7. SOFTWARE DE APLICACION

7.SOFTWARE DE APLICACION

7.1. INTRODUCCION

Tras haber comprobado que las redes neuronalasesermpaplicar al problema
de optimizacion de farmacos, se ha disefiado e mgritado una herramienta Software
capaz de automatizar el proceso de optimizacidia leyramienta optimizara los datos
directamente obtenidos mediante DOE en el labocat@n esta optimizacion, el
usuario elegira la respuesta que desea optimileaforma de optimizacién: minimizar,

maximizar o aproximar a un valor dado.

La red neuronal implementada en la herramientangseuceptron multicapa de
tres capas y el algoritmo de entrenamiento eBagkpropagation con momentgl
usuario puede elegir ciertos parametros como elengiie neuronas de cada capa y la
tasa de aprendizaje y el momento en el aprendiPaem validar la red neuronal se
puede elegir entre dos métodos: empleando muedtrarificacion o el método de

remuestredootstrap.

Al ejecutar la aplicacion aparece la ventana ppalajjue se muestra en la Figura
7.1. Cada parte de la aplicacion de detallara £sitjuientes subapartados del capitulo.
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Figura 7.1: Ventana principal de la aplicacion.
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7. SOFTWARE DE APLICACION

7.2. CREACION DE ARCHIVOS

7.2.1.Archivo de configuracion

Para crear un archivo de configuracion que selizado posteriormente para el
entrenamiento, validacion de la red neuronal ynogacion del farmaco se hace click

en Archivo/Configuracion y se abrira el siguientadro de dialogo:

4 Optimizacion de Farmacos

Archivo  Avuda
—ARCHMOS DE EAS
Archivo de Datos
Archivo de Configuracion A
—Red Meuranal — Condiciones de Parada _l
Fedf
I_ Entrada ||:| Iteraciones Max ||:| |
Capa Oculta 0 Errar Min 0
] I P
“WERIF Salida ||:| Gradiente Min ||:|
b &to
M Pardmetros de Aprendizag————— — Expenimentos
"B
Tasza de Aprendizaje ||:| E ntrenarnienibo ||:|
Muarmento ||:| Walidacidn ||:|
—OPTIM
R ezpug
A Cancelar | Guardar I
e
™ Minimizar
& Walor II:I
O ptimizar |

Figura 7.2: Ventana de archivo de configuracion.
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7. SOFTWARE DE APLICACION

En este cuadro de didlogo se introducen los parametara configurar la
arquitectura de la red neuronal, su aprendizaje, dandiciones de parada del

entrenamiento y el nimero de experimentos.

Red Neuronal:

Aqui se definira la arquitectura de la red neuronzh red neuronal
implementada en el programa es un perceptron rapHicAsi, se tendra que definir el

namero de neuronas que compone cada capa cogu@Enses consideraciones:

* El nimero de nodos de entrada sera el mismo nudenariables de

entrada de los experimentos.

* El nimero de nodos de salida que sera el mismo noldeerespuestas de

los experimentos.

* N°de nodos de la capa oculta sera un niUmero ngangocero.

Parametros de Aprendizaje:

El algoritmo para entrenar la red neuronal eBagkpropagatiorcon momento.

Los parametros que se deben de definir son lad@sarendizaje y el momento:

» Tasa de aprendizaje: su valor estard comprenditte &ny 1. Cuanto
menor sea su valor mayor sera la precision obtepatala red, sin
embargo, el entrenamiento sera mas largo. Si s ea elevado, el

aprendizaje serd mas rapido pero se perdera finecisi

* Momento: su valor estara comprendido entre 0 yuhn@® mayor sea su

valor mayor sera la velocidad de convergencia dedareuronal.
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Condiciones de Parada:

El entrenamiento de la red terminara cuando sene@dcalguno de estos tres
parametros, esto es, iteraciones maximas, erramuoin gradiente minimo. Dependera
del investigador la preferencia por el nimero deationes o por el error minimo. Si se
desea que el entrenamiento se detenga cuando secbaypletado el nimero de
iteraciones indicado, el error minimo sera un n@me@rcano a cero, imposible de
alcanzar por la red. Si, al contrario, se deseaetj@atrenamiento se detenga cuando el
error cometido por la red neuronal en los patraeeentrenamiento sea el indicado, el

numero de iteraciones sera un numero elevado.

Si el algoritmo de aprendizaje se detiene debidueaha alcanzado el gradiente
minimo establecido, la funcién de optimizacion déyoritmo ha alcanzado una
“planicie’ donde la pendiente de la funcion es muy pequsiise llega a esta situacion,
sera muy dificil que la red neuronal pueda term@ghaprendizaje satisfactoriamente por

lo que se detiene el entrenamiento.
Estos tres parametros tienen los siguientes rasgyoalores:

* Numero de iteraciones maxima sera un nimero maym0q
» Error minimo tendra un valor comprendido entrel0 y

* Gradiente minimo que se permitird sera un numenrongue 0.

Experimentos:

Aqui se indicara cuantos experimentos se dedidaeateenamiento de la red

neuronal y cuantos se dedicara a la validacion:

e Entrenamiento: n° de experimentos que se utlizaggara el

entrenamiento.

* Validacion: n° de experimentos que se utilizarama pevalidacion.

Con N°Experimends = Entrenamiato +Validacion
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7. SOFTWARE DE APLICACION

Si se desea validar la red con muestras de vabidaz dejara el 70%, 80% de
las muestras para el entrenamiento y el resto lpavalidacion. Si se validara la red
neuronal mediante el método lol@otstrap entonces el parametro Validacion sera cero y

se entrenara la red con todos los datos.

Cuando se haya finalizado la configuracion de thrreuronal, se guardara los

datos en un fichero de texto.

7.2.2.Archivo de datos

Los datos experimentales que se utilizaran pagatetnamiento y validacion de
la red neuronal estaran en un archivo de text@ &aar dicho archivo se seleccionara
Archivo/Datos del menu de la ventana principal glelgrama y se abrira el siguiente

cuadro de dialogo:
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A+ - Optimizacién de Farmacos E | EI[EJ

ARCHIMOS DE EXS

Archivo de Datos

Parametroz

M® Experimentos

0
M® Entradas ’Di
0

M? Respuestas

Acephar
Introduccion de Datos

a Intraducic

Cancelar |

Guardar | P | | LH
" Minimizar
" %alar .

O ptimizar

Figura 7.3: Ventana de archivo de datos.

Antes de introducir datos habra que indicar el mongde experimentos en total
del que se dispongan, el nimero de variables dadeny el nUmero de respuestas que
estan formadas los experimentos. Al terminar sé bbeck en aceptar y aparecera una

rejilla donde se introduciran los datos de los erpentos.

La rejilla de datos que aparecera tras aceptapamédmetros sera de tamafo

N° Experimentsx (N°Entradas+ N°Salidag. En cada fila de la rejilla se introducira
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7. SOFTWARE DE APLICACION

los datos de un experimento. Las primeras coluresti dedicadas a las variables de

entrada y las respuestas irdn a continuacion esigagntes columnas.

ARCHIMOS DE EXS

Archivo de Datoz

Parametros

\ E1 E2 E3 Ed ES Rl =

1 400000, 20000 30000 00000 0.00000 F1.5000

11
HIEGEEED 5 > | 4no0m00 eoo0o
3

M® Experimentos

M® Respuestaz

Aceptar 5

Introduccion de Datos

7
3 Introducis
g8
Cancelar ‘ 3
10 -
Guardar | P | | ¥
" Minimizar
" Walor L

Dptimizar

Figura 7.4: Insertando datos en la ventana de arokide datos.

Para introducir los datos experimentales se puksabaténintroducir y el dato
escrito en la caja de texto aparecera en la cellecgonada de la rejilla y
automaticamente se seleccionara la siguiente paldaintroducir el siguiente dato. Se
puede seleccionar otra celda que no sea la detddfaciendo click en dicha celda.
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Una vez terminado de introducir todos los datosyusrdara en un archivo de
texto.

7.3. ENTRENAR LA RED NEURONAL

La arquitectura de la red neuronal y los paramepasa el algoritmo de
entrenamiento se tomara del archivo de configuna@nglicado. Los datos que se
tomaran para el entrenamiento son N5 Entrenamient@rimeros experimentos del
archivo de datos. El resto de datos se utilizagda [a validacion en caso que se valide

la red mediante patrones de validacion.

El final del entrenamiento se indicara en la c&dekto junto con el nimero de
iteraciones que ha efectuado el algoritmo de aejedy el resultado, esto es, los
pesos de la red neuronal, se guardaran en el ardbivexto indicado en el camped
Neuronal.
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_r’}_ - Optimizacion de Farmacos

Archiva  Awuda

ARCHIVOS DE EAS

Archivo de Datos

|E:HDDcuments and SettingshCristohE zontoniobarchivoshdatos articulohdatos. bt Abrir

Archivo de Configuracion

|E:HDDcuments and SettingshCristyhE zortoniobarchivoshdatos articulohconf. bt Abrir

Fed Meuranal

|E:'\Dncuments and Settings\CriztyhE scrtonioarchivoshdatos articulopesos. bt Abrir

ek

| EMTREMAR RED HEUROMAL { |El entrenamiento de la red neuronal ha finalizado en 26919
iteraciones

YERIFICAR ERROR
b Etodo
e Muestras Verficacidn

™ Backpropagation

Werficar

OPTIMIZACION
Respuesta a optimizar
Accidn
" b arirmizar
 Minimizar

" Walar

O ptirmizar

U

Figura 7.5: Entrenando la red neuronal.
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7.4. VALIDACION DE LA RED NEURONAL

La arquitectura de la red neuronal y los paramegiera la validacion de la red
neuronal se tomara del archivo de configuraciéricaub. Los pesos de la red se
tomaran del archivo de red neuronal. Este archéleeda de haber sido creado en algun

entrenamiento anterior.

Los datos para la verificacion de la red neuromacgderan del archivo de

datos. Los datos utilizados dependeran del métededficacion que se elija.

Se elegira primero el método para la verificaciéa gontinuacion se pulsara el

boténVerificar:

» Muestras de verificacidrCon este método se verifica el comportamiento

de la red neuronal con patrones de verificaciomUlghero de patrones
utilizados sera el indicado en el archivo de camfigion en el parametro
Verificacion. Estos patrones seran los ultimos experimentos rdblva
de datos. En la caja de texto apareceran el rdsutta la validacion: el
error RMS de las muestras de entrenamiento y er &MS de las

muestras de validacion.
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A - Optimizacion de Farmacos

archivo  Ayuda

ARCHIVOS DE EAS

Archivo de Datos
|E:'\D ocuments and Setiings\ChristinaghE scritorio\datoshdatos2 bt Abrir

Archivio de Canfiquracion

ek

|E:'\D ocuments and Setlings \ChristinaE scritorio\datoshconf2. bt Abrir
Red Meuronal
|E:'\D ocuments and Settings\ChristinahE scritoriohdatozhresul. bt Abrir
EMTREMAR RED MELROMAL Los resultados de la evaluacion del compartamienta del la red
neuronal son;
YERIFICAR ERROR
Error BMS de las muestras de entrenamiento: 0010483
M eétodo o
Ermor RS de laz muestras de validacian: 0.004543

* Muestraz Yerficacion

™ Backpropagation

Werificar

OPTIMIZACIAON
Respuesta a optimizar
Accion

T Maximizar

" Minimizar

" alar

Bl

O ptimizar

Figura 7.6: Validando la red neuronal con muestdasverificacion.

* Bootstrap En este caso, para realizar la validacion careente, el
parametroVerificacion deberia de ser 0 Entrenamientodeberia ser
igual al niumero de experimentos tanto en el entnégrg#o como en la
validacion mediante el método Beotstrap.Se verificara el error de la
red neuronal con todos los datos. Al finalizarédaificacion se mostraran
los siguientes datos en la caja de texto: el &M8S, el error estandar SE
y la desviacion o BIAS.
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- Optimizacidn de Farmacos

archiva  Avuda

ARCHNVOS DE EAS

Archivo de Datos

|E:'\D ocuments and S ettingz\Chrizting'E scritoriohdatozhdatoz2 bt Abrir

Archivo de Configuracion

ek

|E:'\D ocuments and S ettingz\Chrizting'E scritoriohdatoshconf2, tat Abirir

Fed Meuronal

|E:'\D ocuments and SettingstChristinaE scrtoriotdatoshresul2. bt Abrir
ENTREMAR RED MEUROMAL Loz resultadoz de la evaluacion del comportamienta del la red

neuronal mediante B ootztrap son:
YERIFIC&R ERROR

b4 &todo

RMS media = 0.001813

SE = 0.000524 BlaS =0.001713
" Muestraz Yerificacion

{+ Backpropagation

OFTIMIZACION
Rezpuesta a optimizar
Accion

" taximizar

" Minimizar

" % alar

O ptimizar

—_—
—
_ Optinizs_|

Figura 7.7: Validando la red neuronal mediante Bxitdp.

7.5. OPTIMIZACION

Finalmente, tras haber entrenado y validado laneznional, se pasa a la parte de
optimizacién del farmaco. Se elige la respuestasguguiere optimizar y la herramienta
hallara las variables de entrada Optimas paraesgaiesta. Estas entradas seran las que

maximiza la respuesta, la que la minimice o la cu@siga que se aproxime mas a un
valor determinado.
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Para ello, primero se elige el nUmero de la respupse se desea optimizar en la
lista desplegable o introduciendo el dato directameA continuacion se elije cdmo se
quiere optimizar dicha respuesta: maximizandolaimizéndola o aproximarla a un
valor dado seleccionando una de las opciones qo&ese. En caso que se seleccione
un valor para aproximar, se introducira dicho vaora caja de texto correspondiente.
Una vez finalizado se pulsara el boton@atimizary los cinco mejores resultados se
mostraran en la caja de texto. Cada uno de lodtades consistira en los valores de
todas las variables de entrada que haya optimizagspuesta seleccionada.

- Optimizacion de Farmacos

archivo  Awvuda

ARCHIWOS DE E/S

Archivo de Datos
|E:\D|:u:uments and SettingshChristina'E scrtoriohdatos\datos2. et Abrir

Archivo de Configuracidn

|I:: SDocuments and SettingshChristinghE zcritorint.datosconf2 st Abrir

Red Meuronal

|I:: YDocuments and SettingshChristinghE zcritoriodatosrezul 2. txt Abrir

ek

ENMTREMAR RED HELUROMAL Las cinco respuestas optimas para la zalida 1 rezpecto al
walor 120,000 son:
WERIFICAR ERROR
1 A1 =119.986874
I &tada E1=000 E2=400 E3=300 E4=10000 E5=500

EE=1.00 EY=001 E&=7.20
+ uestras Venficacidn
2 R1=120035544

(" Backpropagation E1=400 E2=100 E3=300 E4=50000 E5=E0.00

Wterizan EE=3.00 E7=001 E&=720

3 R1=120082782
E1=000 EZ2=400 E3=1.00 E4=10000 E5=E0.00
OPTIMIZACION EE=200 E¥=001 E&=7.60

Respuesta a optimizar 1 = 4 R1 =120.090289

E1=000 EZ2=200 E3=200 E4=30000 E5=500

Accidn EE=200 E7=010 E&=5.00
[ Maximizar 5 R1 = 119885608
 Miniizar E1=000 E2=100 E3=100 E4=30000 E5=20.00

EE=1.00 E¥ =010 E&=7.60

120

f* 4alar

Figura 7.8: Optimizacion de una salida.
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