2 Szakmai cikk

Keszei Erné

Hogyan lehet j6 megoldasokat tenyészteni?

Furcsan hangozhat ez a cim a K6KéL lapjain, de nem takar semmi
kiilondsebben bonyolult dolgot. Matematikabol nyilvan ismerds, hogy
megoldasa egyenleteknek vagy egyenletrendszereknek van. A kémidban
pedig sokféle egyenlet el6fordul. Ebben a cikkben nem szt6chiometriai
egyenletekkel, hanem algebrai egyenletekkel taldlkozunk majd. Az is
kideriil, hogy miért kell és hogyan érdemes ezek megoldasait
Ltenyészteni”. De menjilink sorjaban.

Az egyenletek, amikr6l sz6 lesz, azért kellenek, hogy pontosabb
informacidkat szerezziink egyes molekuldk kémiai reakcié kozben
mutatott viselkedésérdl. Errél a témardl egyrészt elhangzott egy
»Alkimia ma” el6adas 2008-ban [1,2], masrészt lehet olvasni réla a
Természet Vilagaban [3], illetve az Elet és Tudomanyban is [4]. Angolul
tuddk elolvashatjak a Nobel-dijas Ahmed Zewail Nobel-el6adasat is [5].
A dolog lényege az, hogy a 10-12 m (pikométer; pm) nagysagrendl
mérettel rendelkez6, kozel 1 km/s sebességgel ,rohangald” és
masodpercenként 1014 rezgést végz6 molekuldk megfigyelése messze
nem egyszeri dolog, tovabbd vannak annak fizikai korlatai.
Foglalkozzunk el6szor ezen korlatok koziil az egyik kikertilhetetlennel.

Ahhoz, hogy érthet6 legyen ez a korlat, el6szor egy analogiat vizsgalunk
- prébara téve az olvasé tiirelmét, aki cserébe remélhetéleg megérti a
témank szempontjabol fontos konvoliicié fogalmat. Tegyiik fel, hogy egy
foldalatti-megallobdl sietve kidradé utasok sebességét akarjuk
megmérni a felfelé vezetd 1épcsén. Mivel egy lépcséfokon kb. 1
masodpercet toltenek az utasok felfelé haladtukban, ezért a 1épcsé ala
helyezett mérleg -tehetetlensége miatt — nem tudna ennyi id6 alatt
megmérni a rajta hirtelen megjelend, majd hirtelen eltlin6é tomeget. Ha
viszont - mondjuk - 5 1épcsé ala tessziik a mérleget, ami az ezeken 1év6
egylttes tomeget méri, akkor azt mar pontosan meg lehet mérni. Ezzel
a modszerrel viszont csak a lépcsénkénti dtlagos utasszamot lehet
nyomon kdévetni az id6 fliggvényében. (Az emberek tomege atlagosan
kb. 70 kg, igy a tomegbdl vissza lehet kovetkeztetni a szdmukra. Ha
masodpercenként haladnak egy 1épcséfoknyit, akkor a mért tomeg
éppen a sebességiik ,lépcs6magassag/s” egységben kifejezve.) Mit is
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tudunk ilyenkor mérni? Nézziikk meg ehhez az 1. abrat. Ezen azt
lathatjuk, hogy 16 utas a kovetkezd 1épcsénkénti megoszlasban halad at
a lépcséfokokon: 1, 2 ,4, 3, 2, 2, 1, 1. Ek6zben azonban a mérleg 5
lépcs6jén mérve az dtlagosan egy 1épcsén 1évé emberek szama az 6sszes
mért létszam osztva 5-tel. Az 4abradn csak 4 egymast kovetd
masodpercben latjuk a 1épcsét, de ebbdl az egymasutan a 1épcsékre
1épbk szamat - ami az abran is latszik - figyelembe véve konnyen ki
lehet szamitani mind a 12 masodpercben mérhet6 atlagot, amig az 5
lépcsén emberek vannak: 1/5, 3/5, 7/5, 10/5, 12/5, 13/5, 12/5, 9/5,
6/5,4/5,2/5,1/5, illetve tizedes tortre attérve: 0,2; 0,6; 1,4; 2; 2,4; 2,6;
2,4;1,8;1,2;0,8; 0,4; 0,2.
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1. abra

Foglaljuk 6ssze az eredményeket egy diagramon. Ebbe rajzoljuk be a
k6zéps6 1épcsén athaladdk valddi szamat, majd azt, hogy az 5 1épcsén
mérhetd atlag mennyi lesz a kozéps6 1épcsére szamolva. A 2. dbra ezt a
diagramot mutatja. Erdekes megfigyelni, hogy a mozgé dtlag (4ll6, kék
négyzetek) mashogy néz ki, mint az ,igazi” athaladast leir6 fiiggvény.
Egyrészt hamarabb kezd6dik, aminek oka nyilvan az, hogy miel6tt még
a kozépso 1épcsbéfokra érnének az 1. 1épcsére ralépdk, az 5 1épcsé atlaga
mar méri 6ket. Hasonloképpen még 2 masodpercig méri 6ket a mérleg,
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miutan az utolsé is lelépett a k6z€pso 1épcsoérol. Megallapithatjuk tehat,
hogy a mozgé atlag az igazi id6éfliggéshez képest iddben kiszélesedik,
egyuttal a nagyobb értékek lecsékkennek.
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2.4bra

A mérést mashogy is végezhetnénk. Benézhetnénk egy ablakon, ahol
éppen az 0t lépcsén athaladdé embereket tudnadnk megszamolni, amit
masodpercenként (amely id6kozonként az wutasok az egyes
lépcs6fokokon egyet feljebb 1épnek) feljegyeznénk. Az eredmény
nyilvan azonos lenne az el6bbi mérésekkel. Végezhetnénk a mérést ugy
is, hogy minden utas ruhajan lenne egy fényvisszaverd csik, amit
megvilagitunk, és a visszavert fény erdssége aranyos lenne az ablakban
lathaté személyek szamaval. Végiil ezt gy is elvégezhetnénk, hogy az
ablak lépcs6nként mas fényatereszté képességli lenne. Ez azt
eredményezné, hogy a latott fényerGsség Osszege a fényateresztd
képességgel sulyozott dtlagot mérné. Ha a legjobban a k6zépsé 1épcsd
el6tti ablaksav engedi at a fényt, legkevésbé pedig a két széls6, akkor a
sulyozott atlag kozelebb lenne a k6zépsé 1épcsén éppen dthalad6 utasok
szamahoz. Nézzilk meg ezt a példat is, ugyanazon utasok
megfigyelésével, mint az el6bb.
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Legyen az egyes lépcsdk el6tti ablaksav fényateresztd képessége rendre
0,1; 0,2; 0,4; 0,2; 0,1 . Eszrevehetjiik, hogy a fényatereszt6 képességek
Osszege éppen 1. Az 5-tel vald osztas helyett ebben az esetben a sulyok
Osszegével kell osztani, hogy a sulyozott atlagot kapjuk. Mivel ez az
0sszeg éppen 1, a 1épcs6kon 1évé utasszamot a megfeleld sulyokkal
megszorozva és dsszeadva éppen a sulyozott atlagot kapjuk. Az 1. bran
lathato 1épcsénkénti sorrendet figyelembe véve a legfels6 esetben 0-0,1
+1-0,2 + 2:0,4 + 4-0,2 + 30,1 = 2,1 lesz a sulyozott atlag. A kovetkezo -
feliilr6l masodik - esetben a sulyozott atlag 1-0,1 + 2:0,2 + 4-0,4 + 30,2
+2:0,1=2,9. Az ezt kovet6 két esetben hasonlo eljarassal 2,8 és 2,3 lesz
a sulyozott mozg6 atlag. Egészitstik ki a 2. abrat a sulyozott atlaggal is,
és figyeljiik meg az igy kapott 3. dbrat.

(€}

A
=,

3.4bra

Azt lathatjuk, hogy a kék korokkel jelzett silyozott atlag valamivel
jobban koveti az ,igazi” id6fiiggést, de ugyanigy 2 masodperccel
korabban mér utasokat és 2 masodperccel tovabb is, hasonléan a
sulyozatlan atlaghoz. Tovabba ugyancsak lecsokkenti a nagy értékeket
és megnoveli a kicsiket. Végs6 soron tehat a sulyozott mozgé atlag is
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idében kiszélesiti az igazi id6fiiggd jelet, és lecsokkenti a nagyobb
értékeket.

Altalanositsuk az ablakban mérhetd stlyozott mozgé atlag fogalmat a
kovetkezbképpen. Az ,ablakolassal” mérhetd id6fliggd sorozat ugy all
el6, mintha az ,igazi” sorozaton ,végigtolnank” az ablakfiiggvényt, és
minden egyes eltolas utan kiszdmitanank a latott atlagot, amit az ablak
kozepéhez rendelnénk. Fenti példankban a 8 1épcséfokot elfoglald 16
utason toljuk végig az ablakfiiggvényt, és az egyszerre 5 1épcsét 1ato
ablakkal szamitott mozg6 atlagokat mérhetjiik - mivel a mérés csak
ezeket latja” -, az egyes lépcs6kon 1évd létszamot nem. A mérés
eredményét a kovetkezéképpen irhatjuk fel az id6 filiggvényében.
Jelentse az egyes lépcséfokokon halad6 utasok szamat a Ty, T2, T3, Ts, T,
Ts, T7, Ts jelsorozat. Az els6 nemzérus mérési eredmény akkor
jelentkezik, amikor az ablak ,széle” ratolédik az els6 1épcsére, majd ezt
koévetéen minden masodpercnek megfeleléen eggyel tovabb tolva,
mindig eggyel tobb 1épcsé keriil be az atlagolasba. Ha az ablak altal latott
1épcs6k szama eléri az 6tot, utana kikertl a mérésbdl a Ty, majd a T>, T,
és igy tovabb. Amikor az ablakot teljesen végigtoltuk a 1épcsékdn, utdna
ismét zérus a mérés eredménye. (Az attekinthet6ség kedvéért az
alabbiakban az ablakfiiggvény szorzotényezoi vastag szamok.)

T1:0,1 + T2:0 + T3:0 + T4-0 + T5:0 + Te:0 + T7:0 + Tg:0 = 0,1

T1:0,2 + T2:0,1 + T3:0 + T4:0 + T5:0 + T6:0 + T7:0 + T5-0 = 0,4
T1:0,4 + T2:0,2 + T3:0,1 + T4:0 + T5:0 + T6:0 + T7:0 + Tg-0 = 1,2
T1:0,2 + T2:0,4 + T3:0,2 + T4:0,1 + T5:0 + Te:0 + T7:0 + Tg:0=2,1
T1:0,1 + T2:0,2 + T3:0,4 + T4+:0,2 + T5:0,1 + T6:0 + T7:0 + Ts-0 = 2,9
T1:0 + T2:0,1 + T3:0,2 + T4+:0,4 + T5:0,2 + T6:0,1 + T7:0 + Tg-0 = 2,8
T1:0 + T2:0 + T3:0,1 + T4-0,2 + T5-0,4 + T6-0,2 + T7-0,1 + Tg-0 = 2,3
T1:0 + T2:0 + T3-0 + T4-0,1 + T5-0,2 + T6:0,4 + T7:0,2 + Ts-0,1=1,8
T1:0 + T2:0 + T3:0 + T4:0 + T5:0,1 + T6:0,2 + T7:0,4 + Ts:0,2 = 1,2
T1:0,1 + T2:0 + T3:0 + T4-0 + T5-0 + T6:0,1 + T7-0,2 + T5-0,4 = 0,8
T1:0,1 + T2:0 + T3:0 + T4-0 + T5-0 + T6-0 + T7:0,1 + T5-0,2 = 0,3
T1:0,1 + T2:0 + T3:0 + T4:0 + T5-0 + Te-0 + T7:0 + Ts-0,1 = 0,1

Vegylik észre, hogy méréssel csak a mozgo6 sulyozott atlagot latjuk,
hiszen a T1, T, T3, Ta, Ts, Te, T7, Ts jelsorozatot a mérésbd6l nem ismerjik.
(Ha ismernénk, nem kellene mérniink. Fenti példankban azt csak azért
tettiik ismertté, hogy lehessen latni az atlagolas hatasat.) Hogyan
juthatunk hozza ehhez az ,igazi”, torzitatlan jelsorozathoz? Meg kell
hozza oldani a felirt egyenletrendszert, amibdl az is latszik, hogy
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igazabdl négyet el is hagyhatnank bel6le, mert a 8 ismeretlen T érték 8
egyenletb8l meghatarozhat6. A baj azonban az, hogy az egyenletek
tulsagosan hasonlitanak egymasra, ami miatt azoknak tobb megoldasa
is lehet, még ha nagyon pontosak is a mérési eredmények. Ha azonban a
méréseknek hibaja is van, akkor nagyon sok, altalaban végtelen szamu
megoldas létezik. (Ezt pl. gy lehet elképzelni, hogy a szomszédos T
értékek valtakozva hol igen nagyok, hol igen kicsik. Ez az ingadozas az
atlagolas miatt eltinik, és eredményként végtelen sok jelsorozat
ugyanazt a 12 atlagos értéket adja az id6 fliggvényében.)

A matematika nyelvén a mozg6 atlag képzését konvoliicionak nevezik. A
mérendd T jelsorozat és az A ablakfliggvény esetén igy a fenti 12
egyenlet helyett egyszer(ien irhatjuk az azokat szimbolizalé T * A=K

alakot, ahol K a mért jelsorozat (a mozgd atlag). Szokas ezeket a
jelsorozatokat tdrgyfiiggvénynek, ablakfiiggvénynek és képfiiggvénynek
is nevezni. Ez arra utal, hogy az éles ,targyat” csak torzitott ,kép”
alakjaban latjuk az ,ablakon” keresztiil. A tovabbiakban ezeket az
elnevezéseket hasznaljuk.

Amint lathattuk, a konvolucié egy olyan miivelet, amelynek soran csak
mozg6 atlagot latunk, ami eltorzitja a képet. Ha ebbdl a képbdl vissza
szeretnénk 4llitani az eredeti targyat, akkor a konvoldcié inverz
(forditott) miiveletét kell elvégezniink: a képfiiggvénybdl (az
ablakfiiggvény ismeretében) visszadllitani a targyfiiggvényt. Amint
azonban a példabdl is latszott, ez nem egy egyszerd miivelet, mint ahogy
pl. a szorzas inverz miivelete az osztas. Ehelyett egy (rosszul viselkedd)
egyenletrendszert kell megoldani. Az inverz miiveletek mintajara
azonban ennek az eljarasnak is van egy egyszerd neve: dekonvoliicid,
azaz a konvolucié ,visszaforditiasa”. Ha tehat csak konvolucién keresztiil
tudunk mérni egy jelsorozatot, akkor az eredeti, torzitatlan jel
visszanyeréséhez dekonvoluciot kell végezniink. Azt is lattuk viszont,
hogy a dekonvolici6 eredménye akar végtelen sok kiilonb6zd
képfiiggvény is lehet.

Na de miért is kell konvoltciét mérni? Ilyent csak akkor tesziink, ha
mashogy nem tudjuk megmérni az adott jelsorozatot. (A fenti példaban,
amikor mérleggel mériink pl. azért nem, mert egyetlen 1épcsén toltott
id6 a mérleg tehetetlensége miatt nem elég ahhoz, hogy meg tudjuk
mérni a rajta til gyorsan megjelend és eltin6 tomeget.) Nyilvan kitalalta
az olvasé, aki eddig eljutott, hogy a molekuldk viselkedésében is lehet
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valami nagyon gyors dolog, ami miatt csak konvoluciéval torzitva tudjuk
nyomon koévetni viselkedéstliket a kémiai reakcidk soran. Nézziik most
ennek az okait. Amint a bevezetében emlitésre kertlt, a molekulak
nagyon gyorsan mozognak, és nagyon sokan vannak. A kémiai reakcid
soran az atommagoknak kell mas elrendezédést felvenni, azaz
jelentésen elmozdulni. Az atommagok tehetetlensége Kkicsi, ezért
elmozdulasuk gyors. Stabilis molekuldkban ez a periodikus mozgéas
éppen a rezgési frekvencidknak felel meg. Amint a bevezet6ben
olvashaté, a molekuldk masodpercenként kb. néhanyszor 1014 rezgést
végeznek, ennek megfeleléen 10-15 masodperc (femtoszekundum; fs)
egységben kifejezve kb. 10 és 100 fs kozotti id6 szlikséges a molekulak
atrendez6déséhez; a régi kotések felszakaddsahoz és az ujak
kialakulasdhoz. Az idémérést mostandban elektronikus rezg6ékorok
rezgéseinek szamlalasaval végezziik. Kvarckristallyal miikodd digitalis
ordinkban ez a rezgészdm kb. 1 kHz, azaz masodpercenként 1000
rezgés. Ezzel legfeljebb 0,001 masodperc idétartamot tudunk mérni. A
leggyorsabb rezgéseket, amit idémérésre tudunk hasznalni,
szamitégépeink processzorai végzik. Ezek koziil a leggyorsabbak
mostanaban kb. 10 GHz frekvencidjdak, ami azt jelenti, hogy 10-10
masodperc alatt rezegnek egyet. Ennek megfelel6en legfeljebb 0,1
nanoszekundum (0,1 x 10-% masodperc) rovidségli idétartam mérhetd
velik. A 10 fs ennek 100 000-ed része, ezért ez nem johet szoba
idomérésként. A megoldast a fény kindlja: kozel 300 000 km/s
sebességével 1 fs alatt 0,3 mikrométert (0,3 um) tesz meg. Ez azt jelenti,
hogy ha a reakciét elinditd és annak el6rehaladdsat mérd
fényimpulzusok ko6zott 0,3 um a fényut-kiloénbség, akkor azok idében
éppen 1 fs kiilonbséggel kovetik egymast. Ezt az utkiilonbséget egy
tiikor megfelel6 elmozditasaval pontosan be lehet allitani, igy elérhetd
az 1 fs id6felbontas. Természetesen ehhez elég rovid fényimpulzusokra
is szlikség van.

Ugyan rovid fényimpulzusok eldallitdsa impulzuslézerekkel ma mar
megoldott, de alkalmazasuknak hatart szab egy természeti torvény, a
Heisenberg-féle hatdrozatlansdgi reldcié. Eszerint a fényimpulzust
alkot6 fotonok energidja és az impulzus idébeli kiterjedése kozott
érvényes az alabbi 0sszefiiggés:

AEAt = L
T2 2m
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A képletben AE a fotonenergia-eloszlas szélessége, mig At az impulzus
id6beli kiterjedésének szélessége. A jobb oldalon szereplé h a Planck-
dllandé, amelynek értéke 6,626 - 10-34 |-s. Eszerint az energia kiszélese-
désének mértéke forditottan aranyos az id6beli szélességgel; minél
kisebb a fényimpulzus kiterjedése id6ben, anndl kiterjedtebb az abban
halad6 fotonok energiatartomanya. Ha ezt kb. 520 nm hullAmhosszq,
z0ld szin{ lathat6 fényre vonatkoztatjuk, akkor a hullimhosszban
fellép6 kb. 10 nm kiszélesedésnek kb. 100 fs id6beli impulzusszélesség
felel meg.! Mivel a reakcié inditasa is, de még inkabb a molekulak
reakciéo kozben torténd valtozasanak nyomon kovetése igen pontos
energiat (azaz fényhullamhosszat) igényel, ezért nem nagyon lehet 100
fs-nal rovidebb impulzusokat alkalmazni erre a célra, mert akkor a
fotonok energidja nem lenne elég pontos. (Itt érdekes az, hogy a
molekuldk nagyon sokan vannak, és a lézerimpulzus kozilik csak
kevésben inditja el a reakcidt. Ezt a keveset kell megkiilonboztetni a
rengeteg tobbitdl, ami pontos energiat kivan meg.)

Adva van tehat egy olyan folyamat - a molekuldk atalakuldsa mas
molekulakka -, ami 100 fs nagysagrendii id6 alatt jatszodik le, valamint
két fényimpulzus, aminek segitségével ezt a folyamatot akarjuk nyomon
kovetni, de a fényimpulzusok szélessége is 100 fs nagysagrendbe esik.
Szerencsére a konvoluciénak van egy jé tulajdonsaga, a kommutativitds.
A szorzashoz hasonldan ennél a miiveletnél is mindegy a sorrend, ha pl.
harom fiiggvény konvolticiéjarél van szé. Igy megtehetjiik azt, hogy
el6szor a reakciét elindité ,ablakfiiggvényt” (A1) konvolvaljuk a
termékek viselkedését mér6 ,ablakfiiggvénnyel” (A4:), majd az
eredményt konvolvaljuk a termékek viselkedését visszatiikr6zd
jelsorozattal. Ez a jelsorozat lehet az atalakulé molekuldk fényelnyelése
a mérd impulzusbdl, vagy a mér6 impulzus altal gerjesztett molekuldk
fénykibocsatasa. Az egyszerliség kedvéért a két ablakfiiggvény
konvoldcidjabél el6alld ,eredé ablakfiiggvényt” tekintsiik a
tovabbiakban a mérés soran alkalmazott egyetlen ablakfiiggvénynek:

A1 xTxA,=AxT=K

L A fény E energiaja a v hullamhossz fiiggvényében E = hv, amit kifejezhetiink a
c fénysebességgel és a A hullamhosszal E = hc/A alakban is.
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Ezzel a jeloléssel elérkeztiink a mérés soran fellép6 torzitas
értelmezéséhez. A tovabbiakban még egy egyszertisitést alkalmazunk;
mivel a mérések soran elvileg akarmilyen kis id6k6zokre bonthatnank a
jelsorozatokat (mar amit a fényutkiillonbség beallitdsdnak pontossaga
megenged), ezért a jelsorozat pontjai helyett csak az azokat 6sszekotd
gorbét rajzoljuk a diagramokba. Igy pl. egy szétesé molekula bomlasa
kozben mérhet6, monoton csokkend jelsorozat példajan a
femtoszekundum idéfelbontast mérést a 4. Abraval szemléltethetjiik.

| T mérendd adatsor
i',-“"fl:t: Rémin érgyl bggeiny)

| K képfu?guny
||I {amit az ablakban Ltunk)
1
‘\k’f A ubldk: J=J'.-'l:":'|-’
f (o mérdmderer atlagold fuggvinpe)
idé
4. abra

A 4. 4bran lathatd, hogy a fent felsorolt okok miatt a molekuldkban 1év6
kotések felszakadasat és az Uj kotések kialakulasat kozvetleniil nem,
csak az ablakfiiggvény atlagolo torzitasan keresztiil tudjuk megmérni.
Ha a molekuldris atrendez6dés iddbeli lefolyasat - az ,igazi”
targyfliiggvényt - szeretnénk megismerni, dekonvoluciot kell végez-
niink, azaz megoldani a konvoluciét leiré egyenletrendszert. Mivel a
mérések soran mindig fellép valamilyen véletlen (ingadozasszerti) hiba
is, ezért eleve reménytelen a szokasos matematikai modszerek
alkalmazasa, mert azok végtelen sok megoldast eredményezhetnek.
Vannak olyan médszerek is, amelyek a megoldas soran megproébaljak az
eredményt valamilyen korlatok kozott tartani, de ennek az az ara, hogy
belevisznek valami olyan torzitist, amely eleve nem engedi meg a
helyes, teljesen torzitatlan megoldast eredményként. (Errdl angol
nyelven részletesen lehet olvasni jelen cikk szerzéjének munkajaban

[6])-
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A korlatok kozott tartas” egyik érdekes és nagyon hatékony lehetsége
a j6 megoldasok tenyésztése, amely az 4llatok, ill. novények
nemesitésének eljarasat utanozza: kivalasztja a jobbaknak bizonyuld
megoldasokat, és azokat engedi tovabb ,szaporodni”’. Azokat a
mddszereket, amik eszerint miikodnek, evoliuciés algoritmusoknak
szokas nevezni. Ezeknek tobb valtozata is van, amik koziil az egyik
leggyakrabban alkalmazott modszer a genetikus algoritmus. A
tovabbiakban ezzel foglalkozunk. Miel6tt a konkrét probléma
megoldasaval foglalkoznank, roviden attekintjiik, hogyan is miikodik
egy genetikus algoritmus. Az eredeti oOtlet evoltcidbiolégusoktol
szarmazik, akik az evoldcio szamitogépes modellezésére hasznaltak a
modszert. Létrehoztak egy kezdeti géndllomdnyt, ami minden egyed
esetén kissé kiillonboz6é volt a tobbiekétdl. Az egyedeknek ebbdl a
genomjabdl létrehoztdk magukat az él6lényeket, majd megmérték
mindegyiknek az életképességét, azaz fitneszét. A tovabbiakban az
egyedeket fitnesziikkel aranyos valoszinliséggel valogattak ki szaporo-
dasra. A kivalasztott szll6k génallomanyat keresztezték, majd az igy
kialakul6 genomot még mutdcidnak vetették ald, aminek soran
véletlenszerlien megvaltoztattak néhany gént. A mutacion is atesett
utodok alkottak a kovetkezd generaciot, akikkel ismét végrehajtottak
ezt a ,szaporitasi” folyamatot. (A szill6k vagy ,kihaltak”, vagy a
legfittebbet koziiliik megtartottak az 4j generaciéban is - ami garantalta,
hogy biztosan nem romlott az 4j generacio legjobb egyedének fitnesze.
Ennek a sziilémegtartasnak a neve az elitizmus.) A tenyésztés soran igy
az egyedek fitnesze sosem romlott, de gyakran javult. Amikor a
megfeleld fitneszt (a kivant tulajdonsagu egyedet) elérték, akkor volt
vége a tenyésztésnek. Amint lathatd, az eljarasban két kulcsprobléma
mertil fel. Az egyik a kezdeti populdcid kialakitasa (a ,teremtés”), a masik
az evoluci6 soran alkalmazott evoliuciés miiveletek (kivalasztas,
keresztezés és mutacid) moédszereinek megvalasztasa.

Térjiink 4t most a genetikus algoritmus alkalmazasara a dekonvoltcid
elvégzése céljabdl. Foglalkozzunk el6szor a kezdeti populacio
létrehozasaval. A genetikus algoritmusok alkalmazadsa esetén a
leggyakrabban teljesen véletlenszerien AallitjdAk 0Ossze a kezdeti
populdciot. Az rogton kideriil, hogy dekonvoldciés célokra ez
alkalmatlan; a megoldds ,kordaban tartdsat” semmiképpen nem
szolgdlja, pedig ez a f6 feladat. Ha viszont megfigyeljiik, milyen
valtozasokat okoz a mozg6 atlagolas (a konvoludcid) a targyfiiggvényben,
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akkor kiindulhatunk a képfiiggvénybdl, és azt ugy valtoztathatjuk, hogy
jobban hasonlitson a konvoluci6 el6tti, torzitatlan alakjdhoz. Ebbél az is
kovetkezik, hogy célszerli a génallomany szerepében eleve egy
megoldasfiiggvény-jelolt adatsort haszndlni, mint a lehetséges
torzitatlan targyfiiggvény valamilyen kozelitését. Ennek kialakitasdhoz
tekintsiik az 5. dbrat, amin nyomon koévethetjiik a konvoluicié torzito
hatasat.

: magas :-'.:.E: sithhends

kanwaljzis
_' srnkadis I o\ sebs meredekaig
— L e EEE LR —
ki ébeserés
5. abra

Az abran feltiintetett hatasokat kell ,visszaalakitani”, azaz a mért
képfiiggvényen a 6. dbran lathat6é valtoztatasokat kell végrehajtani.
Eszrevehetjiik, hogy a kezdeti populacié 6. abran vazolt ,teremtésével”
valéban kozelebb juthatunk a dekonvolicié megvaldsitasdhoz, a
képfiiggvénybdl a kevésbé torzitott valtozatok létrehozasahoz.

meredokedy
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6. abra

Hogyan lesz az dbran lathaté eljaras eredménye tobb valtozat? Az 6ssze-
nyomas, a jelmagassag és a meredekség novelése, valamint a vagas
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helyének kivalasztasa tartalmaz véletlen hatdsokat is, igy a kezdeti
populacié egyedei valamelyest kiilonb6zni fognak egymastol.

A fenti eljaras viszont nem fordit arra figyelmet, hogy a kezdeti
populacié egyedei megfeleljenek annak az elvarasnak, hogy ha 6ket az
A ablakfiiggvénnyel konvolvaljuk, akkor pontosan a képfiiggvényt kell
visszakapnunk. Az evoluci6 - az egymast kovetd generaciok tenyésztése
- éppen ezt a célt szolgalja: azokat az egyedeket részesiti elényben a
szaporodasra nagyobb val6szinliséggel, akik jobban teljesitik ezt a
feltételt. Vizsgaljuk meg az egyes evoluiciés miiveleteket ennek soran.

El6szor az adott generacio egyedeinek fitneszét kell kiszamitani. Ez ugy
torténik, hogy mindegyiket konvolvaljuk az ablakfiiggvénnyel, majd a
konvolvalt jelsorozat minden pontjat 0sszehasonlitjuk a megfeleld
képfiiggvény-ponttal. A pontonként képezett eltérések négyzetének
Osszege mutatja meg a kiilonbség mértékét a két jelsorozat kozott.
(Azért a négyzete, hogy a pozitiv és negativ kiilonbségek egyarant
noveljék ezt az eltérést.) Ennek az 6sszegnek a reciprok értéke pl. annal
nagyobb, minél kisebb az eltérés, igy ez egy jo fitnesz-mérd szam. Az
egyedekbdl a fitnesszel aranyos valosziniiséggel kivalasztunk két sziil6t,
akik keresztezésével megkapjuk az utédjukat. Ez a keresztezés ugy
torténik, hogy a két jelsorozat megfelel§ pontjainak dtlaga lesz az ut6d-
jelsorozat adott pontja. Ezutan kovetkezik a mutacié. Hogy az ne
yhulldmoztassa meg” nagyon a jelsorozatot, ezért az Aatlag-utdd
jelsorozatdhoz egy viszonylag hosszu, sima, kis magassagu (vagy
mélységi) jelsorozatot adunk hozza. Ennek magassagat és hosszusagat
véletlen szdmok hatarozzak meg, ett6l alakul véletlenszeridien a végleges
utdd jelsorozata. Miutdn elegendd szamu utddot hoztunk igy létre,
hozzajuk adjuk a sziil6k legfittebb egyedét, a tobbi sziilé-jelsorozat
pedig torlédik. A szaporitast az igy kapott generaciéval megismételjiik.
Az eljarast addig folytatjuk, amig a legnagyobb fitneszii jelsorozat és a
képfiiggvény kozotti eltérések négyzeteinek Osszege kisebb lesz egy
elére meghatarozott kiiszobértéknél.

A tenyésztésbe beépithetiink tovabbi korrekciékat is. A 4-5-6. abran
szerepld, szakaddassal indulé targyfiiggvény esetén pl. a kezdeti
populaciéban jénak taladlt szakadadsi helyet nem engedjiik
megvaltoztatni. (Ehhez persze jél kell azt az elején megvalasztani, amit
egy el6zetes ,probatenyésztés” eredményeire alapozva tehetiink meg.)
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Nézziik meg a 7. dbran, hogyan alakul ki egy 1j jelsorozat egy generacié
szaporitasa soran.

I. itad IIT{E-.J.
I|I matdeid utdn

7. 4abra

A mutécio el6tt 1étrehozott utéd a két sziild pontonkénti atlaga. A
mutacié ezen ugy valtoztat, hogy — az dbran egy pozitiv értékekbdl allo,
azaz felfelé médosité - sima gorbét ad hozza a nyillal jelolt helyen. A
mutaciét azonban véletlen szamok irdnyitjdk, igy lehet negativ
korrekci6 is, amelynek magassaga (mélysége) és szélessége is véletlen
szamoktdl fligg. Az igy létrehozott egyedek egymastdl is, sziileiktdl is
kilonboznek. Mutacid nélkiill nem tudnak ugyan sem kisebbek, sem
nagyobbak lenni a sziil6knél (mivel atlaguk sziikségképpen a kettd
k6zott marad), de a mutdci6 a véletlen valtoztatasok miatt akar
nagyobb, akar kisebb utdédot is eredményezhet a sziil6knél. A 7. abra
jobb szélén egy lehetséges generaciot lathatunk.

A genetikus algoritmusok teljesit6képességét ugy lehet megitélni, hogy
szamitdgéppel eldallitunk egy jelsorozatot, amit targyfliggvényként
kezeliink, és konvolvaljuk egy adott ablakfiiggvénnyel. Az igy kapott
képfiiggvényt aztan dekonvolvaljuk az algoritmus hasznalataval. A
kapott dekonvolvalt jelsorozat 0Osszehasonlitdsa az eredeti
targyfliggvénnyel megmutatja a modszer josagat. (Ezt az eljarast szokas
validdcionak, azaz a mddszer érvényességét bizonyitd eljarasnak
nevezni.) A 8. dbran ennek az eljarasnak a részletei lathatdk.
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8. abra

Az abran a kiindulasi targyfiiggvényt pontonként, iires fekete korokkel
tiintettiik fel. Ebb6l képeztiik a pontonként lila koérokkel rajzolt
szintetikus képfiiggvényt, amit dekonvoluciénak vetiink ala. A genetikus
algoritmus sordn ,nyertes” (az eljaras végén a legfittebb)
megoldasfiiggvényt a piros vonal mutatja, amin latszik, hogy
torzitatlanul koveti a fekete koroket. Ennek a rekonvolvalt (Gjra
konvolvalt) valtozata a folyamatos kék vonal. A targy és a nyertes kozotti
eltéréseket kis piros pontok jelzik. J6l lathato, hogy azok csak kissé és
véletlenszerlien térnek el zérustél, ami a pontos megoldasra utal. (Az
eltérések oka az, hogy a szintetikus targyfliggvényhez adtunk egy kis
véletlen hibat is, a valédi mérés utanzasa céljabol.) Az abrarol
megallapithatjuk, hogy a targyfiiggvény ismerete nélkiil azt nagyon
pontosan megtalalta a genetikus algoritmus.

A validalast kovetSen valodi kisérleti adatokkal is elvégezhetjik a
dekonvoluciét. Egyik ilyen vizsgalathoz a 9. dbran lila kérokkel berajzolt
mért jelsorozatot hasznaltuk, amelyet dezoxi-adenozin-foszfat (a DNS
molekula egyik monomer nukleotidja) gerjesztését kovet&en kialakuld
molekuldk fluoreszcencia-lecsengésének mérése soran kaptak egy
francia laboratériumban.
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9. abra

A gerjesztés sordn képzédott molekuldktél az varhaté el, hogy a
fluoreszcencia hirtelen felugrassal kezdddik, és monoton lecsengéssel
folytatodik. Ezt a tendenciat sikeriilt egészen jdl visszaadni, mikézben a
dekonvolvalt (nyertes) jel maximuma koézel a mért jel 2,5-szeresére
emelkedett. A felfutds itt is 1épcsdszer(i, és nem jelentkeznek nagyobb
hullamzasok sem a dekonvolvalt jelben.

Az abran a piros vonal a dekonvolvalt megoldasfiiggvényt mutatja, a
folyamatos kék vonal pedig ennek a rekonvolvéalt (djra konvolvalt)
valtozata. A mért és a rekonvolvalt jelsorozatok kozotti eltéréseket kis
kék pontok jelzik. Latszik, hogy az eltérések kicsik és véletlenszertiek.
(Ebben az esetben természetesen nem tudjuk kiszamitani a nyertes
eltérését az ismeretlen targyfiiggvénytol.)

Az itt leirt dekonvoldcios eljards nemcsak ultragyors folyamatok
eredményeire alkalmazhaté. A kiilonboz6 spektrumokban megjelend
savok is értelmezhet6k spektrumvonalak Kkiszélesedéseként, ami
ugyancsak leirhaté konvoluciéval. Hasonl6 tulajdonsaguak a kiilonb6zd
kromatogramokban megjelend, kiszélesedett cstuicsok is. De nemcsak a
kémiai gyakorlatban fordul el6 olyan eset, ahol konvolici6
eredményeként lehet leirni valamely jelet. Pl. torzitott hangfelvételek
helyreallitasakor is kival6an alkalmazhaté a dekonvolucié. Az eljaras
kétdimenzids, sikon torténé altalanositasaval életlen képek is
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hatékonyan élesitheték. Erdemes tehat tudni réla, hogy a mozgé atlaggal
leirhatd, gyakran el6fordulé mérési eredményeket hogyan lehet
megszabaditani a konvoluci6 okozta torzitastol.
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