

so elinduardn para la uibuwntp g,rm’nu don,

Ll nlgoutmo canpiezn gvnemudo una pul)laméu de lmhvidnov nl ;mu, Yo

do m'nu(lo o 50 aphitnl, st hle'donnniu a Jos ludividnua mﬁs nptoq p.un quo

1 (chu o

- pnsnn sla vmnhmq nla sq,ulontn gmwrumm (Rvmmhu‘u(m), estog tmul)i

sor log mds proponsm s l-l opvrrwiun do Gnmbmacuin (ne e hm'c coltio sxgue s

(,mmlduvumn lne m;,uu\nl'us (Ins nu!wl(lum (1(, f ]mhlm inn

,11100 ,
cmno i




Introdecicn 2H

aque da gar ados hijos 2.3 de Tn pareja 2.1 y quio serdn parte de Ia siguiente
generacion de individios,
La operncion de nnibacion es mis sitple. Dada una cadenn 2.4 también

s I seleceionn ol azar wia posicion
100 (2.4)

El eardeler en la posicion seleecionadn se mnta, en esle easo, de 1 a0, con lo

quie queda: .
01100 C@h)

que 8 un ameve fudividuo 2.5 de la sigiiente generacién,

Bs importante obscrvar que los individuns gue se oBgen purn repro-

clncvmn tamhicu pueden ser elegidos para I ('ombinm-idu ol mitacion; y-los

i
H

fudlvidnos que no son (-lv;.,l(lm huuplvmentc s Lliluinlm, yu quo ohvlnment.e ;

sont es10s log menos nplm by I pul)lu('iml, ylo quo quvwmoq es von'wrv Ir log. <

genes que nos dnn buenos lmultmlns p‘\ru ol)louvl ai (-mln l,Lll(’.lu('l()ll lm‘Joresv-.f :

uullvulnm 0 mv]oxm pnsihks sohuiones al problema.

'lumlm-n o 1mpon'\nl.c (|(‘[lllil dwlu ol 1moio dt-l nlgm ltn 0 ;,mw
:-hmmnn de In pohlm uSn, lnq (-lumontm (l(' la poblm'mn qnn b() rnprmll JT 1o
‘qm' pmhublhzlml hay «k- wpm(lnvmm\, usf romo de ('omhmm'ién y (ln mntu(‘ldn,.

yr lumlm deben (lww( hatse en endn g ;,cnu m'ion. I\Hf ('omn ('lllllitllﬂ gmwrm mne&

ogog mmdvm quo Son née (-snrmq pmn llogar & ﬂnu solic imn

Uu qumplu d(, (-mno fmwimm m algm itmo gm\( I ll'O o8 on wtn momcnto'




2 Algoritmes Genétieon

de mimeros binarios de 6 digitos para tener nn total do 2° posibles solneioney al
problema, wtilizando wn factor de conversion 5% 40 = (0.0052). Por cjemplo,
purn o genotipo O = L4 tenemos of fenotipo (14)(0.0952) = £33,

Ahara definimos by medida de aptitied como of fenotipa de ¢ evaliada e
S(x), par djemplo, parn z = 1333 tenomos f(1.333) = 4444,

v Lt siguiente paso es delfinir los parimetros y Ias variubiles que conbrolardy o

ol nlg,onimo Parn este problema delinirenios los «ng,nlon!u, '

nimero de clementos de poblacidn =

mimero de p;uxml‘m:i()m‘s =

probabilidad de reprodueeion = 0.3

: pmbuhilklml de cnnilﬁumtién = 0.6
pmlmlnhdnd de mnlncidn = 0.1 )
Aliora pmlemoq comenzar-el proceso recur rsivo; ;mmvmlo do i poblm ion

lus pnnuns svlm’mmuhm '

Infein] genernda ol azr, n ('l (»Jomplo do lu hll)lil'

prIn ¢ omhin:u inn He nmr(' DI Con.* | y 4 ¥ lms geties. qun st mumu‘m npumnn_ -

eon my Ly !‘(uh‘nﬂs clumnmbw noliom-n niubmm maren y

'pnsurun sin nim,uu vum!no (u‘pxoduu ién) tcmhl

SLAu2
2 osw
38T
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. de nenerdo con s pardielro deaptisad, 1o oy que los mejores - Individuos

 diffeil convergencin [5]: La lnw'nléu conlsisto en tomm (los posu iolics ul al.nr de.

Introdisceion 27

£l resultado obtenido fiue f(o = L0 = 2) =4

Al eriferio que so mlilize parn escoger a os individnos y aplicarkes ope-
rawioties pendticas se lo N Begle de lo Rulete, Vate nombre viene del hedio
de que endaineividuo tiene T prababilidid de ser eseogida de acnerdo con s
parimietro do aptitnd, que en este caso ¢8 f(), vs doeir, el azar delering nlos
nlumﬁntna eseogidos como 81 se trakara de nna ralela donde es mis fidell que los
ganadores wean determinados mianeros. - Fxiste otro eriterio pare eseager indi-
vichios que se e Hmna Elitisto; en este se elige un avintero congbante de elemontos

que se apernt, es deeir, el pragrsmador clige nlos individaos que se operaran

siomypire serdn escopidos (L1,

Lo opernciones gendlicns deseritng anleriormente, son lus nds uhlmulua :

on lm nl;,onlnm'-: gendlizos pero existen nue s obons umm qon lu lnvvmlon y

In (,oml)mm icic Milliple, gue se uhll/.m para pml)lcnms mpm utlua q\w son de'k s

unnuul(-lm o fuverlir los ;,vum quéz qmulmuu(lt-nlm tlu slnm pml( lom'q ("n() v

‘mml i - mimum_-v-f. “‘,'1,1.0”‘,"”' unmm, ‘

Ln C alulnnuvmu Moiftiple de (lm rn(l('uuﬂ mnsmll- o (nmur vmlnﬂ p(m('lolws'nl ;

o3 (lmr -
ll:l.()ll() ~ "|'xii|i)11id|' |
0111011 : |o:11|1|>|11|-,. |111|10],0|




28 ) Aporitmos Gendticos

gurantizo Heger of puinimo absaduto de una funcicn sin wecesidad de 1‘m punto de
purtide cercono ndste, Fsto es i conseeneneia do dun se mndizan resnltados
dilerentes en encdn Hevacian y ke gran pasibilidad de opecaciones genétivas que
ge tienen,

L prineipal desventaju que bienen los algorttinos’ gendticny es (e no
existe wn eriterio reabmente rfiens para detortuinar on gue momento hay que
prrar el proceso, es ileelr, enantas generaciones son necesaring, Ofra tesventaja

es dque o tiempo do convorgenein de los algoritnos genéticos (y. (o tienon

todos los médtarlos de optintizacién) creee exponencishnente confornie eréco of

ntimera de vayisbles que contengn fe foneidn. Lot algorilmos gendticos; tombién

dopenden nmeho de Ia habitidad del programnder par atlecuar:ef uh;orir.mo nf

probilenin, Apmu'dn diwn.u nn eddigo gendiieo gue -rmfrnhu mdm Ins p(mhlm

solnelates al pmhlmm, Fambicar so doben lummr p.umnvlrox ('omo ol f.mmmo

dela [)Ollhl(!lﬂll ye (,rlt(-rlo pum escoger lus Llcmvnt(m de lu publm !on fe ‘m

vl f operar p,o |uHrmm'nt(- con I (oml mmvmn, lqlmdm'vlou y mut,m'mu

2, 2 Imploméﬂtuci&n del nl(,outmo

La mxplcmml nviﬁu e wmpulmlom (IL ltl! ul;,olitmo pnm lmolver i pmhl(*mu_,

dmlo wqmvm (ll

l. Selmtciouur i lenguaje,

2. Inplementar las estruetnea de dubos pecesariug




Tmplerientaciin del algotituio 2

horramientas e programacion iy @iles parn log algaritmos gendticns, como
son I eilidnd parn manejar estracfuras y npuntadores, ndemis do operadores
der hits, que tos prieden evitar o nanejo de eadenas de entactores y sustitiirlag

por eadenas de bits que ocapan senos mestoria y snomamjo es mucho mis

oficiente,

Para poder empezar-eon Ins estructuras de-dates que contendrd ol pro-

prama, o8 neeesnrio definie primero algnnag constantes necesnrins para ol pro-

granm;

fdefine POPSIZE.
- fhdefine LCHROM
. -#d('fuw NUM'GI‘N :
- {idefine PCROSS - :
define PMUT




30 Apgovitimos Gendticos

como wnn estrecture o arregle de indwiduos como el signiente:

Niimeraode genotipe — fenotipe p(M‘deh‘ﬂ )
Indivicduo cadena X P(X)
( oo 159
2 'U(}l 01001 ] 81 .
3 000010t I 160 b
POPSIZE 00000111 7 R

" Dande ciudn individuo contiene el fenotipo (I‘I o los parduettos (lc(‘olliliru(ldu)'
el genotipo (el cromoesoma mhh( lnl 0 cadens (lu bx(s), el pdmmetm de up- ;
titud (funcion objetva), y POPZ!SE qto od mlmvro de mdivxduoq u tmmmo

dela poblm'mu

Bl edeligo en Ivng,uui('(, (lo lnlnl)anB(lmlnm nna vamulum«plu[mmlv S

*contener & v poblncidn (-ou("apmnlmne n-oste motlelo. Dec lmmuos mll.onvcs n;

In poblnvmn de el Algoritmo (:(\uctu'o, 'muu nt nqu,lo (lv ln m(nu i shuct o

populutiuu, en vl mmg.,lo pop{P()PSll l‘/}

) htl‘llct populntion {
o ‘.'v>floul .r, -
. "“f‘\_',fftmnf f:hws';‘

mmlum In uulmm (lv \llms y rmm quc 1 oloe mmo‘mmn ur




Iaplementacion del algoritmo 3

genotipo (Gste arreglo esta indexado entve 0y [LCHROM +1) porque ma ca-
denn de carncteres veguicre de an dlemento s para asignatle of fin de la
cadena: NULL). L vartable veal lomada fitness os ol pardimetro do aptitud o
vilor de njnste y una variable real amada iz es ol valor decodificado de ln ca-
deni o fenatipo. Txplorando i poco nits, vemos que ol arreglo individuol os
ung endena e ciacteres gue sélo contendrd wmos y coros, .y que por lo tauto,
ulilizando inds herramientas de el lenguaje C, dsta se podils, cambiar por nma
cadenn do bits de tamado LCHROM, pero para log fines de este o.j(-.mplo s

mejor dejarlo como estay yagque es s comprensible auique menos opllmo

1n el Algorilaio Gendtico, nplicamos operadases gendticos s nag poblacién
entera en enda generacion, Pura fmplomentar estn opermrlén,‘podcmos’ul;ilizar -

dos poblaciones que no se traslapen; simplificando sl la generac l()ll (lv lm (lcs— s

comlientes v el ceemplazo de los” progenilores, L declaraci olies. (lo lm dos'

“poblaciones oldpop y netopop. estin llmsllmhw en lu mnmmm 29 Jlmto (-on‘ .

- la declaracion (](' olras variables j,lubuloq det pm(,,mum. Cun (",hw dos pol)m-

< ciones, es 1 |.l|)n| fiteil evear ntevos qlwc mulu-utm d(- los numnbroq cl(‘ nldpop:

y ponh'mlo lnmlm(-nto m’mlmp en oldpap. g xMun otroq llu-imloq nh, lnuyor oﬁ-

: g('-m"-rm-n o1l rlnmnln In Imsqumlu ;;om-l.n'n mnlu'ml




1
1

‘ plvnwm acion de nn nl;,uumlo g,cnvtu'o o ;,(-smmr llll.\ pnl:lt\rmn:hudnl ll(} m-

32 Mpovitnus Gendticos

poblaciones ne Lrastapadas de tamafo constanto,
struct population + oldpopl POPS 12 1] +ncwpop POPSIZE), woplsize;
float 1, ls, smnfitness

dusble factor
(29)

Lug constantes y otrus viuinbles globales de miestyo cjomplo afectan In g
operacion de tado ef codigo, Bl estriehon aplsize guardamos ol mejor re-
sultado que eneneatre of algoritimo gendtico, . Ohservando In estrichuen 2.9,
vomnos shgunns ronstmbes de lipo enbero; enbre phing esti l’()f’SlZl?qnu ya k-
lizamos en I estruetien 28, Esti importonte varinble correspimde n lo que
hemos estaca Hunando tunadio de pablacidn. Adicionuhnente, las constantes
LOHROM cs In longitnd de W cadena, NUMGEN es of whinero de gendraciones,
y PCROSS, PMUT son Ias probabilidades de combinacidn y mnbacion respec-
tivumente, Ln varinble real sinnﬁmess o3 Insiwmi de Ins valores de In viable
fitness de la poblucién. Bsta- variable os inportante duruato 1 seleceidn: de

ruletn, Las domds variables liyls y factor, son exclusives dkz mmst.m cjemplo yo

tjue son loy Ifmites inferior y. sipe rior que pnmla tonur e vmmb[u Z, y el fa('t.or
e conversion de eatero a real, e ~'f R T SR AR RS

Utin vor do lnmlm Ins eqtuw!nnu, nee vauum o m;,uivnte pnso en lu un- :

divklno‘;. La pnhim it uucml uummlmomu e gcuom uloutorlm U' ¢

que pnrn endn m(ln’l(lno deda puhlaomn, vl (,mmlipo !mnmxi uu vulnr nlvnro- £ o

Tio qm- (lusnum 5l xll‘mdi!u-nm eI o! l('uoh]m p,\m onl ommr dwpnm nu vnlnr,

) wx ;.'

mn{’n‘do'. Law funciones -

nmihl(l ll(' wulu o] vmvnm :!e !u pnblm inu qnu T



Taplementacion ded algoritmo

generatepop(), decode(i) y function(x) se nuwstenn ensogiida,

void generalepop(){
int i, f;
Jorli = 0 < POPSIZE: i+ +)(
oldpopli] = nmllnr'(siz‘l-nf(slrwu‘l;mpldrlﬂinn));
nepopli) = mullm:(,éiz('nf (structpopulation));
Jori = 0;4 < LCHROM; j ++) '
oldpopli] - > fmlinidtml[j] = myrandom(2) -+ 48;

oldpopli]— > ‘indinirh.mlll,(.;'II ROM) = NULL;
newpopli)= > individal[LCHROMY = NULL;

decode(i);

| woid dm‘odc (int-1){ .
int f;
o oot sum =04, fac= 10 ,
fm (= LUIII?()1\I - 1.) >= (),} ){ N
: .wunl (ohlpup[i]- > mdumlunl[;] - 'IB) i
i ﬁm*_zo ‘
oidpnp[z]~— £3s .sum* f ac !or l T

nldpnp[l]~ s zlnr.sq = ] amchon oldpnp[z] > a:), s

33




M Algorituns Condtivos

Sloab function(floatr){
int i
Sloot sone = 114k
Jar(i = 4i <= Bii 4 4)
sumt = { float)(i v cos{({i 4+ 1) « v 4 0));

refurn - sun;

(km mnesira poblacion i mu inlizada, nec ("ﬂhlulﬂ‘i r-nlmulvr lou um opm n~

dores reps odm'fwn, combinuciin nmmrmn stm'u\l(»s parnin opm xu' on de un

Al;,,ont.mo Gem,hm. Los frm npomdorw et ulgorihno gou('l ico ﬂlmplu pnv(len

ser nnplmwntnda'c (*tulu o o [um lOll("l. Ant(-s da qm' vcmncs (’mlﬂ. mmm,‘



Tplomentaciin deb algovitmo ki

ind selecl(){
Jloodrandomt, partsian = 0.0
int j =1
i ' dof
M
R randoml = myrandom(32767)/32767.0 ¥ sumfitness;

et s S e et s =2

(2.10)
doperbsnm- = aldpaplj)- > filness;

TR
Ywhile(portsum < randoml && § <= POPSIZE);

return j - 1;

I%sta es juizas e maneea niis sencilln para illl[)]l‘ll‘l(!yll(-l\l‘ In sebrecidn on

i nlgoritio gendtico, pero ln seleceion elitista os en mnehios vuSm miris dibiuutu,’

e implemeniarin yesutie nuds (-mnplqn ya (ie 8e (lul)vn de lm('vr mmlms
' priehas parn saber enantos y enales elementos de ln poblac lon somn opom(los -

genélienmente .y ennles mnru‘nn. lstos |mrmnvl o8 s6lo 80 pm-(lon em'untlnr

e uupl('mvnlnn(lo l algoritino y ll-l(‘ endo [)Yll(‘l)llﬂ con (llfnwnm vulo pumy

mediv sit elieiencin en eada easo y Imwr il oxnmon vﬂlmlhl.uo puru pmlor

clegir'los mejores vulows delos purxum'hm. e

De miestriy (lm( ripeiones pr(*vlns, snl)muo‘s (il mu“it 1o su.,uiome pnso o8

In operncion cambinacidn (erossover, ) El opmmlor (*ombumclmt m, lmplvmcu-

tiudo en i fincidn que nosotros liomos llmnmlo vxoqqovvr Ln rikini vwsaovcr :

ygener dos (‘udums luyw llnmindos new pop[il] >mdwldtml y now]mpb l]-> md;mdual
Las posu mum do Ins l"ll(ll'llll.‘! (!,j,il jl) 50 pxumn n ln funvlon ('rmsnvor‘ Dmtro

“do crosqovur lus npomvlmm rvllejun uuwtru duwn[wié ‘1 nnturior Enla fmwlén

toma (10% cadennus pmgvmlmlm llnmmlus ohl;mp[ ] >zmtwtrluul Y olll])()p[]f >zndwidua1 ”

i
{

i
i
i
i

S




36 Aporitmos Gendticos

unn woneda cargada, s snle eara (verdaeero) con ln probabilidad PCROSS. [l
volndo es simulada e la funcion: myrandom(), donde estn asu ver lama o' la
rutina deanhinero psewdonlentorio yand, Deatra de da funcidn, of fagar dol eniee
es seleccionndo Lambién con ln fimeidn myrandom, ol enal regresa an eniero
psedonletorio enire cero y LCHROM Wmites infovior y superior mpmtiﬁcmlnﬁ.

El intercanbio parcial de crossover es levado o ealio on los dos anexos for en nl

edadigo de ln rting (rmsuw-r, lhwtm(ln enseghida, ‘ ‘ i

voiderogsover (inti, intj, in!il,in.tjl)( o ERRCETR S x :
ink.rl k; k ’ e | ‘
1 = myrandorn(Li CII R()M ).
fm'(‘:-:();km'l;k-l- —|<){ e i

' ‘ncmpop[il]“—" > i)witizzié[lzd’l[kf = ?)l«l}lop(i]; uuhuulual[i],

Il('l"])(l]l[] -> nninmfu(ll [A]

‘}.

ndmzrlunl[k]; ;

(msq,uklu. '




p)

Lplementacion del algoritnn 37

woie matation(inti, intj){
it k;
reproduction{i, j);
for(k = Uy k< LOHROM; k-t +)
if uyrandom(100) < PMUT)
ewpoplji~ > individuollk] = (newpop|j]- > individuallk] == 18)M9: 48;

matation Hama o snvez 1 la faneién reproduction, que no hnee nifs que
copiar tal ennl In clenn de oldpopli} o newpoplj); et Pnetdn se encuentra
ensepnicda: '
void reproduction(inti,intj){
atrepy(newpoplf)- > individual, oldpop[il- > individital);

] eddign campleto del pro;,mnm (lu cjemplo- piiede vonsultms(, on Ll

npcn(lwz' A, Este programa, munmuu mm fuumén con vurlos mfunuos lumles,

eentro cle v intervala ciadp. Las varinbles globales 1 y ls son los _l(lnil,us lnfc_ﬂor

y superior del jntervalo, -




"
ancticod

Algonitimos (

1R




Ve m\llzm ux|w|lmvnlm uum('mm y. (l(“

CAPITULO 3
APLICACION AL PROBLEMA DEL MiNIMO DE ENERGIA
POTENGIAL DE PARTICULAS PEQU LNAb

3.1  Partfcuias pequenas

Fxiste. win energn doe atrieeidn entre dos dtomoes (o internecion pnl.m'u'iul)

cunndo éstog se ('nt'n('ul ran n wnn (lmmwlu wlunvmuvnto 'mm mtr(, ullos. )

Cumndo dos o nuls fitomos s unen. pm i internceién 8¢ lmmu un ugrogndo do

fitomos o moléenln. Unw purt(( ul.\ pupwlm 08 1 lq,l(q,udn (lo nmmoa ' on lm ;

mt.l l]lllIle prolmr Imr(m; winlfticns,



41) Aplieneicn al probiemns del mimimo de energin potencial de partfenlis pegieiag,

hipdtesis de simplitieacidn, formas explicitas de los poteaciales de interneeitn
cnbre b partondns gque vomponen a un sistema fisico y, on espeeial, confrontar
los resuliades del experimento mmdrico con los didos de an experimento veal.

Pnsegnida disentivemos I sinndacidn de T eonfighraeion de winima ener-

gl de partfenlns pequerins wdilizando potencinles oseilantes,

3.2  Cilculos energéticos

L enerpfn de una estructun atdmien ésly dacdn por T inturaeeidn. potencial
enbre eada par de dtomos. La inleraceidn pun‘m'ml de eada par de dtomos asu

vez oatn tuda por la (hqlmn'm enre Gatos, Asf, podcmm du{um ontnn('w ala

encrgfn de eada par-de itomos eomo nna funeion V(r) donde v es In distancin

onbre dos dtomos,

L mmgl‘u pulvnrinl V( ) gite ('xwlo aitre dos momm es muy (llff(‘ll;

de-oncontrar. Lo fomm [)l’(‘,('l‘nll el potcuvml futer Monnm de n llll mu.l

dntmmnm hael ll‘mlo suposimonm y grlm o, ulu(l clc smmhﬁ(‘zwionvs. [h\sm -

nlmm, log pul o1 hll(‘ﬂ m( ernlomum quc so lmn mlvulsula son ('mp‘rwom

erinl. ae; .




o ln formu que pumlv l(-um mm dc Y estos, pou-m
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ae b nitilizado pagn estuding partfendas pegqueiing, Bn da figin 3.1 podemos ver

In forma del potencial,

ns

i

e A

3 S ’r

daled,
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Calewlo del minimo A3

Figura 3.3; Configuracion metuestnbie con N = 7
Para cocontrar Ins estruckirns de mfnmm etieriifn, s6 han ntill/ndn vmloa?

métodos eamo los revisudos en'el (npfn;lo 1, debido n (e (\slm Ko nlg,mltmo‘l

* que pueden tiiimizar fuoed jonis 1o finenles do varing vannl)loq llustn nlnuru el B

(nmo ln-mm vi'\m ol prol)lvum o' cm'onnm vshrm‘ ,mmi mémlvna ;)L([ll(ullm"

e mfihing uuurp,'ln ’lm o |pfn «In 10 vsluulmu ul,()mi(u mtn dmln por. I

métordo mds ulilizado parn oste pml)lumn I qiclo ol mv!m]a de smluluumn de’

JT'f'(ll‘Mlﬂ (Stnunudated Anicaling), qne b pmlm(ln ser- ol mns (-h(‘anle, duhl(lo hﬂ. i

(e pucrlv encontrar mfmlnm ahsolutos pnllwmln do |l().‘%l( lUll(‘B de los. nt()luoﬂ :

Lol aluu'ulo alealoriag, Pero esto 1 1o lo‘excliye de pml('r cier ovvnt.uulmcntc

~mifnimos lodnles, ce LT T {

Uno d(- los objetivos de eshe Lmlm]() oy ullllmr Ios nlgontmoa gulotim‘i :

purn uunlmlml l.\ (‘ll('l[,,fll cln pnrlﬁ ul;w pvqnnnnm y uu-(llr lu (-Iim'ln i (lv el

utievo 1wétado (l(' slmuln('um.»

3.3 Cxﬂcnl() llcl mfmmo

i
i
H




44 Aplicaeion al problena del minimo de energin potencial de partfealis pegueting.

intaraecion patencial entre cada par de dtomos. T inberaecidn potencial de
enda par de dtomos a snovez esta dada por Ja distancia entre estos, Asf; se ha
dufinido s I enerpfa de eada par de dtomos como uma fineidn ¥(r) donde »
es I distancia entee dos domos. V() contiene fx energla potencial eatre dos

Atomos de distancia 7, pero ln enorgia total I dooma partienla pegneiia es Ja .

sina de fn energfn que hay entre endie par de dtomos €
"“ZV,,,I#] o (3.1)
=l : , .

domle » es of mhmero tobal de dtomos en la pml.f('ula, y i ea la distancia «Iﬂ
alonio i al oo j (se lmnn m nw«lm de by sina ]ml(l)l(‘ In interaceion clo
dtomo © von of ftomn joes I wisia gue del dtoma j con e dtomo ). Lﬁtu
funelén determing n vnm;,f.\ potoncinl de una molée nln 0 pmlh ln |m|m-nu. B
L clint um in entre dos dlomos estd en (lmviuu (lu fa p(mrion o ('l cqpm'io
do enda dtoma, s «(«-vlr (e gt quvr«»umw madir bn distancia’entre (lm'nlumns g R

pumvmm'('vsnmnm tener ln posieion dn mmq Tenemos dos fmnms do rvprc- St

suntlu eshn pmh jore mmw: e mnvnlu' mlu «l(- clhm 03 pm uw(hn (lcl qwlc\mu du R

senta” p()l‘ mvdlo tlo 'oordvndlm rvvlnngulmm ] mmplum-

= \["' - "‘J b ('[( UJ)" + (z, o ZJ

(l(mtl() (V,,y(,r,) san Ips ;-mmlvnmhw rmtmmum Llnl 1. (mmo mnmo. i

Pmu c'ulc'nlm M dml nm in ('uhc cloq nl NS ('umu(u sn ]‘ ‘qwiml il

r’ '2*7,*1‘ t(szn 0, mn(ﬂ,)unew;, :/:,)‘ o




o puede muncntar s lo, (Imnmum Nl’ (mm-rlr,twmmwtu. 1)0ljnnmml !lmr-)[M/ -'
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donde (1,0, i) son las coordenadns esfériens del iésimo dtomo. Fala ;ill.ilml
s sin duda mds complicada, sin embargo, como seremos In vepresentacion en
forma eslévien resnlaed mny convenfente, debitlo a que Jos dngnlos @ y 1 sdlo
pieden tomar valores enbre 0y 2@y podemos entonves codifientlas en forma
hinaria auis fdeibmende, wlenis 7, por ser Ja distancia del origen al dlomo, I.mm»li
valores tinieamente pogilivos y también podemos davle a e un vador midximo, que
serit equivalonte nobligar i la partienla a moverse sélo dentro de nina esfem de
“radio e EBstoiltimo es nmy conveniente pues podmnoes simbiv of efecto de ana : =
prosion sabre la partfenla, . v '

Deestan nianiera, ¢ problewa a rosolver os ¢l signiente;

Mmmnzur I' = Z V(u,,), i 7‘ i o '(3;2'7)'

u*

con- 1o gue vnmnnmmnm ln ;nmrlnn (*u (l (‘lel( i (|m- (lvl)on lvm‘r Ios lilnmoa R

de Ia [)dlluulu. " (Imr lns mmdvu.u]m (r, " z) nhivu (7 0 1f)) cl(-uuln m

}le_v‘tf i

Im n Mr)mm |||l(‘ ln mmpuuvu y ewf pmlﬂ ulm-unr ‘Ill mnh;,um( l()lf L.mlu

l'lm\lun'nto convi (-nn lmcor m mmou! ario solnc vl ti(-mpo e ('nmputn S

qnu lmy que invertir como funcion (Ivl tunuum do lu pmH( nln., lnpo d "pm-'wvv'v :

blonne ol que pertenece minuninu mm faneion ('ml un nimero llv vunuhl« ‘l que

sto qmvrc de ir quu o nvmpo de u‘unpn!o c-m 0.0 mcdhm qr,'_' mtfmlu'

qum cmm mlulmwnr. Su Iru(a cnt,«)m‘es, du un pmhlcmn quv m!d I(‘_]O"l‘(lﬁ Ber:

! rlvml




46 Apliencion al problema del winitno e envegin poteneind de particnlas pequedins,
3.4 Implementacion de un Algoritmo Glenético

Para aplicur un nigoritine genéticn al problema de la cenacion 8.2, printero
definiremos ol esquema de vepresentacion de Ins eoordenndag eartesianag y des-
puds para coordenalas esféricas |

Lins coordenndas de ia parkienls de 1 dlomos serinn:
(”"lu ;‘/hzi)» ("""21 /78 Z;g); ey (-""vn.'/m Zl'l)
donde ¢l rango de vilores que pueden tomar es;
('—00 "00‘*“00) (3'“,/” ) < ("oolloo; +°°)
Como se puede nlw-lwu, In ulr‘n.l de unmmm huulrmq (|Ill' (-ulumnlo m'('ml
tarfanios parn wpwwuhu lng 'mln( iones il plohlmm ser fu inhmtnmenk- gmmle
Sineniharg, R0, o Becesitanios renlmenite i espie m Lan gy nll(l(‘ phra pmlm fonnm'

I pnrlfnlln den nlumus en (J ospm io, anol,noq podernos (lvlinlr un wpu(lo j

("i]l(!(‘m(‘() en (Inmlv qu(-uunms fummr la paulf( nln. dvyuulo e los Alnmm sv :

m'muod( n hln(‘monln vn use cspieio. /\5! (e pmlvmos d('lhm Iu"fummt.mn (l('

lu purh('nlu duulmdv nr ])()]l(‘(h() m'lnu;,nlnr d(' lmlm L, Ly, L ydc'ﬁn[r

mm,n de las (-nnrd('umlns da la m;,uivuto fmmu-

(u 0 0) g (a,.y,.z.) (La, Lz.

:mumnnmnnnm [ 1 1
- 1010101000001001
'ummumul
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De maneea que si querenns yepresentar nn wimero real entee 0y Ly basta con
mslliplicar ol wilmero eatera gae yo tenanos representaca iaplfeitamente en lo
eadena de mios y ceros pov m factor G2y fondremos In representacion do nnn

de la conrdenada e (L precision del cosuftado dependerd de que tan pequeiio

_sen Ly, enbre s grmede seicol resnliado sord mennsrecise), Un ejemplo de

ta reprosentacion de Ia caordenada 2 para Ly = W04 seriu:

cadersa nanseraenderg i«
doonoeasueagi i 15 0.00228885:3284
1WHoiotooao00 43520 6642009641 .
HEREIEEEL L) - G555 10.0

Ahora fenemos yrunn.represeatscian en uno cadena binada pra los

eoordepndas carfesinnag (-r 2}

B siguiiente puso ahorn es definir ta madida (h- npmml mm at-ni nhvm— ,

mente la energfa de b pm ffenta que dvlmm\m en o eonacion 41

Los pardmelros y lus v'lrlublm e u)mmhunu o ul;,oulmo us( mmo Ll '

eéeliggo ompleto del propraa qm- encneilrn ef mmimo de eergin. de puufr'ulas .

|n‘mu-uns si pitede consuti (-u 0! npvmhu‘ B
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CAPITULO 4
RESULTADOS

4.1 Introduecion

B estn seceion se presentan: los resultados de da aplicacion del Algoritimo

Gendtico al problema de mininizar fa energfo de particalas pegueiing de oro : i
o i

wsmdo potenciaks semiomgifricos con dos mfnimos. Seeseoglo of oro yu e e

un mekal que se o st pasn ser estudindo y ndenidy se « nenta-von inlmmm fon

de otrns fuentes que puede servir |).\m.lmm-,r na (»mn|mrm-,mu ol vl prmt‘utc

prabnjo [13].

Se mml'wn fn |mrlf( ulng puquou.\s d() 4 linstn ‘ZG m oinos. Ll nhjolivn oA

-nlupm ar-con lns que l’(‘hlllhlll o nse  n |mtvu( inl ('qlnnrlnr de l.mmmd lnuui e

con in sdlo mmilno.

4,2 Deséflpcidn cel Potencial. -

Los wwnlln(loq (e a mutlmuu i(m e |)ro‘wmun fnc-mu nblcxmloa uqnndo unj" _

putvtuml mmwlnpin(n qnn ] mm wulm ion :lvl puwm ml lll‘ lmnnmd-.luu(-a:,




: k'(l(m(l(' C'=0. 73 /3 =1, Ju o

anln llgum 42,

50

Fignia 4.1; Relocidn de'7 con 1s simetetn b -

r)

_. V(}) a [% (_

. [7»41 (1 ) c ""‘Fsi”" +De

Resnllados




Y s grifien es bade dn figoea 41

Desecipeion del Potencin : 6l
s v . : . )
Vs
i.‘l on

o8k

Y [RUOTE TN
(1) (K1}

Figurn .20 Gritfica do wn potoncial empitico con’ dos minimos
Actnalmente existen mmwrmm trabajos de simnlacidn que ul;iliﬂu'l po-
tencinles erpfricos, p('m déslog o (ll(-vn porné o8 uicjor ulxlinu e pnh'm fal’

y 1o otro. Eb potencind de L(-mmr(l- lnnm ha sido nlllmulo pnm Ll uml)lunn tlu

o
N
i
i
-
R
A
i
st

minimizacién de vn('r;,m (lu px\rHvullm mekilicas p(‘quonns y. pmn ¢ nlm (Ie_:

mlnwlum ¥ encigla de flnnlvm ll(' grano on luel uh‘q [l'}]. ‘m oxpmﬂou w ln B

su,luvnll-'

(1) = 4" - e

lo mmhdus It~

Don(lo A y 13 soi p(\ruuu\tms ('mp(m 08 rluvrlnul.\dm n pmtl

¢
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Conlignraciones de minima energin potencind ]
Silicon-Ciraphics INDY (G000, 150M11z) bajo IRIX 6.3,

N Energfa generaciones  mutaciones  tHempo eiseg,

4 -5 000 U] 2

5 -005 000 2 4

6 -1307 5000 i) 8

7 -7 W " 50 19

8 -21.20 80N 1T 2

g -arr2 1200 60 a7

0 3859 12000 8 58

L -a859 15000 ™ 8 . A

2 -asd9 Wm0 Fs - ' :

-Gl o s
4 5835 30000 o -
BT R TE SR B | RS ! o
16 -6 B0000 60 609 S

170 =T066 50000 irm')!;'“ = 2 ' 1

18 -8170 _smmo _2{00,_ 1200 v :‘k; } :-

19 -0288 00000 200 1692 Ll

N AL G0 W0 B : o

ol w627 1SK00 W0 s g

22 M35 L8000 20 906

21 s 2000 W0 6l

PYRRTYE I R R (L
25 -H3600 2000 200, U
p 256 AR0000 260 1092 '

S (i)




5 Resultndos

libwio de Jos dtomos es de rg = 2 A,
La confignracion parn N = 4 es wn tebraedro [Fignea 1. Esla conli-
grrneion es smnmende estable, yaque tiene nn longitd de g (distanein en

‘

equilibyia parn 2 dtotog) en eada Tndo. [ mdemds In pritmers. confignracién

ntéimien gqne presenta volnmen, y se presenda von sl freenencin en solidos

muorlos y olrns esbnetaras ceistalings [13), . i
Lav contiguraeion de N = 5 es nna bipiraide briangnlor Ii"ip,um ). Esta

fovinda por dos telmedros opuestos, gque comparton T misma hse, - tambicn

resulli ser una vonfigtiracidn estable y sinidlrien,

Figurn I: Configuraciones con N = 1y N=

Lin contignracicn lo;.,mdxunu N =1 :\tnumq [l‘lgmu 2] es la pnnwru quo 5

n l.l. y('ulll(‘llf.L ¢ uu'n 5.t (|lu- '0

unu'slm mllm'm in dal polancial quo. favoree

un pol one ml mmnn (lo Lmnmub.lmm, I (()ll“f.,lll-\ tion do mfnmm mwu,fn qn(.

- sie formn m ol mlnmhn (energfn <l\-~ll.5u)[lJ] mwx ras quo la oln‘omrtulu con

oqtu mevo |ml.('n nl mnph o ox ina muh;,unu mn que; fommn Irvq lvlmcdm

wln vouhg,mm o es p.uh' e m «lm nv«lm 0 hlpnmm(lv |wn|n;,mml vu qll(' Hu

pumlu ver (|nu sl h' lhn ¢ lnllu m nt()mo ||.uu |]()(|l'l‘ fmmmlo




Confignraciones de mininu energia potencial 55

Para N == 7 s forwa elileeacdro o bipiramide pentagonal {Fignra 2], Bsta
voufigirncion es snmamente estable y es la primeri confignracion eon simeteia

cineo,

Figira 2; Confignraciones con N = 6 y N‘—’_‘:_~74 L

v ('nnhyn'm ion de N = Besim ll(‘( ntdm mu uu utmun numlido fot- v

nu\mln " Ionm-dm s |l'|g,m-u .i] No'es mu\ ('nnﬁgmmlull nnly vqtal)lc. p(-ro'

slgue el uudo fm m.uln por wtuw(lmq mmo luﬂ (l(‘llll\b «'nmip,nrm lonos. :

Lu ln vm:(u,mm in ilo N= ) vcmm nu (lu 'm‘dm con dm anm llmuli(lo

fmnmn(ln Iutuuwluw 1l'i;,mn '5] (‘nmmtv (:1 wuluhul dn (lm dee umlmw tmslu-k

pmlm.




i Resaltidos

Figuen b C(nliimltﬂt:imu:s enN=8yN=9 =

Con N =10 [I"gum AI} tencutos qm' &implvnwmv se tuuulv cl Mumo (\"

Iu (unlu.,mm idn-con N'=:9 [l'q,un\ .J] fmmun(lo |||| l(-

ulmm vnrm\ (1lw Ko [m ma (lu tr(*g dwne(lrm ln\.‘sl.\pmlnﬂ. :

~Dara N = ll [l‘i;,ura 4] s tlouv‘ I

(llo mlmlhlo. '



Confignraciones do minin energia potencial b7

Fignes 4 Configneaciones con N =10y N= 11

Fignen 5 Confignraviones con N= 12y N =13 ‘
La coifigrirneion que se formacon:Nos= 13 o5 efoetivamonte un eosaedro

{Fignen 5]. Ista confignracion es nuy eapecial, ynoque adennds de poset simetrf’




H8 Resultados

cinen, o8 da conliguracion regadar ron mayor simetrfa despods do Ja esfora, Tiene
doce ejes de rotucidn con sisactrin cineo, veinke sjes de sinetrfa tres y freinin
ejes de simetein dos. L simetsfa del icosandra o eonvierte en ol silido con

menar rzdn superlicie-vohumen,

Para N = 14 {Figuea 6], I confignracion goe se forma e un dcosnedro con
B f

nn sitomo aiiadido completando mn teteasdro s, Cabe mencienar gue hasta

ahora, todsis Ins configuraciones cstan fornmdas do tetraedios y proferentenente

estos campletan deenedros (raslapados. Tambidn Ing c'oulignrm'imibs de N =15
[Figaen 6] hnstn N= 18 [Figura 8 san o icosaedro eon iitomos afiadidos (l(' tal

manera que completan decacdeay traslapado,




Configamncinnes e minima energia poteneial

Figirn 8 (&ni[iﬁurng:ioum von N=18yN = 9o e

L enfiggnrneiin eon N == 19 es g piieden” vorss o8 feosncdros

. trnstapnddos que eomparten w degaedio [Figarn 8. Pordo tito tuobich tiene




i) [esaltados

simelria cineo y es ln pacticula s pequeiin con dos dlomos e el cenlen, cuda

o de estoa dtomos s Lanbicn el centyo de un icosaedro,

Hasta hora pademos vir que as configneaciones que se han formado
cefvctivamente tioden s formar configaraciones con volimnen y de siimetela cineo,
y e acdeniis estan formacdas de tetracdros qpue Heudon a complotay deenetlyoy [
y sl ya biwe completado dos feosaedros trashupidos en T enafignracian de

N =18

Para las configuraciones correspondientes @ N = 20 [Fighm 9] hasta
N = 22 [Fignen 10}, se observa que signe siendo fa mismi confignrieidn que con

19 ftomns con s dtomos afadidos, que sigen complelando decredros,

[




(onﬂf.,urm'mn tambici s muy ("atuhl(,

: mump(uulvn n o mmnu muh;,nnwmn (Io = 2! [Fi[ i ‘l(ljbmn o

muwnfn clrico ¥ |uu'(lvn \’i‘lh(‘ u'mmlm‘i hmlnpmloa

Conbigrraciones de minima cueegia poteneal (1)1

Figura 10: Configatraciones con N'= 22y N =

L mnh;,umvmu mmn;pmulwlﬂv n N 2J ummm [l u,urn 10} fmmn

dlos ('(mhgmm lnn(“‘ muu) lu :[9

'() nlumos [l' u,nm 8] l.mslnpm{m Lsm'i_ e

N [ngum 11]"‘1

Loy v(mh;,urm iones mrrvspoudl(vulw R N
"dos_ :

Atomos nﬂ:ululun r:rspm‘t,lvnuu_-m.e.

l'hmhuvnlu Iu umh;,mm ey ((uu'spululwulv 0 N = 26 [[‘i;,nru !Zf Ilcne‘




Resultados

- lrigill'i\ 12: Cdnﬁgu‘r’m‘:idli ::(\tv()lle'—‘f‘ 26 it
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CONCLUSIONES




B este trabijo s realizé ana aplicacion de los Algoritins. Gendticos
para la lallar 1a eonfigiracion de minima energfa do partfenlns poqueding de

0.

Los Algocitinos Gendtivos son an nnevo 1aétodo e optimizacin con po-
teneinl purn reemplazie a los iétodos nets tradicionales para resolver problomng

e invalneran hollar ol mintao de una fimeidn de mltiples variables,

Ly este trabajo se implemento un Algoritio Genético eficiente parm en-
“contrar esbruetirns atdanieas de minima energlo utilizando winpotencinl nmpﬁ"g‘co
v obleniendo resultacos que se comparan con los ya vonocidos [i(frq ablenddoy
por otros métodos, Tambiéy se aplicd w potencial enpfric mn'(lﬁﬂ pumé
(minimos) ge Gvorcee la simelrfn 5 vnumhnmlmv resnlindos mievos ('u |0'i

quL 80 \'l'llll( e ol potencinl fiwor m ¢ ln.s estone hm\s ponl m,mmhu;

l)v nenerdo ean Ios wwltmkw nblmm]uq 50 pnv(lu (l('( ir qm- Im /\Ip,n-
ritmos Genétiros son cfic ivnivs y. (nulmhl(‘s on Iu rmoluvmu de cite hpo o -
||r0|)|('|uu% Aunlizando Immvlml(w vmon o vlmpllul()lyvmmmmnrlnln mn' :

u I\Ip,unmm (-('m'li(-n, pmlvlnm mm Iun ln slgui('nl("

- Unay (lo las g gum(l('s (Imwnl ujlu; (lu luq mélmlos mvwmlm m l‘l ('upﬂulo '

] roma ol nu-lmln o s (k-m vmlwu'm l'| Ill('l(ll|() (I(‘I mmliuulu vnn nrsulo




iy

punto inicial,

Bl métado de simulacion de vecocido (Simmmiated: Annenling), o8 un
método estaciisticn que sin ser tan eficiente en enanto nl mimero de itormeiones
necesing parn alanzar - minimo (midxinn) como los métados basados on
ol gendiente, tiene ln ventajn de gue sirve ko pae fncianes diferencinbles

como no difoerencinbles y adetis puede Hegar al miimo (medximo) alsolnto st

ol decremento en o Lemperatura es Lo suficientemente pequedio (o que puede

implicar enormes tiempos de cdmpuio),

Recapltnlado, los Algorttmos Genéticos son un moeanismo de brisquedn

eliciente y viphlo, capaz do ser apliado-a unw grare vadedad de prohilemas. Bl

rogramn desicrollado es eficiesto y prictico pars partienlas pegueiins. B ngre:

gados grnides hay qne implementar wn esquenm de codificacion diferente, Cabe

mencionar que en cl wiso del problema qlio hqm’ He plnulm (xhiliimlvnr‘ln éuers’

gia de pnrlﬁ nlus pvqnmms), (l lwmpu det mnpnlo nunu'utd. ('xpo !

v mpnnk{ 111)

umfm e anienta ol nummu do'itomos «Io 1u pmtﬁ-ula (v

Existen varias formas e lmpluncnhl.r nn Alt,oritmo (,enéth |mm ré-‘ !

vnvmhnmlc L
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/*  Simple Genetic Algorithm - SGA ¥
" Haploid Version 0l
1*  Mario Perez Alvarez 1995 '
1*  Inslituto de Fislca UNAM )
I ¥l
It g
/I)hhilbtlll D‘.'ﬂ‘Qﬂiﬂhllllnllbllhhhhhhlﬁb"
#include <stdio.h>
#include <stdlib.h>
#include <math.h>
#include <lime.h>
#define FAC 65535.0
fdefine S 1
#idefine P_COMB 4
#define P_REP 1
#define P_MUT 1
struct pobla{ y
unsigned short slring; ‘ . :
float valar, fitnes; ‘ a
.. Yinftoo};
“short next;
short myrandam(short);

void valor_t(struct pobla * );

float fun(fioat r}{

inth -

floatsum=0.0;
for{l=1;I<=5;1++) : S Ui , B T
sum = (foat)(I'cos{(+1)r + 1)y ‘ e R LT
return sum; ‘ ' o o TR Vo

3

. void reproducclon{shor, short);
void combinacion(shot,short);
vald mutacion(shart,short);
..void ordena(void); o
- vald generapablatvaid),. - . -
~vold destruyepoblaf); = -

floal Il Is) ]
_shotmdn=10;"
ComainQ{
ooshart b =0




4

"~ create a new generation of Individuals. - -

/* determina input and output from program args */

srand{ (unsigned) time(NULL) );
printf(“Limites Inferior y Superior\n);
scanf("%d %d",&li,&ls);
prinlf(*Nimero de digitos =");
scanf("%d".&md);

generapobla();
ordena(),
printf("generacion 0. r="%f V{r)= %I \n"ip{0]->valor,ipl0}->fitnes );
while{t<50){ /**
76 1=0;
dof
reproduccion(j,i);
j+,
JH
Jwhile(j<8);"
[=0;
dof

combinacion(l,i+1);
=2,

Jwhile(i<e), IR g
|=8; 1=0; - } D e T R f
do{ o
reproduccion{j,i};
[++;

L
Jwhile(i<6);

i=0;

do{

mutacion(.i); .
. i+
jwhite(j<n);

: ordena();- ‘,
O

printt¢generaclon %d: ¢ = % V(1) = % \n"pl0l->valoripl0}->fines )

déstruyeﬁébi_a(): - .
relum0;

[




B

|
|
1
!
]

i
j
1
i

i
f
i
i

ipli] = iplik

iplj] = aux;
e Genellc Operalors Reproducﬂon. Crossover and Mulalion A
}t ‘ o Vo I ..

void generapohia(){
short J;
for(i=0i<ni++){
ipli] = malloc(sizeof(struct pobia)};
iplij]->string=myrandom(FAC);  /* DEFINE UNA POBLACION INICIAL. ¥/
iplij->valor = s - ipfij->string*{Is-li)/FAC;
iplil->titnes = fun{ipli]->valor);

}
)
” y
I* - contalns randam number generator and relaled ulilities, )
/* including advance_random, warmup_randam, random, randomize, flip, and md *
" Y

short myrandom(short r)
relurn tand()%r;
void valor_{(struct pobla *i){

I->valor = Is - I->string*(Is-i)/FAC;

}

- ' *

I* sort for selection individuals. . ) . ' ;
I* i ) o

void ordena(}{
short Lj;
sliuct pobla *aux; ] ) R
for(i=0;l<n;i++) : o B L FIS I R
for(j=i+1:j<m;j++) ' SR e
If( ipfi]->fitnes > Ip(j}- >flnes){ , RPN ST S L
aux = lpli; - . 7 R ) I G : DR

vold reproducclon{short ] short j)( '

U lplip >slrlng inlij >smng,
ipljj->vator = ipfi}->valor;”
Ipu1->ﬂ@nes=lp[l]—>5ﬁlnes,, Doty



}

void mutacion(short j, short i){

short rt;
ri=myrandom(16);
ipljl->string = ip[i]}->string*(short)(pow(2,r1)+0.5),
ip(j}->valor = Is - ip[j]->string*(s-li)/FAC;
iplj]->fitnes = fun(ip{j]->valor);

}

void combinacion{short I,short j){
short r1,aux;
r1=myrandom(16);
aux =ipli]->string;
Ip[il->string = (ip[i]->string&~(short)(pow{2,r1)+0.5))|(Ipli]-
>string&(short)(pow(2, 11)+0.5));
ip[i}->string = (ipj}->string&~{short) (pow(2,r 1)+0. 5))|(aux&(short)(pow(2 r1)+0 5))
ipli]->valor = ls - ipli}->string*{Is-i)/FAC, :
In(i}->fitnes = fun(ipli]->valor),” -
iplj]->valor = Is - ip{j]->string*(Is-li)/FAC;
iplil->fitnes = fun(ipfj}->valor); -
} :
" -- )
I* - free Memory ‘ o '
r P = inent]

vold destruyepobla(){
short I
for(i=0;1<n;i++)
free(iplil);
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Ii
PROGRAMA DE SIMULACION DE RELAJAMIENTO DE PARTICULAS PEQUE&AS.
USANDO ALGORITMOS GENETICOS

4

[nunngnnnnnnn nnunonnnnunl

/*  Genetic Algorithm - SGA 4

/* ¢
/*  Mario Perez Alvarez 1995 *
/* - Instituto de Fisica UNAM *
[ !
" N
!Qli!.lllli..i.iliihlhili.Ollillaatillﬁlitﬁ;
# define Iris

#include <stdio.h>

#include <stdlib.h> . .

#include <string.h> . o

#include <math.h> : ‘ Lo i

# include <time.h>

~ #if defined(irls) ‘ _ ‘ ‘
#include "Iusrllocalllncludelforms h* - I*Forms*/ : _ U e : :

‘Hendif - S ‘ LT e e

# define PI3141592654 - o B : o
# define METAESTABLE 5000 : N T e d t','f‘ S e e

struct element ‘ I Comlene La eslructura atomlca de entrada de!

char symbol[2]; . . /%, slmbolo atomlco ES :
-float xyz[3); /* coordenadas del atomo {x; y,z) ‘I
- short tipo;. "~ I' auxuiarde tipo de alomo ‘I

slruct poblaclon PR Conllene Ia pohlacion del algoritmo Genéllco

unslgned short xyz(S][EOl ” coordenadas enteras d' I' :

’ Vmane]o debits)
- double energla; /¢ enetgia de la partlcula pequeBa‘(o ¢

elemento de la poblaclon) 'I

< struct elernenl atom[ﬁOl S Esltuctura del archivo PDB
- struet poblaclon pobla[100]‘ * Poblaclon deIA G
char name[4}; i conllene "ATOM" para verlﬂcarla nirada del:PDB

ponerlo enel PDB de salidwl I




_la poblacion®/

poblacion */

- poblacion ¥/
‘vold MueveElemenlo(vmd)
" la estructura‘de| formato de salida ‘I

unsigned short Degray(unslgned shorl) !
- -codigo binario */ - J
. unsigned short Inverl(unsigned short), ;
e FILE 'logp. e

shorl no_atoms=0; " numero total de atontos de la particula */

float potencial|3][1000]; /* contiene las funciones de los potenciales que se
manejan */

char alal[90},alco[90}.coco[90}, pdbin[90]. pdbout[90]; /* contiene los nombres de
los archivos de entrada */

unsigned long N_I; * numero de iteraciones */

unsigned int Nom_of_Pop,Max_fit, Nom_Max_of_Mut,Delta_of_Mut, /* parametros del
A G (tama8o de poblacion, elementos a combinar, mutar,etc)*/

float R1; /* radio de la esfera */

double faclor1, factor2; /* factor de conversion de las coordenadas de
los alomos, de enteros a reales */

int mask1[15},mask2[15}; /* mascaras augxiliares para ia mutacion y la

combinacion */

void Read_INi(void); I* lee el archiva genetic.ini que contiene los datos de
entrada del programa */ : :
short ReadPDB(char *); /* lee un archivo con formato PDB /. . . . ‘

void ReadPolential(char * char *, char '), 1" lee los archivos quo contlenen las
funciones de los potenciales */

float Fili_vector(short, short, char*); - /* convierte caracteres de enuada de Ios
archivos a enleros */ '

double Energialni(void); * caleulala energla del PDB leldo %/ ° '
void Generala_pop(void); /* genera la poblacion Iniclal aleatoriamente */
vold Generate_new pop(vold) ‘ /" genera una nueva poblaclon lnlclal
aleatoriamente */ .

double energ(short); ’* calcula Ia energla dela partlcula Ieslma de la
poblacion */

"unsigned short myrandom(unmgned short) o regresa un numero alealono emre 0 y .o ‘

"

n* .
v0|d mySorl(void); SR /' ordena Ia poblacmn por grado de apmud R L
void Reproductlon(shert, shorl), o * operador de reproducclon eun elemenlo de‘ ;

void Crossover(short, shorl) o operador de comblnaclon 3] os elemenl §

void Mutalion(shert, short);”

void Inverslon(shon short)

: /' mueve el elememo optlmo de la'poblaciona .

void WrilaPDB(short, char shorl)
elemento optima */.:

unslgned short Gray(unslgned shorl)
codigo Gray ¥/




1* PROCESO PRINGIPAL */

vaid main()

unsigned inf cont=0,cant2=0;
unsigned int i jmut, swich,;
double energiat,mul=1.0,a(3};
short no_ol_PDB=0;

#if defined(iris)
long dev; I* Forms */
short va(; * Forms */

FL_FORM *form;  /* Forms */
FL_OBJECT *obj,*bolonE, *botonS; /* Forms */

#endif
printf("Leyendo genetic.ini \n")
Read_INI{):
printf("Leyendo archivo pdb Wn");
ReadPDB(pdbin);

prnti(’Leyendo los polenciales en archlvos dat tnin \n")‘ .
ReadPolential{ala)alco,coco);

printf("Inicio \n");

mut = Nom_Max_of_Mut;

~ factor = R1/32768.0;
- faclor2 = (6.283185307)/32768.0;.

for(i=0;i<15;++){
maskii]=(unsigned short)('muHO 5)'

‘mask2(i]= (unsigned shorl)(mul'z 0-0. 5)
mul *= 2

; energ|a1 Energialnl() “
srand( (unsigned) time(NULL) );
If((fogp fopen( "genetic,log", "w")) '\0‘ )( 'k
prlnll("Sorry lcan! open the hle genetlc log“),
exit(1); - ek

. Lftnlf("Energua lnlclal %f \n".energia111000 0)

- fprinti logp."Energia lniclal %r \n",energ;a1/10000 ,
Generate _pop(). R :
mySort(}; . ‘ SN

S prlnlf(“generaclon 0. Energia %1 \n".pobla(()] >anergia/1000 0),”,




cont =0,
swich=Delta_of_Mut;

Max_fit=(short)(Nom_of_Pop/3 + 0.5);
#if defined(iris)
/* Define Control Forms */
ft_init();
form =11_bgn_form(FL_UP_BOX,320.0,120.0);
botonE = f|_add_button(FL_NORMAL_BUTTON,40.0,20.0,100.0,30.0,"Exit");
baton$ = fi_add_butlon(FL_NORMAL_BUTTON,200.0,20.0,100.0,30.0,"Save");
fi_end_form();
fl_show_form(form FL_PLACE_MOUSE TRUE NULL);
/' End Control forms */
fendif
lb

core

vl
printf("\n\nhota mundotnin®);
do{ /" COMIENZA PROCESO RECURSIVO PRINCIPAL Y -
j=Max_fit; 1 = 0; cont++,
energla1-pobla(01 ->energla;
white(l<Max_fif}{
(1==0) Reproduction(i,Nom_of_Pop-1);
Inverslon(ij);
if(myrandom(100)<50) Crossover(li+1), - = .-
~ H{myrandeni{ 100)<20) Mutatian(i,mut),

i+t
4

- while(i<Nom_of Pop){:
Mutation(, mut)
‘ 1++
P
“mySort(); -
" f(swich= cont){
mut= (mut>1)?mul -1, Nom Max of Mul
sw»ch t= Della of Mut;’;

if(pobla[oj >energlal=energlat)( :
. fprinti(logp,"generacion’ %i: Energia St ',

‘ prlnlt("generacion %l: Energfa
contz—o R

B




else{
if{cont2+ +>=METAESTABLE)
I"MueveElemento(); */
for(j=0;j<no_atams;j++){
af0} = pobla]0}->xyz{0}(j)*factar1;

al1] = pobla[0}->xyz{1]{j]*factor2;
a[2] = poblaf0}->xyz{2](jl'factor2;
atom{j]->xyz[0] = a[0)'sin(a| 1})*cos(a(2]);
atom(jl->xyz[1] = a[0]*sin(a[1])*sin(a[2]);
atom{j]->xyz|2) = a{0]*cos(al1));

)

WritePDB(no_atoms, pdbout,no_of_PDB++);
srand( (unsigned) time(NULL) );
{* Generate_new_pop();"/

for(i=1,f < Nom_of_Pop;i++}

for(j=1;j<no_atoms j++){
poblalij->xyz{0}fj} = myrandom(32768);
poblali]->xyz{1]j] = myrandom(32768);
poblali]->xyz{2}l]} = myrandom{32768);

poblafi}-»energia = energ(f);

}
cont2=D;
}
}

#if defined(iris) ‘ L , : Cowle Lo . :
/* Check Forms */ . I N B
- obj=1l_check_forms(); - S ERRICI PR o ik

 if{ob] == FL_EVENT) ‘ S

{. :
dav =] qread(&val);

}
Celself (obj I= NULL)
if (obj == botonE) break;
else if {obj == batonS} { -
: MueveElementa(}; ' oA
WmePDB(no aloms pdbout no of PDB++'

ok : :
: I' End olCheck Forms 'I : } .1 el
'#endn FRE

* b(conteh. W I TERMINA PROCESO RECURSIVO DEL

ALGORITMO GENE‘HCO [ e



MueveElemento(),;

: WritePDB(no_atoms,pdbout,no_of _PDB++);
' fclose(logp);

for{i=0;i<Nom_of_Pop;i++)
i free(poblali});
' for(i=0;i<no_atoms;i++)
i freatatom{i});
1

}

i void Read_NI(}{

| FILE *inip; )
| char line(90}; . £
; char aux[90}; :
! short ji,n;

| if ({inip = fopen{"genelicp.ini","r")) == NULL)

printf("Sorry, | can't apen the file geneticp.ini \n"); .
exit[1), . :
- ) : ‘ ) ‘ (
; I=1;
! while {Ifeof{inip)){

If{fgets(iine,90,inip))
for(=0;j<90j++)(
auxfjj=iinefl};
if(lineffj=="") break;

o L ‘ ' SRR v PRI SR

- switch{i)( SNSRI R
! case 1: for(j=0;<mj++) -
| ‘ alaluraux{l]
i break; . o
! case 2. for(j=0;j<n; j++)v
j “alcofjj= auxm
i S “break;
L 3 R case 3: for(i=0; j<n jH): i
! N
!

: cocom"auxm,

- break; L
case4‘ for(j=0; j<n]H}[fl (e
pdbin[il=auxm, S

" bresk;
-cese 5"lor(J%

0,.:,,,”,, |

de la poblacion*/




break;

case 8 Ri=alof(line), /*Radio de la esfera */

break;
case 9: Nom_Max_of_Mut=atoi{line); numero de mutaciones */
break;
case 10; Delta_of_Mut=atoi(line); /*delta de mutaciones ¥/

4+
)
fclose(inip);
. short ReadPDB(char *inputfite)
' {
FILE *ffread,
; char line[82};
i char campo[20};
short i=0;
if ((ffread = fopen(lnpulﬁle."r")) == NULL)

{
printf("Sorry, | can't open the file %s\n“ inputfile);
exit(1);

“'while (Ifeof(ffread))

[ o If (fgets(line,82,!fread)}

for(=0; b 44) campol<linelly

i ((campolol=="A')'&&'(¢ampo[1| =) 88 (campo[2] == 'o') a& (campo[3] ~— : i o
{

M)

atom|no alomsl mailoc(sizeof(slructelemenl)).
for(i=0; I<=3, iH) name[l]" Ilne[i] : 5
namel4)=""; . o
-atom{no_ atoms]->symbo|[0]- Ilne[12] :

_ if(atom{no_atoms}->symbol[0j=="A") atom[no atoms 5

. .else atom([no_atoms}- >tlp0"' S :
v alom[no atoms]~>symbol[1] llne[1_3]‘

o

S atom{no_ aloma]->xyz[2] ‘
nos atoms++' L R




 void ReadPotential(char *alal,char ‘ale,chaf *coco) - e

A o
FILE *fiie; -

- short tipo =0;

fclose(firead);
return (no_atoms};

}

float Fill_vector{short end, short posicion, char *line_fill)

( .
short j=0;

char campo_fill[10};
float campo_real;

for(j=0; jeend; j++)
campo_fill[j] = line 1ill[j+posiclon]'

campo_| real = (ﬂoa!)alol(campo r II).
return(campo real);

short countsf = "(_)';V; L
ﬂoatdlstpoten. L SN
lf((me fopen(alal “ "))"" NULL)(
printf("Sorry, l can’t open thefile %s",alal),

exlt(1),
) .

o polencial[tipo][counler]

fclose(ﬁle)‘ SRR Y




counter = 0;

tipo = 1;

if{ { file = fopen( alca, "r"} } == NULLY{
printf("Sarry, 1 can't open the file %s" alco);
exil(1);

while( fscanf(file, "%f %", &dist,&poten) I=EOF )
potencialllipolfcounter} = poten*1000.0;
countert++ ;.

fetose(file) ;

) counter = 0;

tipo = 2,

If( { file = fopen( coco, “r"y ) == NULLY
printf("Sarry, { can't open the file %s",coco);
exit(1}); ‘

}

white( fscanf(file, "%f %P, &dist &poten) 1= EOF){
patencialjtipo)jcounter} = poten*1000.0;
~ counter++ ’
}
fctose(fite) ;
b
 double Energlalni(){ e ey e R T
doubfea[B]b[B], RS R R AR
L : short .k, o ! e s T L T e
‘ ,doubfesum-()dlsl=0' SO e e e e B,

lor(ro,j<no atomsd j++)
for(k=j+1;k<na_atoms; k++){
for(l 0;)<3; I++)( SV
- all) = atom[j}->xyzfl}, - h
‘ b[']=atom[kl-.>xv2111: T

- b2 (312) b(21) ).
: Il(dnsl<10)
sum = sum ¥ o!enclal[atomﬁ]->tipo+at ‘

= relurn sum




unsigned short myrandom(unsigned short r)

return (shorrand() %r;

}

void Generate_pop(void)

{

short |, J,l;

double a[3],b(3);
pobla[0} = malloc(sizeof(struct poblacion));
for(j=0;j<no_aloms;j++)

a[0] = atom{j}->xyz{0);

a[1] = atom|j}->xyz[1}+1.0E-10;

a[2] = atomlj}->xyz[2}+1.0E-10; :
b(0] = sqri(a[0}*al0l+a[1]'a[1}+al2) al2));, /*r*/

b[1] = atan( sqnt(af0]*al0]+a[1]*a[1))/a[2] ); /* phi*/

b[2] = atan(a[1)/a]0}); I* theta

if(af2)<0)
b|1] = 3.141692654+b{1 | ‘7 |

)
iital0j<0)l. . ‘
bl2] = 3.141592654+b[2);

}
ii{b[2)<0) bl2J6. 283185307+b[2],
pobla[Ol >xyz[0][]]—(unslgned short)(b[O]/facloH), R
if{poblaf0]->xyz{O}{}>32767)poblal0]->xy2(0}()}=32767; . -
pobla0}->xyz[1]li) = (unsigned short)(bl1}/factor2);
- (pobla[0]->xyz[1}{i}>32767)poblal0]->xyz[1][j}= 32767
poblal0]->xyz[2]lj] = (unsigned short)(b[2]factor2);: "
il(poblal0]->xyz[2](j|>32787)pobla|0)- >xy1[2][]}“32767
SO printf (1% % %f b[O]b[1]b[2]). o
Ceprintf("%Af %t %t - g !
\n" b[Ol‘sIn(b[1]) cos(b[2]) b[O]'sIn(b[ﬂ) sln(b[2|) b[O]‘cos(b[1])), L

Lobla[O] >energla energ(o) i)
-printf("%6fn’, pobla[Ol >energ|a), S
exll(O),‘l S e

lor(i-1I<Nom of_Popii##){ ¢ A
pob1a[|]-malloc(sizeof(structpoblaclon)).,~. P R
for(j 1.j<no ators; j++)( : i

: poblalu] >xyle][j] myrandom(32768), B s



poblafi]->xyzf1]{j] = myrandom(32768),
poblafil->xyz{2]{j) = myrandom(32768);

poblafil->energia = energ{(i);

void Generate_new_pop(void)
{
short i, JI;

for(i=1;i <« Nom_of_Pop;i++){
for(j=1;}<no_atoms;j++){

poblafi]->xyz{0](j) = myrandom(32768);
poblafi]->xyz[1]{j] = myrandom{32768); .
poblafi]->xyz[2){j] = myrandom({32768};

poblafij->enargia = energ(i);

o

double energ(shoiti)

{
double af3),b{3);
unsigned short } k;
double sum=0,dist;
for(j=0;j<no_atoms-1;j++) " _
~for(k=j+1;k<no_atoms;k++){ . ) e R
- -a[0] = pobla[i)->xyz[0][j]*factor1; B I EREE SIS
, a[1) = poblali}->xyz[1][i}'factor2; - S S R
" a[2] = poblafi]->xyz[2]{])factor2;
b{0] = poblafi]->xyz{0][k]*(actort;: : -
b{1] = poblafi]->xyz{1]lk}'factor2; .
b{2] = poblafi}-sxyz{2][k}facter2; - -
dist = (double)sqri( a[0}*a[0]+h[0]* h{0}- 2'a[0]‘b[0]'(
sln(a[1| *sin(b[1])*cos(a[2)- b[2|)+cos(a[1])'cos(b[ﬂ) ))
If(dlst<1) relurn10E+10

Il(disl<10) S e i Gl
- SUm += putenclal[atom[j] >llpo+atom[k] >llpo][(shon)(dlst'100+0 005) 100],{

} ‘
‘return sum; - ?v‘ S
v") ‘
yoid mySort()(

' }short i ]




struct poblacion *aux;
for(i=0;i<Nom_of_Pop-1;i++)
for(j=i+1;j<Nom_of_Pop:j++){
if(pablalj)-~energia<poblafi}->energia){
aux = poblali;
poblai] = poblalj};
poblafj] = aux;

)
)

void Reproduction(short i,short k){
shortj I;
for(j=0;J<no_atoms;j++)
for(|=0;1<3;|++)
poblalk]->xyz(l[j| = poblafil->xyz{l|j;
poblalk])->energia = poblali)->energia;

}

void Mutation{shart i, short m){
short r1,12,j;
tor(j=0;j<m;j++){
ri=myrandom(3J);
r2=myrandom(no_atoms);
pobiali]->xyz[r1)jr2] = Degmy(Gray(pobla[i] ->xyz{r)i2)) A mask1[myrandom(15)})

poblafi}->energia = energ(i),

void Crossover(short i, short k){ -
short 15 1,12,3;

- ri=myrandom{na_atoms), .-
- for(j=0;j<=r1;j++)
for(i=0,1<3;l++) - :
poblafk+Max_ m]->xyz[|][J] pob!a[l] >xyz[|][J]

for(=r1+1; i<no atoms; jH)
for(1=0;l<3;t++){ : : i
pobla[k*Max fit}- >xyz[l][1) pobla[k] »xyz[l][j]
" poblalk}->xyz{l][j) = pobla{ll:>xyz[i} . - -

" rs‘myrahdom(S)
H(r3<2) - e
or(i=i3+1;1<3; W :
pobla[k+Max fit}- >xyz[l][r1] pohla[k] >xyz[|][r1|
pobla[k] >xyzmlr1] pobla[i] >xyz[l][r1], S




i &maskZ[r]),

12=myrandom{ 15); gﬁlm m‘ I-A mumﬂ‘ﬁ

poblafk +Max_fit]->xyz{r3}ir{] = Degray( (Gray(poblafi+Max_fit}->xyz[r3)jr1}) &
~mask2[r2]) | (Gray(poblalk]->xyz{r3}ir1]) & mask2{r2]} );

poblafk]->xyz{r3){r1} = Degray( (Gray(poblalk}->xyz[r3}ir1}} & ~mask2(r2}) |
{Gray(pablafk+Max_fit}->xyz|r3){r1]) & mask2(r2}) );

poblalk)->energia = energ(k),;
pablafk+Max_fit]->energia = energ(k+Max_fit),

void hversian(short i,short k){
short £f,r1,12,03,14,b,t1,jt 1,
unsigned x.y;
r1 = myrandem(no_atoins);
2= myrandom(no_atoms};
if{ri>r2){
l=rt;
r1=r2;
2=,
)

far(j=0;j<r1;j++)
for(1=0;1<3;}++)
poblafk)->xyz{i}ii] = pablafi}->xyz{Iljl;
for(j=no_atoms-1;j>r2;j-)
Hor(i=2;1>=0;)--}. '
pablak]->xyzflifi] = pob'a(il >xyzmm

13=myrandom(3);
rA=myrandom(3};

lor(l0!<r31++) ‘ L B T S
poblafk}->xy2{l}ir1} = poblafi}- >xyz{l][r1j e S L
for(I=2;>r4;1--} ‘ : SRl e
" poblafk}- >xyz[ﬂ[r2] poblam >xyz{l][r2}
v r—myrandom(15) ‘ B : e L
- poblafk]->xyz{r3}{r1j = (poblafi}- >xyz[r3][r1} & ~mask2(r]) | lnver((pobla[i! >xyz[r4l(r2[
&maskZ[rI) : A :
.= myrandom(15); ;
poblaik}- >xyz[r4)[r2] lnvert(pobla[lj >xyz{r3](r1] & ~mask2{r]) ] (pobla[lj->xyz{r4j[r2]

) = (13==2)20: r3+1 H-(m 0)?2;r4~1:'
JErt =2y : -
o while(n[ o
’ ila>zr2&&$>~r4) break



o while{auxflugar+ )=, ‘||aux[lugar =),

pobla(k]-y>xyz(l‘1[j]= wvert(poblafij->xy2{11]{j1});

if(1--=20){11=2;j1--;}
iffhr+==2)(1=0;j++}
}

Crossover(ik);

}

vold MueveElemento({

double a3,

short j; '

for(j=0;j<no_atoms;j++){ Fi
al0} = poblaf0]-»xyz[O){j)*factort; )

a1} = poblaf0]->xy2{1]fj]*factor2;

af2] = pablal0]->xyz|2](j]*factor2;

atamfjl->xyz[0] = af0]'sin(af1])*cos(af2));

atom({j]->xyz[1] = af0]'sin(a] 1])*sin(al2]);

atom{j}->xyz{2} = a|0}*cos(aj1));

vald WritePDB(short no_atomns,char *outfile short k)

{
short lugar=0;
FILE *Ifwrite;
short i=0;
char aux{90}; o S
- char *paint; - S : A S L T i
short ki,k2; ‘ o Sl SE T S
k2=k%10;
point'= aux, T
*slrcpy(aux, outf:le). AT

" aux{-lugarj={char)(k1+48);
- aux{+Hugar]= (char)(k2+48). R
. aux(++Hugarj=\0"-

. s!rcal(aux ! pdb")

o prinlf("Escriblendo archivo %s Energia %t\n" aux pobla[01->energia/1 000 0), . i
fprintf{logp,"Escriblendo archive %s Energia %ﬂn" au A >énergia/1000 0
g ((ffwme fopen(aux "w")) == NULL) : :

pnntf("Sarry, I can t open the hle %s \n" aux)
exlt(O). , : : ;




oy et e

e e i

.unslgned short inverl(unslgned short x){
unsngned shol( b, .

}

for (i=0, i<no_atoms; ++)

fprintf(ffwrite,"%c%c%c%c" namef0).namef 1], name{2),name{ 3});
fprintf(fiwrite,  %c%e" atom(i}->symbol{0], atom{il->symbol{1});
fprintf(ffwrite,” %8.3P atom{i}->xyz[01);
fprintf(ffwrite,"%8.31" atomfi]->xyz{1]);
forinti(ftwrite,"%8. 31", atom{ij->xyz{2});

fprinti(tfwrite,"%c", \n');

}

{close(ffwrite);
I printf("Escriblenda archivo %s Energia:%fin",aux pobla(()) >energia/1000.0); */
return;
)

1* Transiations between fixed point ints and reflected Gray code */ ;

unsigned short Gray( unsigned shont c){
return cMe>>1);
}

unsigned short Degray( unsigned short ¢){
char Instring{15), outstring[15}Jast=0; .-~
short i=0,J=1,0ut=0,length; :
while(c>0){
mslring{«]-c%? cl=2;

}
length= :
for (i=length; i>=0; i--)

{ TR
oulstringfi] = (inst_rlng[i] == 1)7(llast):last;
last = outstringff; - -~ o

for (i=0; i<length; 1++)

out += oitstingli*;
J=ingr2 + 03y

: re!urn out;.

for(b=0:xi=0,x>>=1): - :
b= (b<<1)l(X&01}. i
i re!urnb o e
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