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Desde sus orígenes el área de la computación ha tenido tut amplio es-

pect ro de aplicaciones. A últimas fechas la computadora, se ha vuelto un ins-

trumento iniptescint libio para el quehacer de la delicia, cuyo desarrollo se ha 

incrementad() conforme se inereimmta también el desarrollo de programas de 

(l'Instinto (software). 

Gracias al desarrollo de la eompinacion se 1111 podido estudiar la for-

mación y propiedades de agregados alántleos pequeños, por intllio de la simu-

lación 1111Wriva. 11 estudio de estos agregados ()» relevante para diversas áreas 

de la física, algunas de las cuales se tailistatt enseguida.. 

• En nucleacidu y crecimiento de cristales. Al hablar de ta-

citación nos referimos 11 tut proceso mediante el cual, a partir de 

un agregado primordial de átomos, llamado núcleo, se agregan otros 

para fonnar un "cristal", Un cristal cenvenekmal es ttll arreglo bien 

ordenado, (le títentos e moléculas, que llena el espacio por medio de 

traslaciones de sus celdas unitarias. En cualquier estruetura cristalina 

luty ciertas simetrías. Por ejemplo: Un cristal se dice que tiene 

simet t la relacional 3, si el cristal se ve exactamente igual tia pués do 

que es rot arlo 120 grados`(coi no sucede en un triángiii¿ equ ibítero)( 31. 

Un resaltado clásico en cris( alografía, nos dice que los cristales pueden 

tener únicamente simetría rol aciolux) tres, cantil) o seis, pero un 

cristal no puede tener simetría cinco, por la misma ravátt quo (13  iur 

posible construir un plano cul)lert 0 compkatnentil Por pentilgonos. 

Se lié estudiado la formación y propiedades de agregados akIntiess 

pequeños, debido a que los resultados obtenidos, han provisto'ile 1111 

entemlimiento básico sobre las fuerzas responsables de la cohesión-de 

mat eriales. 

• En catálisis, El término catálisis, SO, refiere a alerto tipo de trans- 
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formación química (pie liara declinase exige la presencia de met sus-

tancia determinada llamada. catalizador, lit (pie al concluir lu reacción 

permanece huilt unida. Son 11111 ltiph,s las sust.ancias que sirven como 

catitlizad(tr(s. Una (le las más comales os 44 nigua. El citintheci-

initunt) (lel hierro, es decir, la ceinItinaci4511 del hiera) c(ni el oxígeno 

(le la atmósfera es un buen ejeimile (le esta f(trilia, (le catálisis. 

En años recient(s lea habida un renovado luter(% para tratar el ehictia 

(1(4 tritnail() (le agregados Ittóttile()s pc(pieil()s en teltlei(111 C(111 la fletiVi^ 

dad cnlitifi cn, La COla'llIsitin principal do algunos experimentos es 

la conexión entre la actividad (ntalíticil y el especílie() arreglo do los 

átenlos en lit superlivie (le per•lículas meldlicam pequeña.9. l'or lo tniito 

la cariteterizkeithi (le la fialutt (le las partículas es un paso lnísico (ni 

el entendimiento de la actividarl (le 1014 catalizadores. 

• lin ctinsicristales, Un cristal presenta orden orientacioinil y .trasla-

cional (le hago alcance, L(.)11 r:tinsicristales 1ani141(114 lo presentalr, pero 

con características particulares, Coila) va vimos, 1141 cristal cottvell- 

cional ime(144 tener shiletría rettxcicnial 3, 4 6 fi pero no puede itener 
' 	 . 	• 

simetría 5. Sin embargo los ctinsicrist ales presentan ejes con sittietria 

5, (lite son life()tiilmaildes t on las regias 	cristitlegaría 

Las investigticictites elt la mie,reestriletkrit tle los cute4icristales revela-„`  

reit tina C11180 (fe 01110110tiVilfali01181 cuí cristalino ni tatripeco amorfo, 

Etitolic,es se les it()Itiliró cuasicristitles. 

Los cita.sleristale,s guardan ittlit.irelacióit 'tory estrecliit (1011 la estruc- 

tura (le lita partir:u/as pequeñas, 	lo que so ,yeflere a la simetría 

La s'ululación de partfcillas tie(itteiltis (s (In gran ayuda para su estuche, 

ya (lite Ityli(Itt 	eiltsti(ler 	estrictosy formación. La sinutilic,,Itni se basa 
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en encontrar la configuración de mínima energía de las 1811(1'1án:3. l'ara esto se 

utilizan diversos potenviales tino tobicionan la energía de atracefiln de los átomos 

do las partículas ron la distancia titat hay entre ellos. Si minimizamos la energía 

de una partícula con un número dudo de átomos oblow91105 la configuración 

buscada. 

Los métodos (lo ininimización tradicionales ball servido para la simu- 

lación do mal íci las ¡almenas, pero algunos do estos nu 	los suelen llegar sólo 

iníttituo:3 locales (manda lo que se busca os un mínimo absoluto, mientras 

que otros llegan al mínimo absoluto con gran dificultad y suelen colea unir gran 

tiempo de (Intima o, 

Enasta I1V411.1 	11-11111.1111rá 1111 nuevo método: A/mitin:1as Genélices, Es- 

los garatniztin en 01(11 	111fili1110 de cualquier función además do ser muy 

eficiente. Se impktmentará y '1 liará una compartuión do resultados con los 

obtenidos con otros métodos, 

En el Ital)(lido 1 se revisan breveleentm algunos irlgorittnoS de OPtillitZtleiláll 

que son litirticulartrunite (filies pinit imici(itt(ts 110 lineales, 1t.41 el cap(latlto 11 re-. 

visadlos la técnica de los Algoritmos Geriéticris, sus tstrucitirtia, 8119 (iperticitares 

y el prciceso que siglas) liara elictititrar cl itrítánio de una función, En el suponía 

111 se estudia el problema (lel inri timu de la energíkde 

1011111(10 iirrtenviales, con utio e inits 	 liti¡itemerít un algnrif ata 
< 	, , 	. 	. 

genético para resolver el problema. . lin el capítulo IV se analizan los réaitlinclaa 

de aplicar el algorilnut - getiéticti al sistentr. de ttgregttilos de 010 uf 

imtericial del dm) 1,01111;1rd-iones cotillos ritiniuros.: 







CAPI'l'ULO .1 

NIETODOS DP, OPTIMIZACIÓN DE FUNCIONES. 

1.1 Introducción 

El bollar el minina) (o máximo) de una función es un problema cenl.ral en 

física, Inguideríit y ititivitas olaw cliseiplinaH. Nos referiremos Il 08141 COMO 01 

problema da oPtimización de una función. Más preelsamenl,e, esto ptoblcrna 

consiste en encontrar el punto = (s , a a, x3,..-.:S„) que evaluado én una función 

f (2:1 , 	313 , ..4), nos de el niejer valor posible para ésta (inínimo.nlitáxiino), 

este punto será entonerts el punto óptimo x' dela buielóit f(1‘)... 

1,it 0plimirncióit de 111111 función rv Iln problema que afortiniti(laiiiiiiit,o 

tiene diversas formas de solucioniuse, sin enhirgo, la elección de un inéffido 

it menudo 01 io problema, Se requiere de un estudio muy detallado debido a 

(pie la función pitecle tener distintas earectPTISUC749. Cuino por oleiiiiilód)ue(lé 

tratarse (le unix función lineal, enlmra, o no 	de una o varias variables; 
, . 

('(•111(1111111 on disctinua; ((111 0 sin restricciones; ron 	14 O 111 111(1111110$ O 11111X1111(I , • 

loealcs; etc, 

Este capítulo trata (1(1 métodos gen optinliznn finieloiies no lineales. 

Existo mut gran variedad (le iiiét,o(los (le optinlizarlóii de funciones. (lite los 

i)o(leinos divi(lir en (los categorías, Deteritilitisticos y Estocásticos [10], 

Lit lógirit de las métodos tleteimin(stleas signe invarial)lemelito los si-

giiielites tiesos: 



1511,blibiti III' tiptilllii,1,11.111 110-  1111111111119, 

1. Pn1111' (11,  III} 11111111) i u i r í nl, Pfell'It111(.1111111.o roscan() al punto) o';111 hoy), 

2. Goleo l i llo  bo dice cirio liada 111 cual debe avanzar 1)001. 'ligar al piloto) 

oíptina). 

3, 	la longitud olel paso que Va II aplicar. Es decir, une tanto debo 

dirigirse o!» la olirecci011 talcaboola, antes de oultallai 11/1k1 1111P.V¿t 

!,os IlléllnIOS ill9,C111111(Stil'OS tiC distiugtteu por TIC 

fan el illínittICI (ItUiXit11(1) 1(.1(.411 O relativo (MIS verdino 81 1)111111) ¡micho!, pon)  esto  

1111(111) II) HM' PI lí1)1311111 global o absoluto, Adeinol.s ole opte la mayoría do PH- 

1,1113 1111'110110S T(1111;19141 del 11S(/ (10 la prioneroo derivada 	finitión objetivo 

(gradient e) poun vale alar las olítveciones, y alginons vocono de la segunda derivada 

(I lessiouto/). El urde tilc) de estas olorivallas itni)licono consumo (le  11881110  y (imitan 

1014 (J11 11(1111E18 (pue inteclen resolver, l)tro 111'01)10111a (10 PSCe tipo dantcltoolos es 

(loto, iooteoloni divergir si el punto Inicial es lejano a algún !doblo() (máximo),  

Los oitétt)olos eslodislícos so loot.s1111 oso el tizar. Utilizan lit getion.oteión 

ttleat.oria de toosiloles aoltociotws potra acercarse al óptima de una función. Es-

1.()14 noétoolos !molido encontrar el oiptlato global (le aloa fouirlóil, polo por sus 

característiens stleatt)rias 110 se !alerte saber n cirial in cierto VII C1111111,0 

1)01os roo6l11(los que a ec)oltionliocioSot deseribiretnos sollo el !liétatto de ;iban-

l'ación á ter:ovillo CS Iltild1C11$61(1(), !niel tl ras (pie los oleltiols, C111,410(10 <le ili1,59.5 (les- 

celtdierites, el ittétodo del,  radiente' conjugado y el niétiirtri 	Plefolart:italitisoti,. 

8011 thq,t7initiísticm, 

114410S 111111n111s flio!roli seleccionados por ser los opio. sol 111111 n 

, 	. 
resolver d prol)loolui de relotjatilleitio de agregarles atouncos f 10J. 

l'izado para 

1.2 	El noStodo de pasos descendientes. 

lino de los macados ale optimízación intls roMMWS tino han sido nt,Ilizatlos pare 

diversos problemas (1110 	 fillidOlICS no lineales es el llamado método 



lit iné( 01111 It PM»; (11.511.11,1iIMICS. 

de pasos deseandienias. F,sle iliélca Lo es determiné-Ido, y como la mayoría de 

estos métodos emplea al gradiente corno instrumento en la linsqinirla de los 

óptimos 110 una función. lleriere al gradiente (pendiente de (ir función) a modo 

de babeador de le dirección sobre lit cual se (licaealla el óptimo, y requiere de 

la determinación arbitraria de un primer punto de partida. 

FA gradiente de m'a función de a variables independientes f(x) = f(2:1 ,:c2, ..,:c„) 

se inhale escribir como signe: 

	

Vi(x) = 	71, 	• • 	J. 
:r2 	u 	

(1.1) 

Todos los métodos que utilizan el gradiente de la función para encolar Ir 

all IllÍ1111110 181, st! Valva (le la vialitrala geaptal: 

	

x" I 	— 
	

(1.2) 

en donde Xk ca el IP81111 ido de la anterior iteración, Xk Fi Ca ul nuevo 'estibado, 

Vf el gradiente de f nos da la dbeeción sobre lit cual so encontiará lit nueva 

xk i I . II es una matriz de 71,X n positiva definida (condición necesaria para que 

la función llegue a au mínimo) (pie nos ayuda a encontrar un mínimo y su forma 

depende do cada método, y o e$ un número leal que ims da la longitud del piusa; 

Loa IllétOdOS que utilizan el gradiente sólo difieren en la (bulla en que lI y o 

5011 14(`IN't'i(311711108. 

F,It cada iteración, se calculará una nueva longitud a y una nueva di-

rección Vf, para idealizar algtin 

	

l'ara encontrar el mínimo 	de atta función cualquiera f (x) = 	tia), 

por métodos que utilizan el gradiente, se inquiete que f(x) gea diferenelable y 

('achinan. 

Lit lógica que sigue el iriétmlo de 1/11408 (Irtseelarlierttes, es sintplrt. '.bino 

(baldones sucesivas pertigualirtalareseti carta iteración para llegar al Inftlitrio 
. 

(titáxime latid unís cercano al pitillo de 'milicia roana se ilustra en la figura 1.1, 



11 	 I\ !l'Iodos dr optituizatilisi dr, flinvioneg. 

Pillara 1.1: 11(1111('SCIlldtellifi (1(.! la ferina de encontrar un tIptinio 

(1411140 ya vimos, los métodos que utilizan el gradiente sólo dili(3 ea en la 

1.011101 PII yue FI yiY son SeleedOnitdos. El métorlo de pa.sos des(!entliellt(11 tonta 

a la matriz 0/entidad tomo  11 (quo por definir:0n cv posítiun definida), y para 

14414411(11(4, máximiza la longitud del paso que mude dar en una tiiivedón, 

Iltdo un punto de la tunción 

hieda el mínimo de la finwión (s 

(31, 34,...,33;,), lo. dirección 

-- 57f (x9 

1,33 loORitpd tit,1 i(3.olliclo 00 08113 cli133.c.iót1 (lelst st,i 	u3(3811)1(,, do itur 

143,413. illii,1301311,15.1301iiu el 1)131.iiiiit,113311, 4li43emos 11130(113lizar pliiiit,rt) lu 1.11111,ititl: 

11(11,) 	f (x t\51  (xin (1,4) 

Oltsery(3itios elite ii(rri) (14 Ittla función de mut sola uttlitl)le, ya quo xi es erilic)(..idtt, 

por lo tanto, si ígItitIttirios 14 ()la tic,rivittla dé /1((i.i) 4.311(n111r131.0111(.3s d 1)13r411101,1'0 

(5, quo- htrsr► tatos. 

La ectlarióil 1(3(31131Iva del 113610(10  (10  P11.905 	 )/11111(111(1)111111  

1111 	do la función f(x4) es In siguiente (vense ecuación 12).; 

x111 = 
0i571(x1), i 0,1,2... 	 15)  



El método del gradiviiii. conjugado 
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Él algoritom se detiene cultii(1() la diferencia de el valor da la función en 

dos iteraciones sucesivas tica menor que un error míniiist (1111k) e > O, ea decir 

cuando 

(x'") - f(xl < e 
	

(1,6) 

1.3 problema de este 111M.0(10 es que asegura llegar a un ¡mínimo (o máximo) 

dependiendo del punto de partida x", pero no se sabe quo clase de mínimo (o 

máximo): local o absoluto. Además, nevesila de un método diferente para cal-

cular, en elida iterneión, la longitud (lel paso (8, y necesita (n'eliter taitibién el 

gradiente de la función. Advenís su convergencia al mínimo es lenta. delálo a 

(pie las direceiones son perpendiculares. 

El illót()(1c)  del gra(liente conjugado 

()t'II (le los métales deterinitifsticos que utilizan el gradiente para lk,.gar til 

mínimo de lit función per() que converge 1117t4 tálli(IC) it In scdutibn C8 el (1(4 

conjiwrielo, o también !Inmuto (le (Iirecei(nies ccinjugadits. Aint(pit, la 

lógica (lel método es similar n Itt (le to(los las ittét(nlas que utilizan el gradiente, 

(también se vale de la venación reeursiva 1,2 para llegar (II infttini(t) el tItéindo 

del grábenle conjugado tiene la inopiedad que en vez de tomar diirceuntes 

sucestuas peryndiculares((.01110 el (uso de del método de pasos descendientes) 

se tálenla, para (quia itet ación una nueva illieceión, Es decir, converge enlabiando 

lit dirección en vade iteración, además de la longitud del paso para osa dirección, 

Esto llave que el loé( tolo converja en menos pasos. 

P.,st( tnélorlo 	(I(! 	11110181 X11  = 
. 	 . 

re(piletit do 111111 (Iirecci(íit fnii lal si) 	(s?, 	(12. ) nonio pililo ele i)ivrti(lit. 
„ 	. 

e(itación rectirsivIt (le (!si.(t 01(11.0(10>es-1a siguiente: 

-1- (l is'. 

Donde (t la longitud del paso de ende denudó'', se obtiene dela optimización 



de lit función de iota sola variable: - 

ui Nlétoclos de (TI 	 fun, iottem. 

!1((b) 	f (x' -1- 0,8') 	 (1.8) 

El vector (le dirillti111 	I <HM ser coningallo n1 s', es dmir, debe 

satisfacer la, condición 

($i+1 )r 11( x' 	--- o 
	

(1.9) 

donde 11(x' H ) es (4 flessiano de f (x) ((pie se supone posii Ivo 	evaluado 

en xjl1 (pie se calculó anteriormente. 

Gl método del gradiente conjugado, es uno de los (luís eficientes, puesto 

(pie por el cambio constante de dirección, puede converger rápidamente al 

nifninio (le la función. Sin embargo, esie método aparto de depender del punto 

de partida x°, también depende do una dilección inicial s'' para que pueda 

converger al nif (limó loeal.. 

1.4 	El método de Newton-II:alfil:soft 

El método (le Now' 	es muy panuido al (1c pasos descendiettlos, Es 

también lino de los itiétodes i 	usan el grinliente y es más utilizado que los 

ittiteriotes mélo(los, pero no por ello (14 más eficiente. Utiliza la'ecuación retair. 

siva 

x' 	-1(xl)Vf (7(1) 
. 	, 	. 

para encontrar tui ittioinie 1ot:11111e es l~i tunttiz Inversa 

del .11.eSsiat io ((pie se 'sliptate•pesititildelinidal- tle,lit fnitelétti- evidttadó (iel:1)1(11LO 

el --.:.j.tratlientie 

••••- Se.'Sopotio'gnit'la 

• list enande'57f 

Esto nuíIedo, no 1i01vSiLa ki uu método auxiliar que calculo el óptimo 

de net fititt:Enrde atril sola vioiublt, como etilos utúf,odos anteriores, tlttn litni 
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peliariI 1101 el 11111)10 1111 pm( jdn rato re/canon un mínimo, Además es necemok io 

utilizar un mét odo auxiliar liara calcular cl inverso do lit motriz I lessiatut <le lo 

¡lindón, .y encelarla en rada lbs ación es regí aumente muy costoso en tiempo 

de cómputo, 

1.5 	El método rle simulación de recocido (Simunklatial Anneriling) 

A diferencio (le les métodos mostrarlos rukteriorinente, éste no es un método quo 

nema«) del gradiente (le In función, Ente método (31 v31,01'1111(10, 110 analítico, y 

permite resolsa`r ploblesnam mediante la simulación de 	 11110 

1,01111111 103 V111(111B de las posibles Nolkuiones del proldiskuk, 

1;1 método en realidad es una variante del conocido método de Montecarlo 

1 1 11, pero 11)13'0(11111 111) 11111,5'0 (111,1?tif,  dr, 11(311)141li011 o 1131111Z0 t'O 111111 1111eVa 

solución, A indo critritio se le 1.01100e C01110 IV10111(watlo-Aletropoli. 

El no f orlo de limitar arlo se usó inicitxlmente en los tralskjos de Jolnk Vii» 

Newutoliti y Stanislaw Ultun, en los últimos unos do lo cléenda do los cuarentas, 

relacionados con problemas;dn barreras nacierais de protenión. Con c1 iult ni  

toírsil o de lam computadoklkm, en los primeros talos do lo década do los rótteneuta, 

el inélndo  c'cpetimcndó un itValiee bit11}811111(4111, 

1,11 bits11rld 101 orlo Ele 11frokt,ersirlo es lo generación di' tiónkel os aleatorios 

int 	lo 31111111Ill'iáll (1(1 1111 1110133.111 cuya Ininelut ileiventla 110 f111`1.01(10 it1(311111l03, 

y ()oil (111r) 1/oder resolver divinos irroliletiuks tittitettlitticos. 

1?,1 	!él 1)(11-) tle sitikkilriviótk di) rin•ocitio difiero riel inétoilir da f‘loitt,i!ctirlo 

t)11 que en hti sitiad/oiría hila 	11111t V1111111.1le 110 1,01111)(1r111,11111, i1110 (11-11.(1111111111rá 

ltt evolución del método, 

Los posas del mél.odo de IvIonlecarlo son los miguienlvs: 

can '111  pauto iuici ti (lineile ser getoorialo 

ritlikkente), 



IN 
	

151,',11),h)s d.. Idimiztriún dm l'alivianes, 

2. Se Ice un cambio P11 111 ronfigiiraen'm con un generador aleatmin. 

:3. Sr evalúan la milligutimi(111 itMial y la que tima) cl cionl)io en la función 

objcl Ivo, 

.1, Sr introduce un pulimento de control '1' (temperatura) muy alto, que 

(lt‘s(Tialerá ()ala raerla mínalo cl() pit,o4 (Jan mallara' e 10(1-1000) [ 1 0]. 

alg{u 11•mo Miela, con un pont() inicial tle pat 1 icla que iitie<le ser ola P111110 

alealoi 111181,111.v, pero (1(411 t) 	dominio (le la función, 11 1)11111(1 	as( e(nno 

Rulos los 111411118 11110108 (VII' 11P 010'111.11111, (114)(11 Ii(n• posil 111,,s solmionvs al 1)1 0. 

1)1e11111. En segItitla, alguiut de las vttrittbles 	 (v.u.ogi(Itt alc•ittr). 

	

,„ 	, 
11tu1witte, 111' 11111PV0 1.11 111111 1111 PPrit111 PEV0111(1/1 ti1 	11Z111' 1111/1 (118140141a 1 1111101ipli 

aleatoria d no mayor line 11118 vonstruam predélermlnada al inicio. Entonces 

tendremos una nuesn soliteión 

	

x; 	 1,  d,..,,.711) 

Si resulta (111(1 f (x; ) < f (x 1 ), 	del i1 Ni (Y4 111(9(11' (11111 la itul.cl ir a uttevit 

Polución x; se acepta. Elt <liso r.t)iit tallo se pasa al eril.(!ri() (le Alolit etarbi 

Al el rolialt intrn Itreq)1 /II 111 (1 re(.11itz.ni 

una 	

)010 itevi,t111 	
I n7111' 11:11::11,11(;::11()(,1: 

solución. 

if'3,ti°1188.0:3Yr

cnliza'dc la cona)

sigaic  11(1  rít :(51.11  r°11111(nliclit(t,  xbi')e k1111();'°11:::1111IL511 liu;:1:71(1  iyf (‘x1:1()Ii:I;(,folt(13cIti(111:),1.1:70.),'3ell'av:: al o'(1, telri ti 10i vnt ;I:ynel  

	

ol valor 	(4.1 ) (.101111 	, 

ro 

;:1)111)), (1)11:5't (111:1111,¡::::)1 
11:11111117:1  I t(111:01Q(11612:11,1111,°1111:::1:11:;71(.1181(11 Vi  (I :s(f1)111111111:1:1111(118

',1::it: ili°(51.x, 

escogido 

  eS 

")1181  191 	
le 13M1.7,1111til: 	

1,1111.16 
	130 11P,1`11 

	

II(' ni 1)1 ill( 	's 81111111 	 ($1 tiniiiero 11 sino,  

PI 	1 ( lit,  el valor 	, (0 itio 1105  ) 

811111('11:°1'11'11(11,) 11:y1111111 11111.1'1 1(11 XIII(' 11111111  1(11 



1d método de sitimbirido de ierovido 	int 

inél ido se detiene cuando 

O Ilion, citando el número de iteraciones es mayor (pie un número lijado al 

principio del programa. 

La principal desventaja de este método es quo DO StIl1e0105 en 001101,08 pa-

1103 1101.110.11 01 mínimo. Por sus carael.Prístksts aleal.nrias, puedo llrgar al mínimo 

de la l'unción en mi número muy alto de iteraciones o en int número muy corto. 
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NVIodie: Ie oplimizacii511 de, lithrious. 



CAPITULO 2 

AIX:0111TMOS GEN1b1COS 

2.1 	Int, rod necién 

1)11rWill si girtá (me cada generación de seres vivos NO C0111110110 de una población 

de entidades con earaei erísticos hile varían ligeramente de la inedia. Eala di-

veisidati SI'  initniliesta como una varincién en los cromosomas de bis entes que 

limmatt la poblavién. Algunos individuos pueden ser ligetuntenin más gratubs, 

otros pueden poseer órganos de fiamos ligeramente (liforente y alg,tinos pueden 

poseer habilidades un poco por arribe, o por abajo, (le lo 'munid. 1415 diferein• 

chis pa-aten ser muy pequeñas, peto aquellos cuyas características estén mejor 

adaptadas al medio ambien ni, tenderán a vivir unís y a reproducitse it velocidad 

más /111,11, UVI'llt111111111VIlte, 111111 actimulticiént de carnetcrís1lea8 favorables podría 

dar halar auno incapavidad de prorrcar con el tipo original, dando lugar a una 

, 
nueva especie, A (,s1(1 plotieso 	tti titervivettelit (lel tiitts 1.11)In,, Darwin lo Ilauicí  

m>lacción, n l urat 

omosa- proceso evolutivo se Isiaa en (q)(,tacintiva genéticas en lo:1 yr

3 resellado de la, treolultitutvitht sexual. Los C10111 ()S0111111 	cadenas  

de 

if  

1111181 

<1)111( 

1(eitlas de Al)N que ptital(st vetar monto cri(leinis 	(Itritet,ermi vil mi a a- 

higo (le base 1 (los miuttio intele(Stidos: Menina, 'Viudita, (1lumina y 

,111t

"lones posteriores wieder' poseer cadenas <le tolelcélidos t e 	) 

gbiiiits gi  titritlri(  t,8,(le Lal'sneri e que ht4 tespolls+11)103  de tina mejor :u1n1)1  ación son Grana- 
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Ali/pomo:4 vlesétteem 

roiijdos a f oliens generaciones. Eveni enhilen'e, pueden pitido( iise efreles eli lit 

tritnsinisiOn (le cOdígo genético, lo clac 014111111 nitviaciones ile Ins Imítenos (lite 

se denominan 111111 aviones. 

lin A Igriritino Cleitético es un ulgolit leo matemático (pie tillusfotinit 

11110  niiobisei/íit" de iilijetos 	i(OS, 1'1111 1111 pl1/ 111/11,11 	th,  "111)1 ¡Luir oso- 

chillo /1 ratin 1101) ole ellos, en 111D0 1111eVil 1)111.1biritÍ11. 1,11111 esi itbleeet el pittailignitt 

ron lit evolitchln, 	prieripliles openteione4 illvoliitindos pala pasar do iout 

generación ti otra 	Telirrlifurción, enhylit0ar:11(11 y rilfltaf'Idlt. lht algoritinci 

g,ettético se basti en el prOn'll() 	¡l'O: 1118 imsil lbs soluciones o mi ooblonut 

porticnbir 	sonlei f'll 	ft ionliieniP" 111 i !Hal (1111 se 	para inotivitr 

supervivencia del inés 011111, esto es, de los individuos que se itivroxhiten iniío a 

bt molitrién 10101.01111. 

1/e11iik) 11 su iltiltiotiiizs, las ofgotitinos genéticos sin 	 111e011. 

tlisntos da blisqnctitt. llnu goztiilo 	 it su 
, 

ipara hnllnc soloviones 11111i ginii 	 de ivroolviiivis, nioto opl.iuüziición  

tic fonciinies, inorielislii de cebillis 1)1(ilógicias1  imIrittegios en teitrílt tje jitegos, 

11)1)611111, 111011(4(1s 	etc. 17j. 

1,ris 	 isisbus 1)11011. resaber 	 esiied6/1( ñtilüiutdi 

un tdgotü11111 gellélicii son l7j 

1. Uclüur mi esquentivile rePteSent idén. Esto es, posibles sollielOties al pro-

blema (fonotipo) deben codificarse en ctüleintS (croitiosoilOts o tkotvátipo) 

ntilb4voulo mi id folie,» de un itilineni 	letrnü. Usiiitlinent e lie,  re- 

corve vil código 1)iiiorio,.. 

Si, itor,  
l)P 	

(111(1 	
111111)1 	

1,4ó1111
.1111.i.r 1 

 

II 11'1111 	 ) se 1

t, daten 11S11111 

l" 1111(11(11 	' 

	por la $1111111 

(io 

ourypoadc  I 

dé

:ins o! 	 y'lO  
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3. 1/elinir los parámetros y las variables (pm controlarán el algoritmo: máximo 

minas() de den ;untos de la pol ilación, número de generaciones, frecuencias 

de reproducción, de combinación •y de mutación, ele, 

Una vez que el problema se ha preparado siguiendo estas tres reglas, el 

algoritmo empieza generando, al azar, mut pol)lación inicial de Individuos (ca-

denas), A partir de este punto, se procede iterativamente evaluando la aptitud 

de rada individuo y generando una 11111,19111011111V1(111, 81)1111t11110 1119 operaciones 

básicas descritas anteriornusIte; 

1. Copiando una cadena ya existente (reproducción) 

2. Creando dor; nuevas cadenas combinando subeadonas, escogidas al azar, 

de dos cadenita ya existente'; (C011111111111C1Ó11) 

3. Creando una. nueva cadena partiendo de otra ya existente cambiando uit 

cante ter de la cadena en tina posición que se elige al azar (mutación). 

OISIftt'1011011 S(S ()plica) lialivi(lualivient.e. n hu4 cadenas (le cada ge- 
, 

nerackín, tlo nencul() con un criterio irrolmItilfstico o elitista; tell(lerilti intis 

repr(allicime, coitiltinat se o inutaist) atittellas ciulenmq (pie tengan mayar (11)1-,1-

tad, para heredar a la nueva gem,racióit sus genes. Finalmente, el rcanitculá  

(1(t1 tilgorilitio genético es la va(letitx 111114 	de cualquier watt:ración. Esta 

resultad() es Iu solución (exacta o Iii)roxlituicla) del`proltleum. 

Después (In esta rái)i(la revisión de la. (Belida del método,' i)odeint)s (liscit-

tir ahora cm 'luís dtIttkile muta tino (le los ilasos. La generación de 'tila i)oblaciótt 

inicial (le 111(livkluos, es el irrimer y unís intitortanle paso (le tirt algoritino 

genético, En primer lugar, se (tette ktgiar (pie el código genético que se utilice 
, 	, 

pura esto pueda abarcar todas y cada una de las p(atil)lcs soluciones Al i)rotsciata 

(lite se este trillando. Es decir, une Si el irrol)leum ette(mtrar las tres nuncios 
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Algorihnos Oriiéticom 

dígitos significativos del mimen) 7r, la represe»tación del código genétien, debe • 

poder abarcar todos los taberna de tres dígitos del sistema decimal (del 000111 

999). Para representar genéticamente todas las posibbs sol( s'Iones a lin pro-

blema, deben utilizarse vadeaos de caracteres con no airabef.0 

se utiliza para esto el código binario. Así pues, tendríamos que la representación 

de los primeros tres dígitos del número 'ir podría ser 011(101100 (314 en ocia!). 

Después de haber definido un esquema de reprcavninch'in de bis posibles 

soluciones al problema, so debe saber qué elementos do la. población 8011 las 

mejores soluciones al problema. Si por ejenqdo, el problenue, es  miniallzar una 

funcí
„  

ut.j, aquellos .valores de x que evaluados en In función gen los (menores, 

serán los demonios de la población Inés eipins. Y do atusado n tato, se detenni-

fiará quo destientes son los que se CeptOdoviráli, eolobinittán o inotiollO y eludas 

so 	parro la siguiente gene:m(14n, 

El algodtano empieza generando una población do individuos : al-azar;  

do acuerdo a su aptittid, se selecdonarán sc los bidividnosmiáS:uptespen.a qm.) 

pase!' filo establos a la siguiente generación (Rept:oduccída);'01.011i,iitut>iOnilieil 

ser los Más ProPezisos Para biopertición le Got!i/ditac01(ieplini:9 como 
• 

, 	 . , 	• , 	,' 	• ., 	, 	, s..,onsiueremos 	sqpneureS 	 410.13071:1)004/1t1101 

11100 

1)101(1 

Selecciotuurios ttl tizar ame pósición do las clulettits: 

11110o 

011010 

La combinación consiste en iiiteretetitbitertic 	genético etsí; 



que queda: 

01100 

que es un nuevo individuo 2.5 de la siguiente generación. 

importa nte 01)8eivitr que los individuos que se eligen para repro-

ducción también pueden ser elegidos para la (.011'1)1111u:1én o la inutaciétr, y los 

individuos que no son elegidos, simplemente se eliminan, ya (pte obviamente 

8011 081.08 los 11101108 11111.08 (10 la población, y lo que (meremos es conservar,  los 

genes que mis dan buenos lesultados para obtener en cada generación mejores 

individuos o n'(jote:4 posibles soluciones al problenm. 

También es Importante definir desde el Inicio del algoritmo genético el 

tanmiio de la 1)01)111(.1(511, los elementos de la población que se reproducirán o 

que probabilidad hay de rei)roducción,1151como (le combinación y de mutación)  

y cuantos deben desecharse en cada geneineión, asf como cuantas generaciones 

se considera que son necesarias para llegar n una solución, 

Un ejemplo de como funebina un algoritmo genético w en este momento 

lo más.mlectittd() paro sti conprensión. Considereinos el siguiente 

f (:1;) ~ 11:1  — A.e + 8 

(in el intervalo (1),01 

Illritn,( r() dclinitnaw f ili es/111((illa de rei)r(elitacióti. Siletieftios (pie encontrar x 

en tul int ervals) de O a 6, 1)0110111os codificar las posibles soluciones l'01110 cadenas ". 

Int todneción 
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que da lugar a (los hijos 2.3 de la pareja 2.1 y (ie serán parte do la siguiente 

generación de individuos, 

La operación de imitación es más simple. Dada una cadena 2.4 también 

80 10 801(8:C101M id Mal' 11111118)81(4611 

(2.4) 

El carácter cn la posición seleccionada se muta, en este raso, (le 1 II 0, con lo 
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Alzorít mos 0441g:1U:os 

do números binarios do (i dígitos imrn traer no total de 28 posibles solncione.s al 

	

probleina, utilizando un factor de conversión 	1 O (0.0952). Por ejemplo, 

para el genotipo (101111) = 14 tenemos el.lenotipo (l4)04095'2) = 1,333, 

Ahora definimos la medida de aptitud como cl fenottpo de ;t: evaluado VII 

f (x), por ejemplo, para x = 1.333 tenemos f (1.333) = 4.444, 

El siguiculm paso es definir h parámetros y las variables que controlarán 

el algoritmo. Para este problema deliráremos los siguientes: 

1111111(10 de eleinen1M dr! 1)01111tChl 	5 

mínalo de generaciones = 4 

probabilidad de reproducción = 0.3 

probabilidad (le imilbinación = 0.6 

probabilidad de mutación 0.1 

Ahora podemos comenzar el proceso rectirsívoi !indicado de una población 

inicial generada al azar. En (51 cjeinplo de la tabla 2,0 las parejas seleccionadas 

¡tara ts)iiiltintteióit se tiliirctiri)ii con.* y +, y los genes queso tlisittirtít+nparecen 
. 	 , 	• 	„ 

con un ^. 1,11,9 11111(.4111s eliminadas no t1eipl,.11-11iliglIttit marca y los 1.1111(!11111:1 que. 
• • 	. 	• 	. 	, 	- 

pasaran sha úinglúl cambio (reiiroditecióit) tetitIrtítititti.:' Ilecordenion quejasen,: 

deltas (litt: sol; HVICCV101111(111i para combinación I luiibh tt ltl!ct len ser sells'elolitaltis 

¡atril reproducción y/o ami 

. 111/117.111:i:i);11,141 	
11

,0 , (x,) 	9111' 	
'1,82 

N p. 	f 
32 4.:911°11. 4" 	

)11 	- 4.58 
,30 	

1.01 	
5;,!13 

2 	8 	
111)110 	

7.62 3 	1:3:827' 	1-000101 

301/101 .GAS 

1

lio f 

 

al rItisttio 1,11!ittpo. 

r: *1!11011 	4.32 
 

I 

+100011 1. 

lülü01 	44)4 

9  

.* 61191 

X010011 4 32 

;4,0 

. 

011011 ~'; 

„1.0 
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El resultado obtenido fue f 	10 1 1 1 	2) 1 

Al criterio que so utilizó para escoger a los individuos y aplicados ope-

raciones genéticas so lo llanta Ifryla tic la /boleta. Este nombre viene del bocho 

do que nula individuo tiene la probabilidad do sor escogido do acuerdo con su 

paránactro do aptitud, quo en note caso es f(x), es decir, el azar determina a los 

elementos escogidos como si se tratara de una ruleta donde es más fácil que los 

ganadores son determinados !Mineros. Exisle otro criterio para escoger indi-

viduos que se lo llama Iffills1 o, en (sto se elige un número constant.o do delllettloH 

quo se operan, 	devir, el programador elige a los individuos que se operaran 

do iteitoolo con su parámetro de aptilmil, esto Os, que los mejores individuos 

siempre serán escogidos 1 1 1 1. 

operaeiotres genéticas descrit11:4 anteriorment.o, Hall 1149 1114.4 utilizadas 

en los algoritmos genéticos pero existen muchas otras como son la Inversión y 

lit Combinación 111‘1111ple, que se utilizan para problenuts especiales que son do' 

dificil convergencia 151. Lit inversión consiste en tomar dos posiciones al azar de 

In in cadena e invertir los genes que quedaron dentro do (1111.4 1101ild011(11, cata P.8, 

O 1 101 10 —+ 1)11101110 	0111 10110 —› )1 1 10M 

La Combinación Idliltirtle de das cadenas 001151;110 en Imitar varbut 1)()siciones'al 

azar y cnutbiltili• 1118 rall(11118 (le la tinsina ¡minera (píe cal lit c,ontl)itutción 

49 decir 

1110110 	1.111101[101 	101110111.11 	0110111 
--> 

0111011 	1011111111 	11111101101 	1111010 

Las msil)ilidittles (pie se tienen con los algoritmos genéticos son muchas y 

muy Ints tes, pero 00 realidad se trata básicamente de un método de billapieda de 

soluciones óptimas. La principal ventaja quo tiene este nuraio método sobre los 

demás ea quo pue,de oininázar afta función, por más compleja que sea; ea decir, 
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garantiza llegar al mínimo absoluto de una [anubla sita naesidad de un punto de 

partirla cercano o 60, Esto cs una consecuencia de que se analizan resultados 

direrentes en coda iteraci(i y lo gran polailidad de °pul aviones genéticas ime 

se tienen. 

La prínvipal desventaja que Menee los algoritmos genéticos ea que nu 

existe un criterio realmente eficaz para determinar en quo nonneaft) hay quo 

pum. el proceso, VS decir, cuantas generaeiones son neceaarlas. Otra deliventaja 

es que el tiempo de convergencia de los algoritmos genéticos (y que tienen 

todos los métodos de optárnización) crece exponeacialmente conforme crece al 

número de variables que contenga lo función. Los algoritmos genéticos, también 

dependen muelo de la habilidad del programador para rult)enar el algoritmo al 

problema, Aparte de diseñar un código genétiro qué contenga todna bis posibles 

soluciones al problema, también 11(1 deben ajiistarpardinmyos corno el tamaño 

de la poblaehíti y el criterio Mira CfíCoger loa elementos de la población quo se 

ven a operar genéticamente con la cdinbinacién, reproducción y mutación.,  

2,2 Implementación del algoritmo 

La iim)leitietitación en computadora de un algoritmo para resolver un problema 

dado regidora de: 

1. Seleccionar un lenguaje. 

2. Iutplemnuoiltu las estructura:1 tle titittls 

el 	lo trilla elicleillt) 

g • 	o genético pueda ser 	 cualquier lenguaje 

e,structmuu
f 	po 

 . mos buscarvuj
, 

Un 11011  (le°riel:1111Puteción (pasvalpCllf::11111/0:11:11: 
o ron ilermi:::;tonsicioq::  

) sin embargo, para hacer 

la progtaulacióu unís  

faciliten la JitoÉrantaciáii, Elwlongnaje de progi an, ..1611 	nos 



illtriettleiltadó« tioi 	 29 

perra ldea as de programación muy tí( i les para los algoritmos genélivos, como 

son la facilidad para 111J11)(jal 1`81 I tul )l.ti y aponI adules, 11111snás de ()peladores 

du bps, qno aus 1,111,,ku ovil+crol mane JO de cadenits (I(' rilltIVICWS y 141114ili IlitillS 

por cadenas de hits que ocupan menos inenmrM y su manejo es mucho más 

eficiente, 

	

Para poder enpezar con las es r) 	de datos rpie contendrá el pro- 

grama, es necesario definir prinu,ro algt1111111 constantes neeesarins pan el pro-

gnu n 

rircf ine '(11),„91ZE. 

jille fine L011110Af  

0(1 jiu: 	G 

#def írte POEOSS 

#def ine PA/U?' 

Donde 11011,SIZE es el tamaño dejo población, Lgirripm.es 	máximo 

(!e la cndeaa do frita, N 9IvIG EN es el • !tiírtit!ro áe', gertei:n:einlies o itetneloItelt 

t1no realizara el prtn;ramil, P111913, 	 respetttivlunentO la .. 

ptobttbllltittrl  de reprrldlicelátt, de cooll)initeléii y .(le 
. 	. 

los ai9oritrrsos fiera tiras procetmti ikildaciolim` de en(lenas, l'or gide, 

no rerailt a sori)rtatlente que la nstrartnra ¿lo datos primaria para 1111 OgOrit1110 

gelitItliy! 11011 mut 1)(11)111(46n (le (Inicuas. !Jay varías forttlits de Itti;>letttontar, 

1)ol)litciones en un progrtunktd)or e jem plo, podernos construir inta poblávida 
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nos Genéticos 

como tina estructura O arreglo dE 17111Hrinos como el siguiente: 

Arúnterolle 

Individua 

genotipo 

cadenas, 

00001111 

Jenotipo parámetro 
(2.7) 

P(X) 

16 	225 

2 0000 U)01 O 81 

3 01)001101 13 169 

PO PSIZ E; 00000111 

Donde cada individuo contiene el funotiim (el o los parániel.rom decodi ficticios), 

el genotipo (el cromosoma artificial O cadena de bilis), el parámetro de rip-

titud (función objetivo), y POPZISE que es número do individuos o tomaiío 

de la población. 

FA código en lenguaje e (lo in tabla 2.8dedara una mtroctura quo puede 

contener a la población correspondiente a este modelo, Declaramos entonces a 

la i)ol)Int:ióii de el Algoritmo 	1,0111O ni) arreglo de la estructura strtict 

1)opttlatloli, en el arreglo poi)(P1)1>SIZEI. 

strilet j)oi)ulatioli 

f leal x; 

f t/ttat fitaicss; 
	

(2.8) 

eliar in (livittuni[Le fl 110111 	• 

} * j)ol>li'0/'S.TZEI; 

ilellt1611(lciiios al riteclel() tc,taltrion 111.4 	 tarnafio de población 

POPSIZEI, y la longitud do Pacir,itivI,C1111011/1, El arreglo indivititiait¿C//(?!)M+ij, 

(mullen() la (•11(litiiit llc tufos y coros que letiresetittill (!1 croillosoluil artificial o 
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genotipo (éste arreglo esta indexado entre O y [LC//110(1/(-// porque una CU-

(1(1111 de caracteres requiere de un elemento unís para asignarle el lin de la 

cadena: NULL). La variitidc tcal llamada fi/31(.8s es (.1 parámetro de aptitud o 

valor de ajuste y tina variable real llamada :r (s el valor deccaliii(m(10 (le la ca-

dena o feno(ipo. Explorando un pon) nuís, vemos que el airmlo individual es 

111111 caderm de enlucieres que sólo contendrá unos y (1'108, y que por lo bulto, 

utilizando más herramienta(' (le el lenguaje C, éSi;11. se 1)0(1111t cambiar por 111111 

cadena (lo bits (le tamaño LCI 1 ROM, pero para !os fines de este ejemplo es 

mejor dejarlo reino esta, ya que es 1111í8 comprensible aunque menos óptica). 

1?.di el Alppt 1110 (:(41éi1113, aplivanum eluu adoresgenél ives o 11111111011111C1611 

macea en cada gem.ración, l'out itiiplementar esta ()1)eruldo, poiletttos Utilizar 

(los poblaciones (pu. 110 801:1145111111'11, 811111/1ilit'11111111 n.sf lage,ternción (le los (les-

cendient cs y el reemplazo (le los plog(iiimes. Las declaraciones do las dos 

1)((blaviones 	y iletcrej> eslán tnostrIt(las en la estinctura. 2.0 junta con 

la cleviaravióii che otras squ jables globales del plogramit, Con estas dos polla-

1'5 1111,1 1,11)0r  fácil eryar  ituevos (1(1(1,11(11,1'M-es di,  los liii(sribros de °1(1./(01) 

usando los operadores genéticos; ('()101'1111(1(i esos 1111(1vos inilivi(11 les en tleugioPi 

)oniendo 	 nini1)(q) en. aldpop. Existen otros iné;:f:11:808do:nmanilittyeeirie;ria- 

yehisicilt (10 alinit(Iniaillien1 1,:trlt itianice)jtit,rsizE j) 

 y prestar 

0119 rubia- ' 	j)o1)11telottes; 

" 	trolaimcl;L 	

tit71( I

ón 

	hoy una ""11"lal)'1)111r1()11 cs sucesivas. Ilttilpoen 

	

licilh" para  (111' 	
puede haber Ino- 

(11)811 (1(1  (1111(111 

in(na)tas 

 a (PliPtillie111.(1,1::•1)::11(.11.:iitliaiio (le lit 1)01)1[101én eotistalti.e, 

Iril:91°1::)::11:1(.11)::111(:;m1131 ales soga' 	_in¿:11(11 (line it:(1)iiiiiiitlinceiáyil 

db generación' 

cambian 	
ación en  

jávación. 	 l(51((:11littrtietrin,tunirot ¡nein,. 

Sin 
enibiiniii(gion,b11)1:1riletetcii(sitilsi 1:10e  

gej(elii:‘11.11:1(oli°1 :riere' hilos nol¡it 	I 	"1(1111191 y Cato 11r wer 11.9 cosa. 
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poblaciones no traslapadas de tamaño constante. 

Wad. populatiou 	oldpop11)01'S 1 Z 11, sm irpopET'0 VS 1 Z 	.4.optsize; 

f loat It, is, sumí ates, 

deuGle factor 

(2.9) 

Las constantes y otras variables globales do nuestro ejemplo afectan la 

operación <le toda el código. En la astrictas oplsiw guardamos el mejor re-

sultado que comentar el algoritmo genético. Observando la estriwtura 2.9, 

vemos algunas constantes de tipo entero; entre ellas está POPSIZR que ya uti-

lizamos en la estructura 2,8. Esta importante variable corresponde a lo que 

Iremos estado llamando tamaño de población. Adicionalmente, las constantes 

LCIIIWAI es la longitud de la cadena, Nf1A¡Gl;Nts el número de generad01513, 

y ',CROSS, PMUT seo las probabilidades de combinación y mutación r<Ispec-, 

tivament e. Lis variable real suinlibress es la Suma de los valorel; de la suiriable 

fitnetss de la pollulin. Esta variable es importante.daranto la selección de. 

ruleta. Las tiernas variableli li, Es y factor, $011 eMillsivm de, integro ejemplo, ya 

que son loylfiniIt,s Inferior y superior qué puede tomar la variable a; y el '. factor 

de conversión de entero a real. 

Una vez, definidas 1113 eit1'15 	necesarias, el signientt IMMO en la int- 
. 

pletuentación de tat algoritmo genético es generar una población inicial do in- , 

enviciaos. La población inicial, nornialutentm se genera aticatorituuaate, ésto es 

que para aula individuo de la poltlación; el genotipo tomará ate valor aleato-

rio que después se dewodificilrá en el fenotípn pura encialtrar t'espites-su valor 

de aptitud, Lit función generatepop0 se encarga de generar aleatorunnetle la 

cadena de unos y ceros y además llama a la función decedge)que decodilica 

cada elemento de, la población que va generando, la función ecodeft tl sn VCZ 

bina ri la ¡unción falie,/ior;(x) que'se encarga do encratl.rar el Parámetro de 

aptitud de cada elemento do la Pobladh011 que 80 va  generando,  '14118.falltiniltS 
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genendepop(), derode(i) y function(x.) se muestran 

voidgenertitepop0( 

ini 	j; 

f or(i. = O; i < POPS 	i .0( 

()I dpoplii 	mollor(sizen f (Write! pointiation)); 

orliopoptij inalloc(sizeof(striulpoptiintio)); 

for(j = 0; j < LCIIROAI;j 

> individual[j] myrandont(2)1- 48; 

oldpoptil— > 	 I?0 = NU 1,14 

> 	 Ii01111= NU 

derode(i); 

. • void decnrle(anl i,)( 

• ijnt j; 

f Irjat: 

• pii.(j = 	0; j-)( 

.4404 	•••, 

01(1popiii— > 	* actor -1- li; 

> f itne.v.9 	 > x); 
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f !out unctinn(f 1 nal t'){ 

Int i; 

Pool su nt 

for(i 1;i 	i 

(fiont.)(i t cos((i 4. 1) 	r f i.)); 

return sum; 

Con nuestra población labializada, necesilAtilfiti entender los tres opera,  

dores reproducción, combinación. y imitación esenckles para la °peralto!) de un 

Al 1011(1110 Genético. Lo3 tres 'operadores del algoritmo genélleofiluiple pueden 

ser impleMentados cada uno en funciones, Antes de(pm veas tos cada. rutina,.,  

debemos recordar el hilo comdli que atraYlesh a los tres operadores cada uno 

depende de una selección deoperandos aleatorla (711:111) :  

cosos, El método de la ruleta pueda ilust,rarso asf tirar uil dardo cargado.,  

sobro un blanco que cmtliene,  a todos,  los "elementos '<le la población, el (lardo.. 
, 	; 	. 	• 	 . 

tenderá ti caer sobre los eletuenfrm coll mejor parálnetro'dearitillid y sele(!cionar 

cl eleinetn» s()bre el (pie calg(t el dardo. 

La función V.o se eta,arga de implementar la (lesezipción ní►teriori  
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int srlocl 

jiovil. rnndoml,pmisum 

inl j = 0; 

do{ 

rundom1 	myroodom(327(i7)/32767.0 sonif itness; 

dopa 'Isnot+ = 	 > fitoess; 

j 

ludid v(por Ision rosuboul kgr. j < = POPS I Z E); 

retuvo j -- I; 

1.:81a 	 implementar la tiell'ITIÓI1 en 

MI algoritmo ii,Pnétiio, pero la se/o:chía cliffita en en non hos casos más eficiente, 

aunque impbsitentala resano más complejo, ya que ec dáen do himer muchas 

pruebas ¡aun sitlaw (mantos y cuales elementos de la población serán operados 

gisMti(mmente y enali,s morirán. EsIDS parámetros sólo se pueden encontrar 

implementando (.1 algoritmo y !incluido pruebas t•on tliferente8 valoril; para 

itiNlir su elici(,iiela en cada (siso y hacer itit exaniett emlitclfstico 

elegir los niejoies Nralores (lelos parámetros, 

1)e ititeal,rits cleseriiicletit's previas, ifitlferttos cjitcf nuestro siguiente paso es 

lit operación (onibninción frioss over), El operador coitibilittciótt es itiii)leirteth 

tad° en mut función que lioso' ros licittos Ihunndo crossover, La rutina crt)ssover 

tonta dos encleini.s prog(:iiiinots 	 oldpopijk>irtdividtial 

	

y genera dos cittleitits hijita !lamíais:3 new 	 tiewitoliljli-> individual. 

	

, 	 „ 	, , 	„ 	, 

	

posiciones de los cadenas (i,j,il,j1) 	iiasati a IR marina crc)s.sover, [)entro 

(le crossover bits operaciones reflejas latttltrft descripción anterior. Bit la función 

detetntivanuis id vamos 11 realizar cl itrossoyer volt el tul-

tüid i)ftr (le c:rniftc)solitits pt ()genitores, DIsi)et•lficlufient.o, evitarnos %lit solado caer 

(2.10) 

para poder 
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una moneda eargada, si sale rara (ver‘ladero) con la probabilidad PCIIOSS. El 

volado es simulado en la l'Intuido trairandorn(), rloude esta a su vez ¡burla Ir la 

vigilia de anulen) psendonleitiorio non/. Dentro rle la f1111(11/13, 	1111511' riel 1.111111 

cv 1{ellT(101111(10 	 Mil la fmrairíu In annulom, el cual regreria un entero 

psendoitletorio entre yero y f,CiI110111 Iftiiiirs inferior y superior (sir ritiemlos, 

inten.antbkr parcial de nossovtlr es IltIvado a cabo en los dos anesosfor en t.,' 

código de la rutina iTossover, ilustrada enseguida. 

voiderosNoner(inti,inl ¡t'U 1, ¡Mi )( 

rol ri,k; 

r'l = ntyrondorn(LCII RO In; 

for(k = O; k < 1.1; k 1 -O( 

	

nempopli 11— > 	= oldpoplii— > 'Individual]; 

	

nelnpoprf 11— > 	uall = oldpop[M- > individual); 

f or(k = 7.1;k < LC ItO k +){ 

tzeuTryilill•-• > 
• 

	

> 	= 	> individual[kl; 

La funeitini nuitation simplemeul.e'eambianlipuios de los genes ron una 

probabliklad de PIVIUT di i elenten1.0do la póblaelén elegido, 	código se'nntes., 



neittation Ilannt Ft 811 vez 11 la función eepTuduelion, que no hace 'luís quo 

copiar Ini cual lit citelenit de vidpoplil a nesipeplii; esta, función se encuentra 

enseguida: 

void rcpródnetion(inti,intj){ 

strmy(nelopoprj)— > in.ilividurií, oldpop11-- > 

El código completo (1(.11 programa de ejemplo puede consulteuse ea el 

apéndice! A. 1?,11P programa, minimiza una función con varios mínimos locales, 

e lel itro de un intervalo duelo. L118 variables globitles Ii y ls son los Iftnit,es inferior 

y superior del intervalo. 

liniplenteslarión drl itlat ii inflo 
	 37 

unid mut atino (i nli,int j)( 

i ni k; 

reprntluel inliti j); 

f or(k == O; k 	I,C 	) I; k 	1.) 

f (tnyrandom(100) < !'AI UT) 

	

> individua liki 	(netpopiji— > individualIk] ..18)7119 ; 48; 



A 	i I ni, v. 



CAPITULO 3 

APLICACIÓN AL PROBLEMA DEL MÍNIMO DE ENERGÍA 

POTENCIAL DE pAumenns PEQUEÑAS. 

3.1 Partículas pequeñas 

Existe una energía de atritevidn entre dos átomos (o interavvidn potencial), 

cuando éstos se encuentran a mut distancia rehttivamente corta entre ellos, 

Cuando dos o más átomos so unen luir tina int erección se Cornin un ngtegado do 

41.011108 0 molécula. Ulá partícula pequeña es un agregado do átomos con un 

tango corto de mterección (aproximadamente do basta 200 A [Angstronisi ), 

El estudio do partículas pequeñas tiene tina gran importancia debido 

a que tienen característ leas que 00 se encuentran en part (culos 1.1111101es. I'or 

ejemplo, una partícitlit pequeña puede tener sinwtrías que son Mullibidas en 

una estructura cris' idilis voltio es el vaso de la simetría 5. 

Nosotros podenms simular la formacidn de partículas pequefias a partir 

de un modelo bien clelinido y controlable, El comportamiento do un sistema real 

puedo ser muy próximo a los hechos olsiervables en condiciones experimentales 

espec(ficas en la computadora, 1)o esta fauna, podenms evaluar ennUdadea que 

ayudan a entender el comporiumieni o do la materia en clivernits condiciones 

físicas, Así, la computadora actó0 romo aparato rle medición y en ¡nación ("0 

los datos (le entrada y de las condiciones que definen el problema, (.11  1"111)1° 

realizar expetimentos numéricos y (10  °81° mute"' probar teorías 
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hipótesis do seupluicación, faunos explle'd as  de los polencistes do l'ov-cid' 

entre las pari (dilas que componen a un :Asidua físico y, en especial, confrontar 

loa resultados del experimen1•o Henal' leo con loa dalos di,  un experimento leal. 

Enseguida discutí' eilid3 la sitinthwién do la configuración de mínima ener-

gía de pitrtículits pequeñas utilizando potenciales oscil»tes, 

3.2 Cálculos energéticos 

La energía de una estructura idéntica ésta dada por la interaccién potencial 

entro cada liar de Atontas. La interneción potencial de rwla par de Atontes a su 

vez cata dada por la dial miela entre éstos, Así, podemos definir entonces a la 

energía de cadit par do átomos reino unit función E(r) donde r es la distancia 

entre dos ¡liados. 

La energía potencial V(r) gne existe entre dos átomos es new difícil. 

do 'encontrar. La (orina precisa del potencial •interaténticó de tía material. Se 

del 	haciendo suposiciones y gran cadidall .de 	 Ilasta 

ahot.a, los 1301,011(16h int erátómicos que se han eitionladoi 8011 ontliírices 

Actualmente existen numerosos tralinjos de sinibladen.  que !albite 

tendales con mi sélo 	'Cal es el caso del potencial drljeuriartl-Jonetlii;1 2 

11(r) 
	A 	13 . 

donde A y 13 Holt littrállietros empíricos ttoterdinatItts o partir de medidas in-

clefteticlic=iites oil la fase gaseosa, Este potencial también 13(1  1)1111(1(1 (1111 119)11.  

futit,lóri do lit putftinclittial del pozo (I) y de la seinutuléit en cc¡ttilibtio para 

dos Atriines (Hl), de la aiguleitte felina 

6 
U(r) = 

deudores In distancia cilla' dos átonma. Este p01enci tl; se Ita utilizado <,ti'el 

istudio tic pi 	 ...• 	ena•.• 	 • • .••• 



(11rigido,la 11U:1101611,  

(11  le yo 	

rLuentn( que la 

ftt!)  

rmtt que 	

1errii:1 es  31,2:,,10:681,011:012141cil  

los (s 	

ri: la figura 3.2. Sn ha 

b tlo 	0,C13 

11°Iiii)r°  1.8  inrecitlit a la queexiate 	a)oteno;111.14:  I n figil I 

piado tenor 0110 de estos 

Figura 3,1: (tem mei:14(16u de un potencial empine° eón un mínimo 

energél ic:1114 
	

Al 

ae litt utilizado para estudiar partículas pequeñas, 15n la ligara 3.1 podemos ver 

la forma del potencial. 
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0.2 

0.2 

0.1 

0.0 

0 0 	1.o 	2.0 	3.0 	4.0 	0.0 	0.0 	7.0 00 

Figura 	Itnprelienlación do ”n potehOlol empírico roo i7ittio9 othtitncis 

Eticontrity (g34110,11r118  rito'itily(1.9 (1(1 mnínima "ticrgill 	"las Pa  
telielftles no efüril, (ishid() n que tienen uno o vatio!: n!fillinos Ill(!ot('-s,'YPnsr 

lo lord.° c‘xist.(Itt 	vlirio(Ilx(1  de eetifigillitel)11('S  , 	,r,1  qua 111:71:11a110 

 

	

.1 _ (

1it 	t ia  

i)ntl.(ntilas y (in() tioti (tu t's1.111311',4  '111(1 pareced boa estrliddirns 	nnin ,:nt 

pero 	n1111(111(1 	son, (W1110 III rine i)o(letn(>8 ver eaeala figura 

3  r 
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Figura 3.3: Configuración metitestable ix)ii N z-- 7 

Para encontrar las estructurns do mínima energía, se lino utilizado vntiolt 

métodos COMO los revisados en el cupfhilo 1, debido a que estos son algoritmos 

quo pueden minimizar funciones no lineales de varias variable% ilota ahora el 

método unís utilizado para este problema hit sido el métoffil de sí/art/ación' 

.recocido (Siminuleted 	 que ha probarlo 	el 1114.9 	debido ha 

que pnetic encontrar mínimos alisolutoS partictulo do posieimies de loa, átomos 

tot abuelito identories. l'cro esto nolo excluye da »ler 	eyentintlinento én 

ruínhuos loettles, 

Uno dolos objetivos do esto trabajo es itt.ilizar leS algordinOs genéticos 

para minimizar la energíade pivrth ilou pequeñas, y nallir 	ellidenclii.'de Cato 

nuevo método de simulación 

3,3 	Cálculo del mínimo . 

Como hemos visto, el probleum es eiwoutrar eStruetairas ittóiniclut pufuaintn 

do iníninm energía.. La energía de Mut cs 1liiilult tt,(nnien' esta (1,y111 p011p, 

43 
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(fondo(1, (ts o) ritirriero total 11(t átomos eu hl partfonla, y 	(Y9 la distancia del 

411)111(i hl átomo 	(so tonut  int  iiirsh (te hl 1111111a. 11(SCISI? In íulwrarcíón del 

átomo i volt o( Monto j cs la titilara ipte del átomo j volt el átomo i). 17ista 

función rietertnina In eliozíít pol,m)cial de 11118 nutléntla n p¡trtionla poiltiofirt. 

La (1h41 tinta entre (los 410111os está. en ()motón tlts la itosicióit en el esimci) 

de catitt átomo. F..js decir, ¡me si ottel'ornos medir lit distancia entre (1011 álrirtios, 

!tritura» itcoesit1ut1(18 tener la posición de éstos. Terierims dos fra7l3/18 de repre-

sentar esta istsiolóir ituntérío¡unetilm; una rItt ellas os por !ñorbo del sistema do 

coortlettarlits ret¡tangulare.s, os tlectr, 	Catilt át,01110 tiene !lita iJosichán (a:, y, z) ,  

en el esi¡aelo. La` otra forma ¡le rei¡resttrititt.  111 posición da los'átOltIlW es Pile-

dimito el *dracma do coordenadas esféricas , es decir, rine carta ¡Storni) Licite tina 

posición (r, O, rb) en el espaeitt. 

Prtin calcular lit dislalia/1 mitre dos átonsts mutado 811 l/f/Slei(511 

801/13 per 111e(10 	1'00111111(111S rootrotgltlaros cv silttirlentettlm 

ir)2 + 	z,) 

donde (x,,yhyi) son las coordenadas eartesiallits del bérillno.átntno. 

Para ealoolar la dilatada entro dos ál nulos cuando su poSichSit se repte- 

menta por Medio de coordendas vsféricits 

2* ri 	* 	sin") am(tin (fi j ) k  ros(() oos(0))) 

44 	Aplicación al problema dcl mímalo da r,iwigíil lintent 	da in:1'11'111as ppiptviísts.. 

InIcraoción potencial mitre cada par de átomos. Lit intoracción potencial do 

cada par de átomos a so voz osla dada por la distancia maro ostra Así, so ha 

definido a la enotzia de rada par do Montos romo una función V(r) dolido r 

os lit distancia mitre dos átomos. lj(r) maitieno la energía. potenciad mitro dos 

átomos de distancia r, poro la energía total E de luta partícula !mamona es la 

suma de la energía que hay entre cada par de átomos 
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(1011(k fr;,0;,111. son las coordenadas esfériens del i-ésimo ;homo. Eit1t 1111,111111 

1'8 3111 Mula más complirisla, sin embargo, como veremos la representación en 

forma esférica 1 esultarii muy conveniente, debido a une los ángulos O y ip sólo 

pueden tomar valores entre It y 2zr y podemos entonces codificados 1111 forma 

binaria nuis fiíeilmente, además r, por ser In rliShtlielll del origen al 001110, toma 

valores Univitnionte positivos y también podemos darle a ri to valor máximo, quo 

será. equivalente a obligar a la partíci da a moverse sólo dentro de una esfera de 

radio r. Esto zíltimo es muy convei tiento pues podemos simular el efecto de una 

1)11.sizín solee lit jun tic lila. 

I.)e esta manera, el problema. a resolver es el siguiente; 

zi 
allinimiznr E = 	E 1/(r,,), i 	j 	 (3.2) 

2 id..„1 

con lo ;luz; encontraremos In prisirión en el espacie (luz; Hilen tener los 1911111011 

de la partícula, es decir, las coordenittlas (re, p, z) o 	,0 q)) (Ir; ende uno (le 

los rz átomos ;pm la coini)onni y as( prtrier otztetior sil c'tntliguración grxintétrielt. 

FiltnitnentP ncnivienty luwer un conientario sobre el tiempo de vennlittto 
„ 	, 	. 	, 	• 

riza; hay gitrz invertir rolar; función riel tamaño do lit imrthmlit. F,1 Upo de pro-

blema id rine pertemice 11111111111Z111' 1111a 11111(11;11 C.011 1111 ;Minero ;le variables rine 

putlrir,  mtutelnar se le cletitnnina NI' (n,ert-deterzniriisite polynoiltial-timr)114), 

(13tnguilrc(Web' (1110 el tiempo de eóniputo crece a medirla rine 	pitrtínillit 

tiene unís át,otnos. A 8;1 vcv, los 13roltleznits NI)  se dividen vn NP-rzoiltpleto.y 

NP-duro, rine so relleiro a lit forma III zips! erer;t; cl Liclal3Mde eóztlintli?. El 

prol)lenta al que nos enfrenl,F111108, 811 1111. e01111)rolaule quo es del tipo. NP,duro, • 

esto quiere decir ;pul el 1ietni)o de cómputo para resolverlo.ereerz rje frieriery: 

eaprznerteirli 111 confortes; rtunazinat el anlinero rle.Atonlos tic; la izartfeol;t rine 

zinereznos tnitlititizar. Se 1.rata ent,011(lCs, de un protzlenta que eattS. lejos (le Ser 
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3.4 Implementación de un Algoritmo Genético 

Para aplicar tin algoritmo genético al problema de (a ecuación 3.2, primero 

definiremos el esquema de rcptesentavión de las coordenadas cart embutas y des-

pués para coordenadas esféricas . 

Las coordenadas de una partícula (le o :Untaos serian: 

(311, 111, zl),  (x2, y2, z2), •••, 	zn) 

donde el rango de valores que pueden tomar es; 

(—oo, —oo, —oo) < (xi, 1.00,-feo) 

Como se puede observar, la cadena de anítnetos bit:arios que realmente nectstl,  

Oiríamos para nresentar las solimiones al ProbltSna, seda itiliuitanienle grande. 

Sin tnbargo, uo eccesilanies realmente un espacio tan grande (aun 11(11101' frntuar 

tum partícula de O átomos en el espacio, 'Nosotras podemos drlünlr un mpaclo 

específico en donde queramos formar la.,  partí:11x, tlejitialo que los 0,ono  tú, 

nmiloden iiimme1t,1 en eso 	AS1 TIC podemos definir111:.roithiteitin de 

In pito.ieula dentro de im poliedro red, angUlar de lados '4,1;; tí3 y definir el 

rengo de las coortlenttclas dula  siguicate fermar 

(0,(4(1) < 	Mit 2i) < (L111,2; LD)  

AilOta pi)(lenios (Iellnir 'tea emlenik licita (le linc)s y ceros. 1)ocitIteos 

ei)roveciter que en lenguaje O 111 declarar un entero corto is 	(utisigitcd 

short frit) reservamos (los bytes de metnoria cine paulen representar un número 

entero entro O y 65535 pero en lengtatje lmtcplitin tenetritts una o:Ricial tic unos 

y ceros de longitral 10. 1.111 :ejemplo (Itt esto son las trigtilotit,es malones: ,  

efIrin;in z>lero entero • 

(1001111(11)01)0001111 15 

101(11010011001001 '1352(1 

1111111111111111 65535 



mínicro oder() 

Onn090001109011 	l 15 

U11010109010 1 901 43529 

11111111111HW 65535 

0.002288853284 

(W421199941 

10.9 

Ahora 1111011011 ya una represent 	11011 4t1141C1111 1)111111ln para las 

coordenadas ¿artesianas (a:, z). 

M siguiente paso ahora es definir la medida de aptitud, ésta será obvia-

mente la energía de la partícula que cleliniftios vil la amación 3.1. 

Los parámetros y las variables que controlarán el algoritmo, 1114f copio el 

código eonipleto del progratna qiw encianitra el mínimo de mierda de partfetilas 

pequeñas se puede consullar en el ripéiall(:e 13, 

III! en A1/1111 l.alu G141(4111) 
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De manera que 141 queremos lepresenf ar nn número real entre 1) y Li  basta con 

multiplicar el flrIM(111 411101(1 yue. ya tenemos representado implícitamente 011 111 

1'11111'1M dn 1111014 y crrev por 1111 ratl !sis y I viultP1110,4 la representación do 111111 

de la coordenada (141 1144'41f4i(111 del osultado depptiderá de que tau pequeño 

sea ti, entre más grande sea el icwiliado será inentrlawciso). Un ejemplo de 

la representación de la coordenada :r para in  r. 1I41) sería: 



48 	Aplirneicni nl pmhlcmn 4,4 unninu,  de eiu rgln potenaill dr pnrl.fulins ppqm.iins. 



CAPITULO 1 

RESUHFA DOS 

4.1 	1 tit od ucción 

Mc plelinialt los resultados de lit aplicación del Algoritmo 

fleaótli'o al problenat ;le minimizar la energía de intrtiettlier pequeñas do oro 

uanodo potenciales seinienipíricos con dos mínimos, Se escogió el oto yit que es 

un metal (pus se presta para ser estudiado y además se viten', con illtblritd611 

de otras fuentes que puedo set vir para hacer una comparación con el presente 

trabajo II. 

So analizarán partículas pequeñas do 4 hasta 26 átomos. El objetivo es 

comparar con las quo resultan de usar un potencial estándar de 1,enitard-Jones 

con un sólo mínimo. 

4.2 Descrilteidn del Potencial 

Los resultados (pro a colttlruttulótt se presenttut fiterón olltenitlos usamlo ún 

potencial sintiomitfiler) que 1'3 ruin variación del poutticial do Listuttr(1-,lona 

6-12. La varincitín ettnsisto 	cine fitvorerlt la formación de tutilligunteiones 

pont agormles en 111111 partícula, xleltitlo a que tiene dos titínimos, el Itriruero de 

ellos se encuentra en el 1)111)11) de ctitilliltrio ro  y el segmalo infithrm se onenentin 

en ra+r. res la llamada ritv.ísi ;liara (o rtrzén tlortult1), (vio tiene que ver vuelto 

con la simetría 6, como se ittnest,ra en lit ligtitu 4.1. 
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Vigurit 4,1: 11.elneirSu 	r eón In simetría 5 • 

1.1 111. lignra 4.1 ir(r(lenion v(r tonto r esta (lireci.11111C111.6 r(411ciointtlit con 

ciorl(pder perittlgono, 

1.41 (rxirt(sión (lel irolmeilil mi función ¿II,' In n11)1'111111(1114 (lel pozo 

(lo ln separación en p(trit don 11101110s (r0) es 

01,1411111idenl 

(Imule C= 0.7:1, fi = 1.35, rr = 50 D = 0,09 y r 	11,141, 

en In figura 4.2. 

Sn 	(y. it nedra 



1 

1-.)41.1prión 1101 

- 

O% 

1 	,111 	111 	'40 	611 

Figura .1.2: Grillic:a de Mi pohnuial empírico con dm !rifabais 

Actitalmente existen numerosos trabajos do simulación cine utilizan po-

tenciales empíricos, pero és1os ist dicen por qué ea mejor MIlizat un isttencial 

y no otro, El poteticild do Lennardnloius tia sido utilibuto Mira el Problema 'de 

ininimimión do energía de part(miltis mi:1111km pequeñas, y.-.Parti'eáletilotr de • • . 	• 
estruelara y energía de frontera de granó en nwtales '1 13). Si expresión es la 

V(r) Ah: B/7.6  

Donde A y 13 son parámetros empíricos determinados a ptkrtir 	medida:1 In-

dvpviltliplite8 vi% lit rom. wisvomn. P,sie poivitc,141 tmnbién se puvelo expresitt I II 

función de la profundidad del pozo (R(t) y de la separación en equilibrio para 

dos át Ming (ro ), de la sig,nient e forma: 

U(r)- 

Y sit grálirst es la de la figura 4.:1 
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25 

1.5 

Figura 4.3: Gráfica de un potencial simple do Leimard,Tones 

4,3 Configuraciones de mínima energía potencial 

Se aplicaron las técnicas de algoritineS genótiCos descritas Fa In hire de i te 

trabajo para encontrar la (.91114;11ra/46n de nifidnut erlórgfit dópartfiMinsdtrolo 

de N = 4 a N = 2(1 átomos, Los I:e.4.1111,11110:4110 nittestratt an In 1lIbia 4.1, Iat primer' „ 

columna es el tamaño (1('!" 

unidades arbitrarias) .1a tercer colunnut tnimdta el militen) de geueriieioneS.del 

algorittná genético con bis tina se llego a lit,conlignraelón• 

partiendo de mut coafigurruiión itleitOria-:deátomos;yiá. cuarta cOltrainaladien•:,'; 

el't'ibero de mittacioims por generación can 	So 1:01pénzó. el lgnrihno 

genético (mcardemos (li la el 'Minero (le ruatacloiletidistnlauyeeOttfMMóMtir0 • ,• 	 „.• 	•• 	, 
el progranut).- La última columna indica el .tic11100 de CP11 itiedid0. ea, una 



Conligadviotws (It. Iníninsa eiwrgin pau•acial 
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Silicon-(1rapflics INDY (11(5001), 1501\(11z) bajo IltIX 5.3. 

N 	Eiteizín generaciones imitaciones tiempo eo sag. 

4 —5.99 3000 II) .3  

5 —9.35 3000 20 4 

6 —13.07 5000 	• 30 8 

7 —17.79 8000 5(1 19 

8 —27.21) 8000 50 

9 —37.72 121)0)) 6)) 47 

10 —38.5!) 121)01) 80 58 

11 —38.59 1506)) 90 88 

12 —45.19 20001) 100 133 

1:1 —53.41 30001) 130 238 

14 —58.:15 300110 140 278 

15 —64.33 35000 150 365 	I. 

(6 -70.60 50000 160 609 

17 L-70,60 50000 160 :822 

18 —84.70 80000 20E1 .1200 

19 —92.88 100000 . 	200 1692 

21) —99.51 1:10000 200 .2448 

21 —106.27 150000 200 3055 

22 — 114.25 1811000 20)) . 3990 

2:1 —122.88 21000(1 220 •, '5113 

24 7.129,55.  2500)))) 2311 :.6718 

25 —136.14 2001100 240 '8514' 

26 .;-142.56 :350000 250 10022 • 

(r1111)1¿), 5,1) 

dolida 11‘. c unrgla es) a dada en titiirlatles dr. 15"t5, y In tir,i)artreiói) en e(1111- 
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Iluminados 

With] fle (os iitonms en de 	2 Á. 

La configuración par: t N 	1 	tetraedro !Figura 11. Esta eunti- 

gunición es sumamente establo, ya que I ¡ello una  'pugnad ( k. 	(dbirglidit eII 

pata 2 títomos) cn rada lado. I m además la minium er)iiliguración 

atr'intien (pie presenta vrilunten, y so pie:tenla con mella frecuenciar (It 8(111108 

intuidos y otitis estructuras cristalinas 11:11. 

la conliguntriCai do N 	5 es tuna hipirainitlo triangular 'Figura 11. Estri 

formada por dos lotniedlos opueslos, (1111,  comparten la titilan laisti. , tnnlbirin 

remalla 801' 111111 1.0111iIIIII'llitilít1 establo y sitil(1.rica. 

Figura I: Conligurarionen ron N 1 y N = 5 

La yonliguración logritda ron N 	átomos Engata 21, es Ilt primera une 

unurll,rlr i1111uenria del tiott,ttr.ittl 1111(1 frwr-itt,4.n it la kliltitit‘lifik r.iitt•ti, ya (int,  t•ritr 

1111 pot etreit11 rotulín rle Lettlitit(L.lotu,s, la t•ritt(irt,ititit'itíti de itifilitritt 1111e1 111(1 ritte 

sil Cartita es r,1 Oil tir,(11 o (t,treigfit de -11.55) (131, titietil.tris rine la eireoltirada ron 

este 'mesto pol,enrial empfdeo es una coriliguitniórt que forman tres totraedron. 

Esla V0111111111 1111Ó11 es 111111.1 (11. 1111 delimito o 1)ipitionirle t)etit agrura', ya que se 

puede ver rpie sólo le hito folia 1111 iltrano pira, lindar fnunarlo. 



Figura 2: ConfiguraciOnes con N 6 y .19 77:7 

ertrifiguritcióit (le N = 8 es 110 clvraedro (mit 1111 át()Illo.aftit(litlo for- 

amad() 	 unís (Figuro, 31. No es lima corillgrinulórr muy es1,1tIrlry, trero 

sigue  estatri(Irr foruuulo, por tetrit(r(lr)s mirlo In.s (1(lirriís cortligrinteioritts, 

Eii la t.oilfigtitti(:ióit de N = I) vernos no, (le('Ire(lro con dos Ittorrios aflcUlidos 

formando 	(Figura 31. C(rírsinl.(r (rIt yettli(lrul do (1(111 (It.srttrx1r.os f.rnsla. • . 

Coidigniacinnes de mínima energía potencial 
	

Sr) 

Mira N •-•-, 7 so forma ol decaed!» o hipiratoidc iminagonal (I' figura 21. EsItt 

configuración ert sumamente esi 1110 y es la primera configuración con simetría 

cinco. 



Figura :1; Conligitraciones con N= 8 y N = 9 

Con. N = 111 Wignra 41 tenemos que sImplemeni e so añade el atentó 

la configuración con N =,9 [Figura :11, forniando un 	nal% Y. pnedó 

observaran cine ae forma do tren dee:tecitos traalaieMs. 

t'era N = l l' Wigura.  4J so tiene la conligaraehín 

dro 

liuulüén para la cofif ¡graneló')  dé N = 12 Figura 51 ocurre 

peal etc (Vita Vtn1109 gil!! sólo le falta fin ill,retio Para  formar ttu leoffal:irol'con lo 

quo podemos, vot que efectivamente el potencial onipfrico que ao está i)roliat!do 

delicia a (canfor conligttracionts coit vollIfineit y simr,tvfn cinco. 



(,iiIiiiriiih Inínitim viivt gía 	unuial r)7 

Fignra 4: Coi lignEariones con N = 10 y N = 11 

5: e()(iliglit•iti:i((zies ron N = 12 y N = 13 

La (:()Illiglilix(:1(íit (((t( t(n ÍOFIH8 :(>11 N r,  13 (1( (!li.(tIlvalti(1111,e mt k:n8(Inclro 

(Fifttirit 5}. It;s111.(:(tIll.sililti.inti et.; nitty (,si)((.1(11, ya (iii(!lul(,(riiís (le 1)();((;(1r Hitit(!tila 

• , ' 	• 	 , 

" 	• 	 , 	• 
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111'NulIallus 

chalo, ea la configuración regular ron mayor simetría después do la esfera, 'llene 

duce ejes (le rotación (011 simetría ubico, veinte des de simetría fres y treinta 

des (le simetría dos. La simetría del icosfuldro lo convierte en el sólido con 

menor razón stiperficie-volincien, 

1 1/1111 N = 14 (ligura fi], la ronliguravión que so fUrnia es un icomftedro con 

11S /1t01111) 111-1111110 11)111p/11 1111110 1111 tetraedro 11110,. C.,t11/1, Illeneionar que Imsta 

todas las vonligurationes c‘141.1111 formadas 110 l!Lral.dros y prehmitemente 

c.stos complet,an decatx1rus I raslapados. 1(11111)1én las configuraciones (lo N = 15 

11 igtirit 61 linsta N 18 (Figura 83 son d ivosiwdro t'on átomos añadidos de 1411 

numera TU! 1..(1111111V.tall de(*edros traslapados. 

Figura 6 Coiifiguinrkiiws con N=.• 14 y N =  
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Figura 7: Coilliorituionys un) N = y N = 17 

Fig)Irly 8: (I()»1iglirni:i()1).4 ron N 	18 y N 	111 

1'1)/11111,1)1'11111111 iiiii 1\1 	1!) 19 1.111 111111 1/)11111111 171.1911 1119 /1.1/9/11iI/r013 

tc(1.91111)(1.(1()8 911() ('011111W 1 ru unu (1(1:It1:ilto IFigura 83. 1"(1): I() t (tul»1,11.1111-)tt)it tiene 
.• 

• 

I 



titt 
	

tl''4nll idas 

simetría einvo y VS In W011/fila IlláS 1111111'11/1 V011 11011 11100104 v11 1`1 centro, eadit 

uno de estos lilontos es también el vinillo (II. un ieosue(11.0. 

In.slu ((beim podemos Ver que In; eunligionvienes que se hui ((Inundo 

efectivamenle t.ieudnu n l'orinar eonlip,utiteiones con volumen y (le simetría cinco, 

y 910 1511,111AS 	h01011/InS do 14-11ravdros 1pu Lienden n roniplel.nr ilnowdrou 

y ahora ya, 111010 compleLndo (103 icosaedios 1.[Itsinpulos en In ronfigunteián de 

N ,--- 19. 

Pura 	conliguntelenes rortespencliertIm o 	20 Wigurn 	hasta 

22 1Fig11n 101 ;;C 14111:Vi0 que sigue, siendo 	inístnn configuración que con 

19 bultos coa unís lanntos Itfunlidos, qur wigúan emnpletattrio Oleenedros. 

Figurn 9: Congonneíones con N 20 



Figura 101 Configuraciones con N 22 y N 23 

ha configuración correspondiente a N 	23 átomos Wigura 111 forma 

ilotiligtatteiones como la tle N.-•-• 19 taútitos (F'igitrit j tribstlipa(las. Esta 
• . 

es fility eatititle. 	 , 	 • 

111k4 	 iorresi)Otiilit,ilf,es a N = 24 y N 	.25 Flgnrt111 

cntr(-91)011(1(!ll líelaiitiiiiia elf)ilfiguirftt‘i(')11 de N "" 23 	 con lino y dos 

tItetticis ühitKlkktU t•(,81)1s!1,1wirtielif,e. 

Flitilliiii!iliti la t'(itifignrat..ii'ill t..cirri;s1)(tiitlicuile a N •-,--• :29 (Figura 1211,1ettQ  . 	 . 	 . 	, 

	

. 	, . 	 . 	 . 	 . 	. 

silitetrta (111(•0 3' 1141011(41 3,í'.t'1;(1 11088(Yit(18. 1,1'tislitiitt(lc)s.,  
, 	 . 	 .., 	. 	. 

. 	 . 	• 	. 	„ 	,' 	 ,. 	.. 	, 
. 	 • 	. 	. 	. 	 . 	. 	, 

. 	, 	. 

, 	 1 

enttligui iteiohis 
	

II 



Figuro 11: ConfiguracknO ron N = 24 y N = 25 

Migara 12: C;otiliglir111.1(511 ron N= 26 

112 





65 

este imbajo 80 101111511; 11110 111111011141111 110 los A lgotil mos Genéticos 

pata la hallar la conligunwión do mínima enrsgía (le partículas pequeñas de 

oro. 

Los A111,0111,1111/8 G1411'411'08 8011 un nuevo método (10 optintizución con po-

tencial paro reemplazar 411118 111(11.01108 tesis tradicionales para resolver problemas 

que involucran Itallar (1 mínimo do una función de nulltiples variables. 

En este trabajo se impleinento int Algorlinto Genético eficiente para en:. 

(n'arar estructuras 111451111(1LS (le mínima. eit((rgía utilizando Int potencial empíri(v 

y obteniendo resultados que se comparan con los ya conocidos p(11) obtenidos 

poi otros métodos, También se aplicó un politu 	empírico ven dos pozos 

(mínimos) que favorece la simetría b encontrándose resitlItulos nuevos en los 

que se verifica que el potencial (nous.. e las estructuras pentrtgouttles. 

Do avitotdo ron los lesultades obtenidos se puedo decir que los Algo-

ritmos Genéticos son eficientes y confiables en la rt,solución (le esto tipo do 

problemas. Analizando los métodos visl.011 1,11 el capítulo I y companíndolos con 

un Algotittno antél1co, podemos concluir lo siguiente: 

tina do las grandes dess,enlaJas (lo 105 métodos revisados ca eI (1.11)ftido  

y 

tilo 

I momo el método do pasos desvendieutPs, 	111e11114:1111 glle 

ser 

 iiee::1ret:I 1 ecrtnilitya

t

bie.  

el método de Newton, es que suponen que la fuma  debo 

 

"'u objeto  de Poder eveleIr el gradiente, lo entil esineidiltiiiatwelvtimitd gajarn:ilk,ento,  va. 

luar analfilmmente en (luda iteracién las funciones enn 

	

is 	niel en  

Recordemos que las funciones del gradiente deben ser alimentadas' atenliddnn  

forma explícita al programe, donde 	 sin, muy  
de valor en cada iteración. Esta tarea de evaluncion aun tt, n,ta de funciones  

ocasiones 	lie, sobre todo cuando Be ,r laborioso 

	(111 	 A I , 1114 la mayor doweittaih ims variables independientes. ( t.tt , 

de ivisP11:11:411;°1111:Mgli.o8  (int‘ sólo  ikgall n  1111  mínimo local, o al nets cercano  11 



pililo inicial. 

	

El método de simulación de recocido 	 Aimeitling), es un 

método est 0,1151.1") '111e sin sur tau eficiente en cuanto al militen) rle iteraciones 

necesarias para idealizar iiti mínimo (máximo) imito los métalos basados (11 

el gradiente, tiene la ventaja de que sirve tanto para funciones lilereimiables 

como no tliferenciables y atlemás puede llegar al mínimo (máximo) absoluto mi 

el decremento en la temperatura es lo suficientemente pequeño (lo que puede 

implicar etiortim; 11C111pOS 0(.61111)111o). 

1.11111111lo, los Algoritmos Genéticos son un mecanismo (le bilsquedn 

eficiente y rápido, capaz (le ser aplicado a ama gran vailcdad de problenum. 

progratint desarrollado es (11111111,11 y práctico para parikulas rierptefias, ni agro- 

galos g,randes !my que impleinent Al' 1111 M111(111111 de codificación diferente. Cabe 

mencionar que en el raso del problema que, aquí se planteo (Minimizar la eller,' 

gfit do part n'idas pequefins) el tiempo de colmado autinelqu::29(111)int ::Riiiall;,11.11wentel  

conformo aumenta el número de átomos de in 	t fen a (s 	

para Existen varias fortuna de implementar un Algoritmo Genet ce re- 

solver un problem específico, pel'o 111 illIPleinentade Se Llene que a!111.1suto al  

algodtmo al problema, es decir, as necesario afinar el programa en 01 

Pnrreill'ille (le  11(91e(illeel(1111 Cerill)innelán y hititatión neres.od

ndi

os par:: el (Sis t 

funeMitandent o de 	programa en esdu Problema, Adenny;  ca . 	VS ten ,ti ocre- 

Bario htteer nn 

  

	

'll,(14 llenen de cuantas generaciones  son imeaval 	Pala " 

mautera sabor. cuando detaner el prognuna 	id resultad°,  ya que  un hay 

un Algoritmo Genético. 
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Haat fun(float r){ 
Int I; 
kat sum = 0.0; 

fer(1=1;1<=5;1++) 
sum += (floal)(1*cos( (1+1)*r + t )); 

return sum; 

void reproduccion(short,short); 
void comblnacion(shod,short); 
void mutacion(short,short); 
void ordena(void); 
vold generapobla(vold); 
void destruYépobla(); 

float11,1s; 
short md,n = 10; 
main()( 
short rl,j,t=0,1; 

1. 	Simple Genetic Algoríthm - SGA 
/* 	Haploid Version 	,y; 

/* 	Mario Perez Alvarez 1995 	*/ 
1* 	Instituto de Fisica UNAM 
1* 
/* 
1 

 

/ 
#include <stdio.h> 
#include <stdlib h> 
#include <math.h> 
#include <lime.h> 
#define FAC 65535.0 
/!define 5 1 
#define PCOMB 4 
#define P.REP 1 
#define P_MUT 1 
struct pobta{ 

unsigned short slring; 
kat valor,fitnes; 
rip[100j; 

short next; 
short myrandom(short); 



generapobla(); 
ordena(); 
printrgeneracion O: r = %f V(r) = %f ln",ip(0]->valor,1101->fitnes j; 
whlle( t < 50) ( r *I 

J=8;1=0; 
do( 

reproduccion(J,1); 

ji-+; 
)while(j<8); 
1=0; 

do( 

combinacion(l,1+1); 

1+=2; 

)while(f<6); 
J=6; 1=0; 
do( 

reproduccion(j,i); 
I++; 

jwhile(1<6); 
1=0; 
do( 

mutacion(,1); 
1++; 

)while(j<n); 

ordena(); 
++t; 

printf("generaclon %d: r = %f V(r) = %f In",t,11401->valordp(01->fitnes,); 

destruyePobla(); 
return O; 

/* 	  
- create a new generation of lndividuals 

I" 	  

1" determine input and output from program args */ 

srand( (unsigned) time(NULL) ); 
printf("Limites Inferior y Superiorin"); 
scanf("%d Tod",&11,&15); 
printf("Número de dígitos = "); 
scanf("%d",&ind); 



short myrandom(short r) 

retum randO%r; 

void valor_t(struct nubla "i)( 

I->valor = Is -1->string*(1s-li)/FAC; 

I* 

	

	  
sort for selection 

/' 	  

void ordena0( 
short 1,); 
struct pobla "aux; 

for(i=0;1<n;i++) 
for(j=i+ ;1<n;J++) 

If( Ippj->fitnes > ip(jj->fílnes )( 
aux = 
IPIll IPU); 
ipijj = aux; 

10 	  
Genetic Operators: ReproductIon, Crossover and Mulation 

void reproduccion(short ',short j)( 

ip[jj->strIng ipfij->slrIng; 
Ip[j]->valor = Ipp)->valor; 
101->fitnes = Ip[11->filnes; 

void generapobla0( 
short i; 

for(i=0;i<nd14){ 
ip(i) = malloc(sizeof(struct pobla)); 
ipfipstring=myrandom(FAC); 	I* DEFINE UNA POE3LACION INICIAL. "/ 
iptij->valor = Is 10)->stringils-11)/FAC; 
iplii->filnes = fun(ip(ij->valor); 

} 

1. 	 .1 
/* - conlains random number generator and related utillties, 	'/ 
/* including advance_randont, warmup_randam, random, randornixe, flip, and rnd 
/0 	 0/  



void mutacion(short j, short i)( 
short r1; 

r 1=myrandorn(16); 
iptjpstring = 	tring^(short)(pow(2,r 1)+0. 5); 
ippl->valor = Is - ip(j)->string*(1s-li)/FAC; 
Iplj1->filnes = fun(ipiji->valor); 

void combinacion(short I,short j)( 
short 11 ,aux; 

r1=myrandom(16); 
aux =Iplij->string; 
101->string = (101->string&—(short)(pow(2,r1)+0.5))1(Ip[j]- 

>string&(short)(pow(2,r1)F0.5)); 
ip[j]->strIng = (ipul->strIng&—(short)(pow(2,r 1)f 0.5))1(aux&(short)(pow(2, 
Ip[11->valor = Is - ip[11->string*(18-11)IFAC; 
Iplij->fItnes = fun(ip[11->valor); 
1p01->valor = Is - ip(j)•>string"(Is-li)IFAC; 
ipljj->fitnes fun(ip(jj->valor); 

I" 
/* - free Memory 

void destruyepoblaO( 
short 1; 

for(i=0;1<n;1++) 
free(ip(ij); 





1• 

PROGRAMA DE SIMULACION DE RELAJAMIENTO DE PARTICULAS PEQUE&AS. 
USANDO ALGORITMOS GENETICOS 

P 	Genetic Algorithm - SGA 

r 	Mario Perez Alvarez 1995 
r 	Instituto de Fisica UNAM 

# define Iris 

# include <stdio.h> 
include <stdlib.h> 

# alcaide <string.h> 
include <math.h> 

# include <time.h> 
#if defined(iris) 

include "Jusr/local/include/forms.h" 
#endlf 
$1 define PI 3.141592654 
# define METAESTABLE 5000 

r Forms */ 

struct element 

char symbol(21; 
float xyz[3]; 
short tipo; 

/* Contiene La estructura atomica de entrada del PDB */ 
• 

1' simbolo atomico */ 
/* coordenadas del atomo (x,y,z) *I 
r auxiliar de tipo de atomo */ 

struct poblacion 	r Contiene la poblacion del algoritmo Genético *I 

unsigned short xyzi3j(601; rcoordenadas enteraiclelos átomos (x,y.',1) 
manejo de bits) */ 	 ' 	• 	• 	r  

double energia; 	r energia de la particulo peque&a (o del jeslino 
elemento de la poblacion) *I 

 

struct element 'atom160]; 	/' Estructuro del archivo PDB 
struct poblaclon 'pobla[100); P Poblacion del A G 
cher nanne(41; 	 contiene "ATOM" para verificar la entrada del PDB y •  
ponerlo en el PDB de salida*/ 



short no_atoms=0; 	r numero total de alomas de la particula 'I 
(leal potencial[31[10001; 	/' contiene las funciones de los potenciales que se 
manejan 9 
char alalnalco190j,coco[90),pdbin[901,pdbout[901; 	contiene los nombres de 
los archivos de entrada "/ 
unsigned long N_I; 	 r numero de iteraciones 9 
unsigned int Norn_ofPop,Max_fit,Nom_Max_of_Mul,Delta_of Mut; I* parametros del 
A G (tama&o de poblacion, elementos a combinar, mutar,etc)"7 
float Ri; 	 P radio de la esfera'/ 
double factorl,factor2; 	 P factor de conversion de las coordenadas de 
los atamos, de enteros a reales 9 
Int mask1115j,mask2(15); 	r mascaras auxiliares para la mntacion y la 
combinacion 'I 

Void Read_INI(void); 	/' lee el archivo geneliaini que contiene los datos de 
entrada del programa 'I 
short ReadPDB(char '); 	r lee un archivo con formato PDB '/ 
void ReadPolential(char *,char *, char *); /' lee los archivos que contienen las 
funciones de los potenciales '/ 
float Fill_vector(short, short, char*); 
archivos a enteros '! 
double Energialni(void); 
void Generate_pop(vold); 
vold Generate_new_pop(vold); 
aleatorlamente 
double energ(short); 	 r calcula la energla de la particula lesima de la 
poblacion */ 
unsigned short myrandom(unsigned short); 	r regresa un numero aleatorio entre O y 
n'/ 
void mySort(void); 	 /* ordena la poblacion por grado de aptitud '1 
void Reproduction(short,short); 	r operador de reproducclon de un elemento de 
la poblacion*/ 
void Crossover(short,short); 	r operador de comblnacion de dos elementos "/ 
void tvlutallon(short,short); 	/" operador de mutacion de un elemento de la 
poblacion "/ 
vold Inversion(short ,short ); 	r operador de Inversien de un elemento de la 
poblacion 9 
void MueveElemento(void); 	P mueve el elemento optimo de la poblaclon a 
la estructura del formato de salida'/'  
Void VVritePDB(short, char ',short); 	/' escribe el archivo PDB que contiene el 
elemento optimo 
unsigned short Gray(unsigned short); 	P convierte el codigo binario de un entero a 
codigo Grey'/ 
unsigned short Degray(unsigned short); 	I* convierte el codigo,Gray de un entero a 
codigo binario 
unsigned short Invert(unsigned short); 	/' invierte un numero entero bit a bit "/ 
FILE *logp; 

I' convierte caracteres de entrada de los 

/ calcula la energia del PDB leido '/ 
r genera la poblaclon Inicial aleatorlamente "/ 

/' genera una nueva poblaclon Inicial 



r PROCESO PRINCIPAL'/ 

void main() 

unsigned int cont=0,cont2=0; 
unsigned int ilmut,swich,l; 
double energiat,rnul=1.0,a(3); 
short no_of_PDB=0; 

trif defined(iris) 
long dev; 	/' Forms 9 
short val; 	/' Forms '1 
FL_FORM *farm; 	Forms 9 
FL OBJECT 'obj,*bolonE, 'hotonS; r Forms 'I 
#endif 

prinIf("Leyendo genetic,Ini 11f); 
Read_INI(); 
printf("Leyendo archivo pdb In"); 
ReadPDB(pdbin); 

printf("leyendo los polenciales en archivos dat \ntn In); 
ReadPolentlal(alal,alco,coco); 
prIntrInicío1n"); 
mut = Nom Max_ of Mut; _ 

factor1 = R1/32768.0; 
factor2 = (6.283185307)132768.0; 

for(i=0;i<15;I++)( 

ntask1(1)=(unsigned short)(muI40,5); 
mask2(11=(unsigned short)(mul"2.0.0.5); 
mul "= 2; 

energial = EnerglalniO; 
srand( (unsigned) time(NULL) ); 
if«togP = foPen( 'benetic,log", 'W)) 	)( 

printf("Sorry, I cant open the fila genetic.log"); 
exit(1); 

printf("Energia Inicial: %f tn",energia1/1000.0); 
fprIntf(logp,"Energia 	%f 1n",energia1/1000.0); 
Generate_pop(); 
mYSart(); 
printfrgeneraclon 	Energia; %f InH,pobla(0penergla11000.0); 



core 

printf("Iffinhola mundoln \n"); 
do { ' COMIENZA PROCESO RECURSIVO PRINCIPAL *I 

j= Max jil; 1 ra 0; cont++; 
energlal=pobla[0]->energia; 

while(l<Max_fil){ 
lf(I==0) Reproduction(I,Nom_of_Pop-1); 

Inverslon(I,j); 
if(myrandom(100)<50) Crossover(i,l+1); 
If(myrandom(100)<20) MutatIon(I,mut); 

I++; 
j++; 

whIle(i<Nom of Pop){ 
Mutation(i,mut); 
I++. 

}*/ 

mYSortOl 
if(swIch==cont){ 

mut = (inut>1)?mul-1:Nom_Max_of Mut; 
swich += Delta of Mut' 

if(pobla[01->energial=energla1)(  
fprintf(logp,"generacion 	Energía: %f 1nft,cont:pabla(0j->ensrgis11000,0); 
printf("generaQion %I: Energla: %f %d\n",cont,pobls[0perterglá/1000.0pUt); 
con12,--10; 

cont =0; 
swichrDelta_of_Mot; 

Max_fil=(short)(Nom_of_Pop/3 + 0.5); 
#if defined(iris) 

P Define Control Forms V 
(Una(); 

farm = fLbgn_folin(FLUP_BOX,320.0,120.0); 
bolonE = fl_ada_button(FL_NORMAL_BurroN,40.0,20.0,100.0,30.0,"Exit"); 
botonS = fLadd_button(FL_NORMAL_13UTTON,200.0,20.0,100.0,30.0,"Save"); 

fl_end _tormo; 
fl show form(form,FL_PLACE_MOUSE,TRUE,NULL); 

Control fornis *I 
itendif 
/' 



tor(1=1;i < Nom_of_Pop;I++)( 
for(j=1;j<no_atorns;j++)( 

pobla(ipxyz(01(jj = myrandom(32768); 
pobla[11->xyz(1M. myrandom(32768); 
poblalipxyzinjj = myrandom(32768); 

pobla(tpenergia = energ(I); 

cont2=0; 

#lf defined(írís) 
T Check Forms'! 

obj fl_check_forrns(); 
If(obj == FL_EVENT) 

dev = fliziread(&val); 

else If (obj != NIJLL) 
íf (obj == botonE) break; 
else if (obj == botortS) ( 

MueveElemento(); 
WritePDB(no_atoms,pdbout,no_of PDB+4.); 

I" End of Check Forms */ 
#endif 

}whIle(cont<N_I); 
ALGORITMO GENETICOV 

P TERMINA PROCESO RECURSIVO DEL 

else( 
if(con12++>=METAESTABLE)( 

I'MueveElemento(); 
for(j=0;j<no_atoms;j++){ 

a[0j = pobla(01->xyzi0jurfactor1; 
ají) = pobla10)->xyzEljürfaclor2; 
a121= poblai0j->xyz121[Wfactor2; 
atorn(jpxyz(0) = a(Orsin(apjrcos(a(2)); 
atom(j1->xyz(11= ajOrsin(a[ljrsin(apj); 
atom[j)->xyzI2j= aprcos(a11)); 

WritePPB(no_atoms,pdbout,no_of_PDB++); 
sranc1( (unsigned) time(NULL) ); 

I Generate_new_pop();>/ 



MueveElemento(); 

WritePD13(no_atorns,pdbout,no_of_PDB++); 
fclose(logp); 
for(1=0;i<Nom_of_Pop;1+t) 

free(pobla(11); 
for(i=0;kno_atoms;i++) 

free(atom(11); 

void Read JNI0( 
FILE *inip; 
char line[901; 
char aux(90); 
short j,i,n; 

11 ((lnin = fopenegenelicp.10","r")) == NUL) 

printt("Sorry, 1 can't open the file genellcpinl 1n); 
exit( 1); 

1=1; 
whlle (Ifeof(inlp)){ 

If(fgets(line,90,10)) 
for(j03<901i++){ 

aux[jptline[j1; 
if(lineffl=='') break; 

n=j; 
switch(9{ 

case 1: tor(j=0;j<n;j++) 
alalljj=aud); 

break; 
case 2: for(MO;j<n;j++) 

alcoujrzaux()); 
break; 
case for(p03<n:J++) 

cocoul=auxut 
break; 
case 4: for()=5;j<nj++) 

pdbin(jj=aux(1); 
break; 
case 5: for(1=0;{<0+÷) 

pdboulfjj=aux():, 
break; 
case 6: N J=atol(line); rnumero de IteracloneS", 
break; 
case 7: Nom_of_Pop=atol(line); /*elementos de la poblador! 



break; 
case 8: R1=atof(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'/ 

I++; 

fclose(inip); 

short ReadPDB(char "inputfite) 

FILE 'ffread; 
char line(82]; 
char campo[20]; 
short i=0; 
If ((ffread = fopen(inpulfile,"1) == NULL) 

prIntf(Sorry, I can't open the filo %s)n",Inputfile); 
exit(1); 

while (Ifeof(ffread)) 

if (fgets(line,82,ffread)) 

for(I=0; 1<4; l++) campo[i] = line[l]; 

if ((campo(0)== 'A) && (campe[1] _='T') && (campo(21== 'O') && (campo(3)== 

atom[no_atoms]= malloc(sizeof(strud elemerit)); 
for(I=Q; l<=3; f++) name[i]= finen- 	• 
rrainet41=''; 

atomErto_atomsPsymboll0) = finen 
igatorn(no_atomPPsYMbáll0P--#1A10tomItio.::atomOtiger'r 
élse atorn(nojtomsPlipo=1; 	 • 
atom[emtolies»s)rmlielni=rline[131; 
atorn[no_atern11->Xyi101= 
atom[no atems1-?xyin 	Fin véctor(8,38,11né); 
atem(no_etems]->xyz[2].= FIllyector(8,46,Itne);..•,, 

no_Atems++; 	• 

1, 



short J=0; 
char campo_fill[10j; 
float campo real; 

for(j=0: j<end; j++) 
campo_fill[J] = line_fill[j+posiclonl; 

camporeal = (float) atof(campo_fill); 
return(campo_real); 

void ReadPotential(char "alal,char *alco,char *coco) 

FILE *He; 

short counter = 0 ; 
short tipo =0; 
float dist,poteni 

If( ( 	fopen( alai ,"r") ) «41 NULL)( 
printf("Sorry, I can't opon the file %s",alal); 
exit(1); 

while((scanf(fife, "%f %f',8,clist,8poten )1 EOF )( 

counter (short)(dis1'100+0.005)-100; 

potencial(tipo)[counterj = poten`1000.0; 

fclose(file) ; 

fclose(ffread); 
retum (no_atorns); 

float Fill_vector(shott end, short posicion, char 



counter = 0; 
tipo = 2; 
if( (file = (opon( coco , "r") ) == NULL)( 

printf("Sorry, 1 can't open the filo %s",coco); 
exil((); 

while( fscanf(file, "%f %f",&dIst,&poten) 1= EOF)( 
potenclalitipollcounterj = poten"1000.0; 
counter++ ; 

fclose(file); 

double Energialni(){ 
double 44144 
short j,k,l; 
double sum=0,dist=0; 

for(j=0;j<noatoms-1J++) 
ror(m+1;k<no atoms;k++){ 
for(1=0;1<3;1++)( 

a[1] = atomuj->tryz(11; 
1:41j= atorn[kPxyzjij; 

dist = (double)sert( (a[01.b(0))*(af01-1101)+(a1114413)*(allj441])+(a12j- 
b(2j)*(a(2)-b(2j) 

If(dist<10) 
sum sum potenclal[alom[W>lipo+atomikj->tipoli(short)(dist"10040.005)- 

1001;  

return sum; 

counter = 0; 
tipo = 1; 
if( (file = tapen( aleo , "r") ) 	NULL){ 

printf("Sorry, I can't open the file %s",alco); 
exil(1); 

while( fscanf(Iile, "%f %r,&dist,&poten) !=EOF ){ 
potencialItipollcounterj = poten"1000.0; 
counter++ ; 

fclose(file) ; 



unsigned short myrandom(unsigned short r) 

return (sha: hrand()%r; 
} 

void Generate_pop(vold) 

short 1, j,l; 
double a131,131; 

pobla[0] = malloc(sIzeof(struct poblaclon)); 
for(J=0;j<no_atoms;j++) 

= atorn(jpxyz(01; 
t'O] = atornül->xyz(11+1,0E-10; 
a[21= atomljpxyz(21+1 .0E-10; 

1101= sqrt(a[D]'a[0]+ar1i"ailj+a(21`a(2)); 	I" r'1 
b[1] = atan( sgrt(a(0J•a(OJ+aill'a(1])la[2.j ); 1* phl "/ 
b121= atan(a[ltfa(01); 	 1" theta 'I 

if(a(2)<O){ 

bit] = 3.1415926541b111; 

if(0101<0)( 
b[21= 3.141592654+b(21; 

if(1421<0)13121=6.283185307+b(2); 

pobla(01->xyz(0101= (unsigned short)(1101/factorl); 
If(pobla[01->xyziOlj>32787)poblappxyz[0111=32767; 
pobla[0]->xyz(1101= (unsIgned short)(141)/factor2); 
if(poblatOPxyz(lj>32767)poblappxyz(1101=32787; 
pobla101->xyz(21[11.-: (unsigned short)(112J/factor2); 

if(pobla10]->XYz12101>32787)pobla101->xYz(21111132787; 
1' 	printf("%f %f %f In",b[0],bil),12)); 

printf("%f %f %f 
tn",b(OrsIn(b[11)*cos(b12)),b(01'sln(b(11)*sln(b12)),bleccs(13(11))1*/ 

pobla(Openergla = energ(0); 
/* 	pOntfe %1\n",pobla(01->energia); 

exIt(0);"/ 
for(irlj < Nom_of PONI-141{ 

pobiatil = malloc(sizeof(struct poblaclon)); 
for(j=1;j<no_atoms1++)( 

poblalii->xyz(0101 myrandom(3276,8); 



} 
double enorg(short I) 

double a(31,143); 
unsigned short j,k; 
double sum=0,dist; 

fora=0;j<no atoms-1;j1+) 
for(k=1171;k<no atorns:k++)( 

101 = poblaili->xyzIO)Urfactor1; 
a(11= pobialipxyz(11(Wfactor2; 
121= pobla[iPxyz[2)(Wfactor2; 
b(0) = pobla(11->xyz[0][krfactorl; 
b(1) = poblatil->xyz(111'factor2; 
13(21= poble[ipxyz(2)(krfactor2; 

dist = (double)seirt( alO)'a[0]+b[01`b(0]-2*a[Orb(0)*( 
sin(a11))*sin(b11))*cos(a[21-b121)+cos(a11))*cos(b(11) ) ); 

if(dist<l) re(urn 1.0E+10; 

If(dist< 10) 
sum += potenciallatomuptipo+atomikplipolt(short)(distk100+0.005)-1001; 

return sum; 

void ntySort()( 
short I,); 

poblatipxyz(1)(1) = myrandom(32768); 
pobla(ipxyz12)(jj = myrandom(32768); 

pobla[iPenergia = energ(i); 

void Generate_new_pop(void) 

short 1, j,I; 

for(i=1:i < Nom_of_Pop3++){ 
for(j=1;j<no_atoms;j++)( 

pobla[i]->xyz(0)(j) = myranclom(32768); 
pobla[iPxyz(1)(j) = myrandom(32768); 
poblatil->xyz(21) = myrandom(32768); 

pobla[iJ->energia = energ(i); 



struct poblador) `aux; 
for(i=0;i<Nornof_pop-1;i 

for(j=i 11;j<Noto_of_Pop:j +')( 
it(poblalynnergia<poblatipenergian 

aux = poblatil; 
pobla[i] = pobla[j]; 
pobla(jJ = aux; 

vold Reproduclion(short i,short k)( 
short J,I; 

for(j=0;j<no atoms1H.) 
for(I=0;1<37,1++) 

pobla[kpxyzilliji = poblalipxyzill[j]; 
poblalkpenergla = pobla[ipenergia; 

void Mutation(short i, short m)( 
short rl,r2,); 

forg=0;j<rmj4)( 
r1=myrandom(3); 
r2=myrandom(no_atoms); 
poblalipxyzirliir21 = Degray(Gray(poblalipxyzirllir2i) A maski(myrandom(15))); 

poblalipenergia = energ(i); 

void Crossover(short 1,short k){ 
short I,J,r1,r2,r3; 

ri=myrandom(no_atoms); 
for(j=0;j<=r1J++) 

for(I=0;1<3;1++) 
poblalk+Max_fitl->xyz[In = Roblati1->xyz(1)(1); r. 

for(j=r1+1;j<no_atoms:J++) 
for(I=0;1<3;1++)( 

poblaikiMax_fill->xyz(11(1) pobia(11->xyz(11}); 
poblalkpxyz[1)[}1 poblaill->xyz(11U]; 

} 

r3=myrandom(3); 
if(r3<2) 

for(1=r3+1;153;1++)( 
poblalk+Max_fith>xyz[larl) pobla(k)->xYzIllif 11; 

poblalkj->xyzilll I = poblaiipxyzrifirl); 



r2=myrandom( 15); 
ESTA ¡JIU W DEBE 111.111 lE 	1111.101"ECA 

poblalk Max_fitpxyz[r3ifr 1J = Degray( (Gray(pobla[k+Maxiitpxyx(r3J[r1J) & 
-mask2(1-2)) I (Gray(pobla[kl->xyz[r3J(r11) & mask2(r21) ); 

pobla[kpxyzIr3j[r11 = Degray( (Gray(poblajkJ->xyz(r3Hr1J) & -mask2(r2J) I 
(Gray(pobla[k+Maxii1J->xyx[r3j(r1J) & mask2[r2J) ); 

pobtalkpenergia = energ(k); 
poblaCk+Maxidj->energia = energ(k+Max_fit); 

voidinversion(sborl i,short k){ 
short 1,j,r1,r2,r3,r4,b,11,I1,r; 
unsIgned x,y; 

rl = myrandom(no_atoms); 
r2= myrandom(no_atoms); 
1f(r1>r2)( 

1=r1; 
r1=r2; 
r2=1; 

for(j=03<r1;j++) 
for(1=0;1<3;11- f) 

pololaikpxyzyJrjj = poblatipxyzilyjj; 
for(j=no atoms-1J>r2;j--) 

for("1-=2;1>=0;1--) 
pobla[kj->xyz[a = poblalIJ->xyz[ljul; 

r3=myrandorn(3); 
r4=myrandom(3); 

for(1=0;1<r3,1++) 
pobla[kl->xyz[11(r1J = poblalipxyz[lj[r1); 

for(1=2;1>r4;1--) 
pobla[11->xyz[Inr21 = pob!alipxyz(11121; 

r= myrandom(15); 
pobla[kl->xyz[r3J(r11 = (pobla[1j->xyz[r31[r1] & -mask2(r)) f Invert(pobla[1]->xyz(r.1)(r2) 

& mask2(r)); 
r= myrandom(15); 
pobla(k)->xyz[r4l[r2J = Invert(poblarij->xyz[r3j(r1) & -mask2[rj) I (poblall[->xyz[r4)fr21 

& mask2{11);  

1= (r3==2)?0:r3+1; 11 = (r4==0)/2:r4-1; 
r1+1; J1= r2.1; 

while(1)( 
1((j>=r28,&1>=1-41) break; 

A 



pobialki->xyzpifil= Inved(pobla[ipxyz[illits0; 

101-•==01(11=2;] I••;} 
i)(1.1-4==2)(1=0;j++;) 

Crossover(I,k); 

vold MueveElernento(){ 

double a[3]; 
short j; 

fora=0;[<no_atoms;if 1){ 
a[0,1= pobla[0]->xyz[01[Wfactort; 

a[1] = pobla[01-5xy2[11rfactor2; 
a[21= pabla[0]->xyz[2jurfactor2; 
atom[jj->xyz[01= a[Orsin(a[1))kcos(a[2j); 
atomuj->xyz[l I = afürsin(a[1))*sin(a)21); 
atomfjPxyz[21= afOrcos(a[11); 

} 

void WritePD13(short no_atcons,char *outtile,short k) 

short lugar=0; 
FILE *Utile; 
short 1=0; 
char aux[90]; 
char *point; 
short kl,k2; 

ki=k/10; 
k2=k7010; 

point = aux; 
sIrcpy(aux,oultile); 
while(aux[lugar++)!='lláux[lugar)==' ') 
aux[--lugar1=(char)(k1+48); 
aux[++Iugarl=(char)(k2+48); 
aux[++Itigarl=t'; 
strcat(aux,".pdb''); 

printt("Escribiendo archivo %s Energia:%ttn",aux,pobta(01->eneroia/1000.0); 
tprintt(logp,"Escriblendo archivo %s Energial %fln't,átrx,pobia)0]-,>energia/1000,0); 
it {(ffvrrite = topen(aueln. NULO 

printteSorry, I can't open the file,%s1n",aux); 
exit(0); 



/' Translations between fixod point ints and reflected Gray cede'/ 

unsigned short Gray( unsigned short c){ 
return c^(c>>1); 

unsigned short Degray( unsigned short c){ 
char instrIng(151, outstring[15j,last r• 0; 
short I=0,1=1,out-,0,1ength; 

whIle(c>0)( 
instring[ij=c%2; c I= 2; 
i++; 

} 
length=1; 
for (i=length; i>=0;)--) 

outstringlij = (Instringlij zr-• 1)7(llast);last; 
iast = outstrIng[lj; 

for (1%,0; 1<length; 144) 

out += outstring(ij A j; 
j n(Int)(j'2 + 0,3); 

return out; 

unsigned short Invert(unsigned short x)( 
unsigned short b; 

for(b=0;x1=0;x>>=1) 
b = (b<<111(x/101); 

return b; 

for (í.0; kno_atorns; i++) 

forintf(ffwrite,"%c%c%c%c",name(0j,n ame( I 1,namel 2j,namel3j); 
fprintf(fhwrite," 	%c%c",atom(iPsymboll0j,atom[ipsymboll D; 
fprintf(ffwrite," 	%8.3natomlij->xyz[01); 
fprintf(frwrite,"%8.3r,atem(ipxyzi11); 
tprintt(flwrite,"%8.31",atornjipxyz(2)); 
fprintf(ffwrile,"%c",'Sn'); 

fclose(ffwrite); 
1' printfrEscriblendo archivo %s Energía:%fin",aux,poblappenergia/1000.0); 

return; 
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