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Esta tese apresenta uma nova proposta metodologica para agrupamento de dados
em Taxonomia. Macroalgas do género Caulerpa foram escolhidas como modelo de
estudo para sua aplicacdo por apresentarem grande plasticidade morfologica e
dificuldade em sua identificacdo por métodos sistematicos tradicionais. Os resultados
obtidos utilizando o algoritmo de suavizacdo hiperbdlica demonstram sua viabilidade de
uso em taxonomia bioldgica. Podendo essa nova metodologia ser utilizada de forma
isolada ou em associacdo a outras metodologias j& consolidadas, ndo apenas em

Ficologia, mas também em outras areas da Biologia.
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This work proposes a new methodological approach for grouping data in
taxonomy. Macroalgae of the genus Caulerpa were selected as a study model on basis
of their remarkable morphological plasticity, and of the difficulty in identifying those
algae using the traditional systematical methods. The results obtained from the
application of the hyperbolic smoothing algorithm demonstrate the feasibility of its use
in biological taxonomy. The new methodology herein proposed may be used isolatedly
or in association with other methodologies already proven, not only in phycology, but

also in other areas of biology.
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Capitulo 1

Introducao

O homem modifica constantemente seus critérios de classificacdo. No que se
refere a classificagdo dos seres vivos, 0s critérios sdo modificados de acordo com o tipo
de relagcdo que 0 homem estabelece com a natureza.

O desenvolvimento de metodologias inovadoras vem ao encontro do
atendimento das necessidades do taxonomista com vistas a resolver problemas na
classificacdo, com o propdsito de agrupar, tendo por base aspectos de semelhanca entre
os elementos classificados.

A Ciéncia da classificacdo ou sistematica € acima de tudo um desafio, uma
incognita, pois tenta dividir o indivisivel, ou seja, a natureza de modo a torna-la
inteligivel. No proposito de contribuir modestamente para o avango na sistemética é o
que ora se apresenta uma nova metodologia para agrupamento de dados bioldgicos,
através do uso de um algoritmo novo e mais eficiente. Nossa perspectiva é de poder
ajudar ao sistemata a conhecer e entender o fechamento do ciclo, ou seja, daquele
laborioso processo de identificagdo das espécies que produz uma grande quantidade de
informacbes que servira para uma interpretacdo adequada do ecossistema e
consequentemente de novas abordagens cientificas.

Portanto, dentre as inimeras areas de interesse para pesquisa de doutorado, a

otimizacdo da sistematica bioldgica € uma area que permite o desenvolvimento de
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trabalhos que possam, efetivamente, trazer beneficios significativos na preservacdo da
biodiversidade.

A taxonomia é uma ciéncia intrinsecamente inter-relacionada com todos os
ramos das ciéncias, igualmente importantes. Assim contribuir na construcdo de
ferramentas, métodos e metodologias para analise de dados bioldgicos é que estdo sendo
concentrados os maiores esforcos dos pesquisadores em biologia computacional. Pois é
na analise que se encontram as grandes caréncias em solugdes e € nesta etapa que é
gerado o conhecimento necessario para pér em pratica tudo o que vem sendo prometido,
como o desenvolvimento de farmacos e transgénicos, terapia génica, dentre outros.

Esta tese visa acrescentar ao universo de pesquisa uma nova opgdo a ser
explorada pelos taxonomistas, servindo como ferramenta durante a complexa tarefa de
identificagdo vegetal.

Pode-se atribuir resumidamente, a motivacdo da pesquisa aqui apresentada
pelas seguintes caracteristicas do objeto de estudo:

= Complexidade do processo de identificacdo e classificacdo da diversidade
bioldgica, e a necessidade de otimizar o trabalho do taxonomista;

= Necessidade de metodologias mais eficientes e préaticas, proporcionando novas
interpretacdes dos dados taxondmicos frente a novas abordagens de estudo, de
modo a propiciar novas pesquisas;

= Aduzir o conceito de distancia entre os elementos da classificacdo, a fim de
permitir um novo desenho na representacdo dos caracteres taxondmicos

definidores da classificacéo;



1.1 Objetivos e Contribuicéo

Buscou-se destacar como objetivo principal desse trabalho a apresentacdo de
uma proposta metodoldgica heterodoxa dentro dos preceitos consuetudinérios da
taxonomia. Tem-se a veleidade, que ndo ostentamos uma proposta que sanou as
fragilidades da metodologia hierarquica, mas que entende-se que seja uma ferramenta
que pode oferecer uma alternativa para enriquecimento na interpretacdo taxondmica,
podendo ser utilizada a partir da taxonomia morfoldgica.

As informacdes para aplicacdo do método foram extraidas da morfologia de
trés estruturas de macroalgas do género Caulerpa: ramos assimiladores (frondes),
estoldo (estolao) e rizdides (rizoides). Obtidas no trabalho sobre Taxonomia e Filogenia
do Género Caulerpa J.V. Lamour. (Bryopsidales, Chlorophyta) no Brasil, de autoria de
BARATA (2008).

Os dados da biometria das estruturas das algas, utilizados na aplicagdo do
método desenvolvido, serviram para caracterizacdo das especies, e foram utilizados
como vetores de caracteristicas, obtidos da medida de altura minima e méxima dos
ramos assimiladores; do didmetro minimo e maximo do estol&o e dos rizoides das algas.

Buscou-se propor esse novo paradigma na taxonomia com base na consciéncia
de que para elaborar uma abordagem criativa, destarte, seria um estimulo para visao
dindmica, flexivel das classificagdes vigentes na biologia, especialmente das algas.

Em combinagdo ao uso do algoritmo do tipo particdo, HSCM, que adota um
enfoque de suavizacdo hiperbdlica. Mostrar-se-a um resultado diferenciado quanto a
representacdo taxondmica, pois se entende que a compreensao da taxonomia esta ligada
intimamente a sua forma de representacéo.

Cabe ressaltar que qualquer pessoa perceptiva notara que ha necessidade de um

entendimento na compreensdo da taxonomia ligada a forma de representacdo visual.



Portanto, em contraposi¢cdo as metodologias hierarquicas que ensejam a minima
possibilidade de oferecer esta visdo analitica de que o dendograma é limitado por ser
planar, enquanto a realidade taxonémica é multidimensional, nesse proposito, suscitou-
se a producdo de desenhos nédo lineares, de acordo com os designios especificos da
aplicacdo do especialista.

No presente trabalho utilizaremos outro algoritmo, que é novidade na literatura,
porém tem se mostrado com excelente desempenho, o Hyperbolic Smoothing Clustering
Method (HSCM), XAVIER (2010). Serd exposto o uso deste novo algoritmo para
classificacdo de macroalgas, tem como base dados biométricos do género Caulerpa. Os
clusters formados com a utilizagcdo desta nova metodologia serdo analisados e discutidos

a partir de estudos de filogenia destas algas.



Capitulo 2
Revisao Bibliografica

Os seres humanos sempre tentaram classificar os objetos animados e
inanimados que os cercam. Classificar objetos em categorias coletivas € um pré-
requisito para nomea-los. Agrupar € reconhecer que 0s objetos sdo suficientemente
semelhantes para serem colocados no mesmo grupo e também para identificar
distingdes ou separacdes entre os grupos (LEGENDRE & LEGENDRE, 2012).

Taxonomia ou Sistematica é a ciéncia que trata da identificacdo, nomenclatura
e classificacdo de objetos de natureza biolégica (LAWRENCE, 1973).

A classificacdo e a identificacdo dos organismos foram reconhecidas desde a
Grécia Antiga, sendo considerada uma das primeiras atividades do homem. Surgindo
como ciéncia com Aristoteles e evoluido bastante com Linnaeus. Apds Charles Darwin,
a biologia estabeleceu perspectivas modernas, através da demonstracdo da historia
evolutiva — filogenia — dos organismos como objetivo maior da sistematica. O aumento
no conhecimento de dados sistematicos, especialmente do DNA e a incorporacdo de
novas metodologias alavancaram novas formas de analisar os dados e praticar a

sistematica. E interessante perceber que uma ciéncia to antiga como a sistematica,



apresente um conhecimento sempre provisorio, evoluindo constantemente para refletir
as novas descobertas. O surgimento a passos largos do conhecimento de novas hipoteses
filogenéticas remete-se ao desenvolvimento de novas metodologias e ferramentas para
inferir relacbes filogenéticas, bem como a disponibilidade de novas formas de
evidéncia, oportunizando uma descricdo cada vez mais acurada da histdria evolutiva.

Em virtude da megabiodiversidade e suas interagdes, os estudos de sistematica
baseiam-se em dados provenientes de todos os ramos das ciéncias bioldgica, a fim de
sintetizar e enquadrar hierarquicamente as diversas formas de vida. A atual situagéo do
estado de conservacdo da diversidade genética que € em si a base de toda nossa
megabiodiversidade, face a crescente destruicdo dos habitats e ameacas de extincéo,
torna urgente que se estabeleca outro nivel de informacdo em anélise de dados, para
maximizagdo dos conhecimentos adquiridos em estudos de sistematica. Tornando
imprescindivel uma interface da atuacdo do sistemata com pesquisas em outras areas,
como no incremento do uso de dados, em utilizacdo de algoritmos de agrupamento.

Em Biologia, existe uma grande necessidade de métodos eficientes para
organizar a biodiversidade e posicionar taxonomicamente as especies em grupos ou
“clusters” que consigam reter informagdes similares segundo as caracteristicas

avaliadas.

1.1 Evolugdo da Sistemética

O aumento no conhecimento de dados sistematicos, especialmente do DNA e a
incorporacdo de novas metodologias alavancaram novas formas de analisar os dados e
praticar a sistematica. O surgimento de novas hipoteses filogenéticas nos remete ao
desenvolvimento de novas metodologias e ferramentas para inferir relacGes

filogenéticas, bem como a disponibilidade de novas formas de evidéncia, oportunizando



uma descricdo cada vez mais acurada da historia evolutiva (AMORIM, 2002;
HICKMAN et al.,2004).

Uma das mais bésicas e essenciais habilidades das criaturas vivas € o
agrupamento de objetos similares produzindo uma classificacdo. E esta habilidade que
permitira, por exemplo, a uma criatura viva determinar se algo é nocivo ou ndo a sua
existéncia No processo de classificacdo sdo considerados objetos e atributos. Objeto é
tudo aquilo que se quer classificar e atributos sdo as informacdes a respeito do objeto
que serdo consideradas no processo de classificacao.

Ao longo da histdria, 0 homem aprendeu que a préatica de classificar seres e
objetos facilita a manipulacdo e a compreensdo das entidades classificadas, além de
permitir que seu estudo seja compartilhado entre pessoas, constituindo um eficiente
método de comunicacdo (DING et al., 2009; ALIGULIYEV, 2009).

Aristoteles, filosofo grego, considerado “o pai da biologia”, foi o primeiro a
classificar os organismos tendo como base suas similaridades estruturais. Um sistema de
classificacdo mais abrangente foi introduzido por John Ray (1627 a 1705), naturalista
inglés, seguidor da renascenca europeia. Somente no Século XVIII, a sistematica
culminou com o trabalho de Carolus Linnaeus (1707 a 1778), através da publicacdo
Systema Naturae. Utilizando-se da morfologia para organizar espécimes em colecgdes,
Linnaeus, teve um insight que possibilitou um avan¢co muito grande, propds a
classifica¢do binomial e foi considerado “pai da sistematica” (HICKMAN et al.,2004;
CALIJURI et al.,2006).

O termo sistema, no final do século XVIII, era utilizado para denominar
classificacGes baseadas em um Unico carater, hoje, o objetivo central da Sistematica,
além da descricdo da diversidade ¢ elaborar um sistema geral de referéncia, e contribuir

para a compreensdo dessa diversidade, através do estudo das relacbes de parentesco



entre as espécies. As classificacdes resultantes devem refletir a histéria filogenética e,
assim, possibilitar a previsdo das caracteristicas dos organismos atuais, além de
recuperar as informagdes indexadas (AMORIM, 2002).

A Sistemética é a parte da Biologia que trata do estudo dos seres Vivos,
classificando-os em grupos ordenados (os taxons ou categorias hierarquicas), e
estabelecendo um sistema natural de classificagdo. O reconhecimento destes grupos esta
baseado na clareza, notoriedade e utilidade para o observador. O uso das classificagdes
como auxiliar da memoria era fundamental antes do advento da informatica e em
periodo em que os livros ndo eram tdo comuns. Atualmente, a sistemética ocupa uma
posicdo central na biologia evolutiva e estd desempenhando uma funcdo cuja
importancia tem aumentado gradativamente para outras disciplinas como a informaética.

Os sistemas de classificacdo podem dividir-se em artificiais, naturais e
filogenéticos. Os sistemas artificiais consideram os caracteres independentemente de
sua origem e sem se preocupar com as possiveis afinidades e parentescos entre 0s
individuos classificados. Visando a praticidade, através da identificacdo rapida e
inequivoca, na atualidade, representam a maior parte dos sistemas de classificacdo. Os
sistemas naturais, de posse de todas as informacGes disponiveis, sobre as espécies
(morfologia, fisiologia, bioquimica, genética, citologia, ultraestrutura...), propiciando
uma base mais ampla de conhecimento, ndo considera também as relacbes de
parentesco (JUDD et. al., 2009).

A difusdo rapida e a pronta aceitacdo das teorias de Darwin (1809-1882)
demonstraram a insatisfacdo que existia entre os pesquisadores a respeito dos diversos
sistemas de classificacdo até entdo existentes. O sistema filogenético surgiu entéo,
baseado na variabilidade das espécies. Este cuida de suas relacbes genéticas, levando

em consideracdo os atuais seres, como aqueles de outras eras geologicas. Em sintese, o



sistema filogenético se firma na teoria evolutiva, classificando os organismos com base
nas modificacdes de seus caracteres, eles registram o grau e a quantidade de diversidade
e complexidade, sem violar a ordem de ramificagdo assim como a cronologia de suas
ramificagdes (BICUDO & MENEZES, 2006).

A incorporagdo da teoria Darwiniana da evolucdo alterou radicalmente o
proposito dos sistemas de classificacdo. Os autores dos sistemas naturais procuravam
obter grupos morfologicamente consistentes; nos sistemas de classificagdo evolutivos
(sistemas filogenéticos) passou a ser prioritario que os taxa refletissem relagdes de
parentesco (relacGes filogenéticas), através da proximidade evolutiva.

O método cladistico foi originalmente proposta pelo entomologo alemao Willi
Hennig, em 1950, trabalha com a inferéncia filogenética, é um método desenvolvido
para gerar hipoteses sobre as relagdes de parentesco entre organismos ou grupos de
organismos. Baseia-se num pressuposto fundamental: os grupos de organismos tém de

reunir todos, e apenas, 0s descendentes de um ancestral comum.

O desenvolvimento da Sistematica Filogenética ou Cladismo, demonstrando
que a histdria evolutiva de ancestralidade-descendéncia dos organismos pode ser
reconstruida e representada mediante um diagrama hipotético denominado cladograma.
Nesta representagdo o compartilhamento de caracteristicas evolutivas (sinapomorfias),
permite relacionar o parentesco, entre a diversidade bioldgica, expressa na ramificacao
de uma linhagem para outra no decorrer da evolugdo. Assim, somente 0s agrupamentos
de organismos cuja realidade historica apresente pelo menos um carater no estado
derivado (grupos monofiléticos) podem ser utilizados na classificacdo (JUDD et al.,

2009).



Os cladogramas sdo diagramas que expressam graficamente uma hipGtese
sobre as relacbes de parentesco de um dado conjunto de organismos ou grupos de
organismos. Os cladograma sdo, portanto, um resumo da sua historia evolutiva.

Nos cladogramas cada ramo apenas se pode cindir noutros dois ramos
(ramificacdo dicotomicas); os nos (pontos onde ocorrem ramificacbes) e as
extremidades dos ramos representam, respectivamente, eventos de divergéncia evolutiva
e um grupo monofilético de organismos. Dois clados situados lado a lado num
cladograma dizem-se irmaos (grupos irmaos, ing. sister groups). Um cladograma pode
ser cortado em qualquer ponto, o ramo resultante — o clado — inclui necessariamente
todos os descendentes de um dado ancestral (SANTOS, 2008).

Como referido anteriormente, os cladogramas sdo o produto final de uma
analise cladistica. Quanto maior o nimero de caracteres e de estados de caracter
envolvidos numa analise, maior o nimero de solugdes possiveis. Por outro lado,
diferentes algoritmos produzem diferentes resultados, 0 mesmo acontecendo quando se
eliminam ou adicionam caracteres na matriz original. Determinar qual o melhor
cladograma, isto é, qual o cladograma que melhor retrata a historia evolutiva de um
dado grupo de plantas, é uma questdo chave em cladistica. Dois principios sdo usados
para a resolver: o principio da congruéncia e o principio da parciménia. O principio da
congruéncia baseia-se numa ideia simples: se 0 mesmo resultado — o mesmo
cladograma — é obtido com dois ou mais conjuntos de caracteres, entdo a probabilidade
da filogenia obtida ser verdadeira cresce. O cladograma que minimiza o0 nimero de
transicOes entre estados de caracter € 0 mais parcimonioso. O principio da parcimonia é
critico porque sendo um principio filoséfico (epistemoldgico), produzido pela mente
humana, nada obriga a que seja seguido nos processos evolucionarios. Por outras

palavras, a natureza ndo € necessariamente parcimoniosa, embora tendencialmente o
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seja. As homologias e, implicitamente, as analogias, sdo determinadas a posteriori pela
analise da partilha de caracteres ao longo do “melhor” cladograma.(SCHUH, 2000;
AMORIM, 2002).

Os principios da congruéncia e da parciménia conjugam-se na chamada
reamostragem por bootstrap (ou em métodos similares, e.g. jackknife). Este processo
inicia-se com a construcdo de peudoreplicagfes (cladogramas parciais) a partir de uma
amostra (parcial) aleatéria de caracteres da matriz original de caracteres (mantendo a
dimensdo da matriz original). Em cada pseudoreplicacdo é selecionado o cladograma
mais parcimonioso. Depois de repetir o processo um determinado nimero de vezes (e.g.
mil repeticBes) o resultado é sumarizado num cladograma de consenso (&rvore de
consenso) sendo possivel aferir a incerteza associada a cada clado. Uma percentagem de
bootstrap de 95% significa que o clado em causa surgiu em 95 de 100
pseudoreplicacdes (KITCHING et al., 1998).

Embora a importancia dos dados moleculares em cladistica seja inquestionavel,
a morfologia externa, permanece essencial, talvez ainda mais importante do que no
passado, no esclarecimento das afinidades evolutivas. A escassez de caracteres
morfoldgicos e a abundancia de convergéncias evolutivas que os caracteriza € mais do
que compensada pela informacéo filogenética util que transportam. Ao contrario do que
ocorre com muitos caracteres moleculares, os caracteres morfoldgicos sdo
funcionalmente relevantes tendo, por essa razao, sido moldados pela selecdo natural.

Os sistemas de classificacao cladisticos apresentam varias vantagens frente aos
sistemas de classificacdo evolutivos tradicionais:

a) Robustez — a medida que as relagdes filogenéticas sdo clarificadas a

circunscricdo e a nomenclatura dos taxa tende a estabilizar;
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b) Reprodutibilidade — diferentes investigadores obtém os mesmos resultados se
utilizarem os mesmos dados iniciais;
c) Objetividade — envolvem menos assunges intuitivas.
As classificagdes cladisticas tém, porém, uma enorme desvantagem préatica. Ao
produzirem a melhor estimativa das relacGes evolutivas podem dar origem a grupos
morfologicamente inconsistentes, pouco intuitivos, que dificultam a sua apreensao pelos

nédo especialistas.

O procedimento de analise dos dados em matrizes de caracteres, gerando
cladogramas, utilizando-se recursos computacionais, € a base para o desenvolvimento
de métodos numéricos de analise filogenética. Esse método é executado, utilizando-se
de um taxon terminal inicial e adicionando novos taxons, um de cada vez, considerando
0 conjunto dos caracteres de cada taxon. Observa-se ai um padrdo meramente
dicotdbmico, nem sempre, viavel para refletir o grau de conhecimento atual das relacGes
de parentesco. Cladogramas geralmente colocam duvidas, mas do que as respostas que
apresentam. Segundo AMORIM (2002), nenhum sistema de classificacdo que se
fundamenta em um conhecimento que evolui gradualmente é estavel, assim, pode-se
adotar uma das filogenias propostas por determinado autor ou pode-se gerar uma
filogenia e consequente classificacao.

A atual situacdo do estado de conservacao da diversidade genética que é em si
a base de toda nossa megabiodiversidade, face a crescente destruicdo dos habitats e
ameacas de extin¢do, torna urgente que se estabeleca outro nivel de informacdo em
analise de dados, para maximizacdo dos conhecimentos adquiridos em estudos de
sistematica. Tornando imprescindivel a integracao crescente em interfaces da atuacéo do
sistemata com pesquisas em outras areas, como no incremento do uso de dados, em

utilizacdo de algoritmos de agrupamento. A necessidade de buscar por uma forma
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sistematica para encontrar grupos em dados levou ao desenvolvimento de técnicas para
resolver este problema e sdo conhecidas como “agrupamento de dados” (KAUFMAN &
ROUSSEEUW, 1990; GORDON 1998; EVERITT et al. 2001), “taxonomia numérica”

ou, ainda, “classificagdo automatica de dados”.

2.2 Discussdo Sucinta dos Métodos de Agrupamento

Desde o trabalho pioneiro de FISHER (1936) no uso de métodos de
agrupamento baseados em métrica, utilizando-se espécies de Iris (Iris versicolour, Iris
setosa, Iris virginica). Os relatos do uso de algoritmos de agrupamento com dados
bioldgicos tém-se intensificado muito ao longo dos tempos.

Trabalhos como de LEGENDRE & ROGERS (1972), KAANDORP &
KUBLER (2001), que fazem relato da eficiéncia de métodos computacionais em
sistematica bioldgica, tém sido comuns especialmente para estudos de filogenia
(KAPRAUN, 2005; LAM & ZECHMAN, 2006), conservacao e biodiversidade (HILL
et al., 1998).

Diversas técnicas de agrupamento sdo descritas na literatura (JAIN & DUBES,
1988; JAIN et al., 1999; LASZLO & MUKHERJEE, 2007), levando o pesquisador a ter
sapiéncia de escolher o mais adequado ao seu proposito, uma vez que as diferentes
técnicas podem levar a diferentes solugbes (LAVESSON, 2006).

Um dos algoritmos mais utilizado € o k-means, embora tenha sido proposto a
mais de 50 anos, ainda € tradicionalmente utilizado como uma ferramenta rapida de
facil entendimento e implementacdo (MACQUENN, 1967; JAIN, 2010).

O problema de agrupamento possui aplicagbes nas mais variadas areas de

pesquisa incluindo, por exemplo: computacdo visual e gréfica, computacdo médica,
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biologia computacional, redes de comunicacOes, engenharia de transportes, redes de
computadores, sistemas de manufatura, entre outras (JAJUGA et al., 2002; XU &
WUNS, 2005).

De uma forma geral, consiste em agrupar os elementos (objetos) de uma base
de dados (conjunto) de tal forma que os grupos formados, ou clusters, representem uma
configuracdo em que cada elemento possua uma maior similaridade com qualquer
elemento do mesmo cluster do que com elementos de outros clusters. Tem por
finalidade reunir, por algum critério de classificacdo, as unidades amostrais em grupos,
baseado na similaridade (BAGIROV & YEARWOOD, 2006; BAGIRQOV, 2008) de tal
forma que exista homogeneidade dentro do grupo e heterogeneidade entre grupos (HAN
& KAMBER, 2001; PARK & JUN, 2009; XAVIER & XAVIER, 2011).

Estes métodos utilizam diversos algoritmos (GARAI & CHAUDHURI, 2004;
PARK & JUN, 2009) entre eles os algoritmos hierarquicos e de particdo (FASULO,
1999; XAVIER, 2010; KARABOGA & OZTURK, 2011; ACKERMAN & BEN-
DAVID, 2013).

Nos algoritmos tradicionais para agrupamento hierarquico as formacdes dos
clusters ocorrem de forma gradativa através de aglomeragbes ou divisdes de
elementos/clusters, gerando uma hierarquia de clusters, normalmente representada

através de uma estrutura em arvore ou dendograma (ESTER et al., 1998).
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Figura 2.2: Exemplo de dendograma.

Pode-se assim caracterizar os métodos hierarquicos, como frageis, pois gera
arvore dicotdmica e assim expressa uma decisdo irreversivel em torno dos grupos
formados. Favorecendo uma analise filogenética meramente monofilética. Aléem disso,
em cladogramas, a representacdo da auséncia de conhecimento filogenético, € feita
através de uma politomia, favorecendo uma multiplicidade nos resultados a serem
formados em decorréncia da fragilidade intrinseca do método. Segundo AMORIM
(2002), cladogramas ‘“sdo inferéncias (hipOteses) permanentemente sujeitas a
transformacgao”.

Métodos de parti¢cdo: No metodo de particdo o conjunto de dados é dividido em
g grupos, 0s quais juntos satisfazem os requisitos de uma particao:

Cada grupo deve conter no minimo um objeto;

Cada objeto deve pertencer exatamente a um grupo.

Essas condi¢cdes demonstram existir no maximo tantos grupos quanto sdo 0s
objetos. A segunda condicdo designa que dois grupos diferentes ndo podem possuir

objetos em comum e que 0S g grupos juntos devem conter todos os objetos (Fig. 2.3).
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Figura 2.3: Exemplo de particéo.

Um método de particdo produz uma Unica particdo do conjunto de dados sem
nenhuma estrutura hierarquica, tal como em um dendograma produzido por uma técnica
hierarquica.

Os métodos de particionamento tem o conjunto de elementos dividido em k
subconjuntos, podendo k ser conhecido ou ndo, e cada configuracdo obtida é avaliada
através de uma funcdo-objetivo. Caso a avaliacdo da clusterizacdo indique que a
configuracéo ndo atende ao problema em questdo, nova configuracédo € obtida através da
migracdo de elementos entre os clusters, e o processo continua de forma iterativa até
que algum critério de parada seja alcancado. Assim, os clusters podem ser melhorados
gradativamente, o que nao ocorre nos métodos hierarquicos (ZADEGAN et al., 2013).

O problema de cluster é de interesse em diversas areas que necessitam agrupar
dados, assim, nos ultimos anos, tem-se intensificado o nimero de trabalhos publicados
utilizando-se da analise de agrupamentos. A importancia, do estudo dos métodos de

agrupamento, na comunidade cientifica, pode ser observada pela publicagdo da tematica
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em diversos jornais de extrema importancia tais como, sdo apresentados por XU &
WUNSCH (2005).

A aplicagdo dos métodos de andlise de cluster tem produzido uma dindmica de
melhoramento e producdo de novos métodos BAGIROV & YEARWOOD (2006),
BAGIROV (2008), XAVIER (2010), a fim de viabilizar sua utilizagdo e desempenho

em diversas areas.
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Capitulo 3

As Algas

O termo alga, usado a partir de 1753 e introduzido por Linaeus (1707-1778), €
aplicado a uma variedade tdo grande de organismos que hoje ndo se pode atribuir um
significado taxondmico e ndo corresponde, portanto a nenhuma categoria
nomenclatural. Sendo simplesmente um termo coletivo para um grupo de plantas
extremamente heterogéneo e que torna dificil e também problematica sua definicdo. E
dificil especificar quais séo suas caracteristicas positivas comuns a todos os individuos,
usualmente conhecidas como algas (REVIERS, 2006; LEE, 2008).

Segundo BICUDO & MENEZES (2006), “alga” é um termo de uso popular,
como palmeira ou grama, utilizado para designar um verdadeiro universo de organismos
tdo diferentes quanto sua morfologia, reproducdo, fisiologia e ecologia, o que se torna
praticamente impossivel sua definigéo.

Embora ndo se possa descrever a organizagdo da vida primitiva com absoluta
certeza, os registros fosseis indicam firmemente que “cianobactérias” viveram ha mais
de trés bilhdes de anos. Isso ndo permite afirmar categoricamente que as algas foram os
seres vivos mais antigos, pois os registros fésseis sdao sempre incompletos, mas héa
indicios de que as algas, juntamente com as bactérias e certos fungos, sdo organismos

extremamente antigos, os quais, devido ao processo da fotossintese, sdo responsaveis
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pela estruturacdo da atmosfera terrestre como se conhece, possibilitando a vida sobre a
superficie do planeta (BOLD, 1972; HAN & RUNNEGAR, 1992; SCHOPF, 1993;
KASTING, 1993; ALLEGRE & SCHEINEIDER, 1994; KRISHNER, 1994: DUVE,
1996).

As algas por ndo constituirem uma categoria taxonémica definida, mas sim um
grupo de categorias dispares, tdo diversas que se enquadram em trés reinos diferentes
(Monera, Protistas e Plantae), ou ainda com diferentes denominagfes em outros
sistemas apoiados em dados de biologia molecular (SOGIN etal., 1989;
BHATTACHARYA & MEDLIN, 1998). A classificacdo das algas é extremamente
complexa e em plena evolucdo. (DAWES, 1997; REVIERS, 2003, 2006; CALIJURI et.

al. 2006; LEE, 2008; GRAHAM, 2009).

3.1 O Problema de Classificacdo das Algas

Sdo conhecidas varias formas de classificar os organismos, merecendo
destaque, na classificacdo das algas: taxonomia morfoldgica, taxonomia molecular e
taxonomia quimica ou quimiotaxonomia e a ultraestrutura (TEIXEIRA, 2010;
OLIVEIRA & MILSTEIN, 2010).

¢ A taxonomia morfoldgica é a classificacdo baseada em critérios tradicionais
da morfologia, via observagédo das caracteristicas externas, € tradicionalmente
a forma mais utilizada para classificar um organismo;

e A taxonomia molecular utiliza dados moleculares para o0s estudos

taxondmicos a partir das sequéncias de DNA ou proteinas
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e Taxonomia quimica ou quimiotaxonomia € a classificacdo baseada nos
constituintes quimicos dos organismos, ou seja, na producdo dos produtos
naturais (metabolitos) desses organismos.

N&o cabe aqui, discutir os prés e os contras dos diversos sistemas de
classificacdo das algas, mas enfatizar a importancia do uso de uma nova metodologia
que ira contribuir para a interpretacdo das informacbes obtidas no processo de
identificacdo das medidas a fim de que se possa precisamente avaliar os limites métricos
da populacdo em estudo, permitindo observar simultaneamente, multiplos aspectos na

formacéo dos agrupamentos.

3.2 O Género Caulerpa J.V. Lamouroux (1809)

O nome do género Caulerpa vem do grego e significa caulus “tronco” e erpos
“crescer ao longo do solo” (BARATA, 2008). As espécies incluidas no género
Caulerpa sdo caracterizados por serem macroalgas marinhas, ocorrendo no médio e
infralitoral, geralmente em regides tropicais e subtropicais, possuem uma estrutura
semelhante a folhas para cima (frondes e pinulas), sustentada por um estolao cilindrico,
horizontal, que origina os rizoides (Figura 3.2) (DAWES, 1997). Seus ramos eretos
podem atingem algumas dezenas de centimetros em altura, mas cada organismo é
constituido por uma Unica célula multinucleada, apresentando o nivel de organizacdo do
talo conhecido como cenocitico. (TAYLOR, 1960).

Em se tratando de algas ha uma enorme variedade de dificuldades de
classificacdo que poder-se-ia ter escolhido para trabalhar, no entanto foi escolhida o
género Caulerpa J.V. LAMOUROUX (1809), as evidéncias experimentais demonstram

que a morfologia dos ramos eretos do género Caulerpa apresenta grande plasticidade,
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podendo variar dentro da mesma espécie dependendo das condi¢cdes ambientais
(GRAHAM, 2009). Este fato levou alguns pesquisadores a descrever diferentes
variedades e forma de uma espécie, muitas vezes de maneira equivocada (BELTON et
al, 2014). Segundo TAYLOR (1960) “esta famosa espécie tropical € ainda a mais
variavel em seu género variavel”. BRAYNER et al., (2008), destaca que em virtude da
representatividade do género, ha necessidade de estudos para obtencdo de maiores
informac0es taxondmicas e ecoldgicas sobre as Caulerpa.

Os problemas de identificacdo sdo devidos a grande plasticidade do talo,
possuindo assim uma controvérsia quanto ao nimero de espécies, podendo variar em
torno de 350 espécies, das quais 85 sdo consideradas validas (GUIRY & GUIRY, 2013).
Para o Brasil, segundo BARATA (2008), séo citadas 19 espécies de Caulerpa, e mais 26

variedades e formas num total de 45 taxons infraespecificos conhecidos.

frond and pinnules

rhizoids

[Image: Alan Millar, Royal Botanic Gardens, Sydney]

Figura 3.2: Aspectos gerais das caulerpas.

~

As espécies de Caulerpa sdo comuns em 4guas rasas e
aguas profundas dos mares tropicais e subtropicais (UKABI et al, 2012). Caulerpa séo
comumente encontradas na costa brasileira (RODRIGUES et al, 2010).

A grande variedade das morfologias em Caulerpa, segundo a literatura, tem

sido provada como sendo muito influenciadas pelas alteragbes do habitat,
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principalmente pelo tipo de substrato, exposi¢des as ondas, correntes, profundidade,
intensidade de luz, estacdo do ano e pressdo de predagdo. Sendo assim, a plasticidade
fenotipica, juntamente com o tipo de propagacao clonal, fazem as espécies neste género
apresentarem grande flexibilidade de resposta as mudancas ambientais rapidas, pois ndo
hé necessidade de adaptacdo. Essa variacdo morfoldgica é refletida na grande confusao
que ainda existe na identificacdo de suas variedades e formas (VERLAQUE et. al.,
2003; MADL & YIP, 2003).

O género Caulerpa é importante econdmica e ecologicamente, pois algumas
espécies sdo utilizadas na alimentacdo em saladas, in natura ou ainda na preparacédo de
alimentos. Sendo cultivadas em pequena escala. Estas algas também produzem
substancias utilizadas no tratamento de pressdo alta e, também, como fontes de
vitaminas e sais minerais (GHOSH et al.,2004). S&o relatadas propriedades biolégicas,
tais como antiviral e anticoagulante (RODRIGUES & FARIAS, 2005).

Caulerpa tem atraido muita atengdo nos ultimos anos devido o seu potencial de
substituir vegetacdo nativa, alterando assim a estrutura e funcdo da paisagem marinha.
Estas algas apresentam grandes facilidades de adaptacdo as variagbes ambientais e
crescimento e propagacdo rapida, tida por muitos pesquisadores como sendo algas
invasoras, provocando desequilibrio ecoldgico, principalmente na costa da Asia e
Mediterraneo (BULLERI et al. 2010). Também sdo relatados eventos de bioinvasao,
podem dominar sobre um substrato e competir com 0s organismos nativos. Elas
apresentam uma grande capacidade de expansdo, e possivelmente, ndo encontram
predadores naturais, talvez pela producdo de um composto quimico denominado de
caulerpenina, que produz acdo toxica, ou as condi¢fes ambientais que limitem a sua

expansédo (TEIXEIRA, 1991; VALENTIM & SOUZA, 2011; SOUZA, 2013).
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Capitulo 4

O Algoritmo de Suavizacao Hiperbdlica

4.1 O Problema de Agrupamento como um Problema min-sum-min

Seja S = {Sl,...,Sm} um conjunto de m padrdes ou observagdes pertencentes a

um espago Euclideano de dimensdo n que deve ser dividido em numero pré-fixado  de

grupos disjuntos.

Para formular o problema de agrupamento original como um problema min-
sum-min, procede-se como segue. Sejam X;,1=1, ..., 0, os centroides dos grupos, onde
cada x, € R". O conjunto das coordenadas destes centroides sera representado por
X e ®". Dado um ponto S; de §, inicialmente € calculada a distancia deste ponto ao
centroide em X mais proximo. Isto é expresso por

Z, :an'Q Hsj —xiHZ. (4.1.1)

Uma medida de qualidade do agrupamento associado a uma posicdo especifica

de q centroides é fornecida pela soma dos quadrados destas distancias.
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D(X) = izf (4.1.2)

A localizagdo 6tima dos centroides deve fornecer o melhor valor desta medida

de qualidade. Entdo, se X~ denota uma localizagdo 6tima, o problema é

X" =argmin D(X), (4.1.3)

XeR™
onde X é o conjunto de todas as localizagGes dos ( centroides. Usando (4.1.1)-(4.1.3),

finalmente obtém-se

X" =argmin Z min|s xiHj (4.1.4)

X ej" " )(EX

4.2 Transformacéo do Problema

O problema anterior (4.1.4) pode ser substituido pelo seguinte problema

equivalente

minimizar izf
= (4.2.1)
sujeito a: z; = min Hs X[, J=L...m.

Considerando (4.1.1), z; deve necessariamente satisfazer o seguinte conjunto

de desigualdades:

i=1....q (4.2.2)

Z,——H,—

Substituindo as igualdades do problema (4.2.1) pelas desigualdades (4.2.2),

obtém-se o problema relaxado
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m
minimizar sz
j=1

sujeito a: z; — s, —xiH2 <0, j=1.

(4.2.3)
..,m i=1..,q.

Desde que as variaveis z; ndo sdo limitadas inferiormente, € facil ver que a
solugdo do problema relaxado sera z; = 0, j=1,...,m. Portanto, o problema (4.2.3) ndo

é equivalente ao problema (4.2.1). Para obter a equivaléncia desejada, deve-se, portanto,

modificar o problema (4.2.3).

Nesse ponto € introduzida a funcéo auxiliar

o(y) = max{0, y}. (4.2.4)

E facil observar que, se as desigualdades (4.2.2) sdo validas, necessariamente

deve ser observada a restrigéo:

Zq:go(zj—usj—xiuz):o, j=1...,m. (4.2.5)
i=1

A figura 4.1 ilustra o gréafico das trés primeiras parcelas componentes das

equagBes (4.2.5) como fungéo de Z;, onde d, = ||sj —X || e também é suposto que as

distancias d; estejam ordenadas em ordem crescente segundo os indices.

max(O,zJ-di)

d3

Figura 4.2: Trés primeiras parcelas componentes das equacdes (4.2.5).
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Com a substituicdo das desigualdades em (4.2.3) pelas equacges (4.2.5), seria

obtido um problema equivalente mantendo, portanto, a propriedade indesejavel que

Z, J=1...,m ainda sdo livres inferiormente. Entretanto, considerando que a funcéo

objetivo do problema (4.2.3) forcara os valores z;, j=1...,m, a assumir 0s menores

valores, pode-se pensar em limitar inferiormente essas variaveis ao considerar ">" no

lugar de "="em (4.2.5), resultando no seguinte problema “nio canoénico”.

- - - m 2
minimizar sz
j:l (4.2.6)
sujeito a: Y o(z, —Hsj —xiHZ) >0, j=1...,m.
i=1
Para recuperar a formulacdo canoénica, as desigualdades em (4.2.6) sdo
perturbadas, obtendo-se o problema modificado:
- - - m 2
minimizar sz
(’:1 (4.2.7)
sujeito a: Y (2 — s, —xiuz)zg, j=1...m
i=1
para ¢ >0. Desde que o conjunto viavel do problema (4.2.6) é o limite do conjunto
vidvel do problema (4.2.7) quando ¢ — 0,, pode-se, entdo, pensar em resolver (4.2.6)
através da resolucdo de uma sequéncia de problemas iguais a (4.2.7) para uma
sequéncia de valores decrescentes de » que Se aproximam de 0.

Como mostrado a seguir, o problema (4.2.6) definido numa regido aberta, ou
alternativamente o problema (4.2.7) no limite quando & — 0,, possui uma importante
propriedade.

Teorema: O valor da solucdo 6tima do problema (4.2.1) esta arbitrariamente

proximo do valor da solucéo do problema (4.2.6).
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Prova: Seja X', zJ j=1,...,m asolucdo 6tima do problema (4.2.1). \erifica-
Se que esse ponto esta arbitrariamente proximo da regido viavel do problema (4.2.6).

Seja 1 :{i|z’: =[5, —x 2}. O cumprimento das igualdades de (4.2.1)

implica que IT #( para j=1,...,m. Considerando as desigualdades de (4.2.6), para

todo j=1,...,m, para as componentes do somatério associadas a igl tem-se
J

trivialmente:

(p(ZT — HSJ —X?Hz) =0,igl]. (4.2.8)
Todavia, as componentes do somatdrio associadas a i < | ] as fungdes
Pz —|s; =x| ) iel], (4.2.9)

sdo avaliadas exatamente no seu ponto de descontinuidade de sua derivada. Destarte,
pela mais completa continuidade das fungdes intervenientes, existe no espaco viavel do
problema (4.2.6) um ponto arbitrariamente préximo do ponto 6timo do problema
(4.2.2).

Portanto, o ponto da solugdo 6tima de (4.2.1) esta arbitrariamente proximo da
regido viavel do problema (4.2.6). Deve ser observado que esses problemas possuem a
mesma funcgdo objetivo. Logo, os valores das solu¢des 6timas desses problemas estdo

arbitrariamente proximos entre si.

4.3 Suavizacdo do Problema

Analisando o problema (4.2.7), a definicdo da fungdo ¢ impde a ele uma

estrutura ndo diferengavel muito rigida, que o torna sem qualquer utilidade pratica. Em

vista disso, 0 metodo numérico de resolucdo do problema (4.2.7), adotado no presente
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trabalho, se fundamenta na ideia de suavizacdo do mesmo. Dentro dessa perspectiva,

define-se a funcéo

#(y,7) =(y+\/y2 +r2)/2 (4.3.1)

para yeR e 7 >0.

Afuncéo ¢ possui, trivialmente, as seguintes propriedades:
@) gy, ) > p(y), Vz>0;

(b) lim ¢(y.7) = (y);

(c) ¢(.,7) € uma fungdo convexa crescente que pertence a classe de funcdes C~.

Entéo, a fungdo 4 se constitui em uma aproximacao da funcéo ¢ definida pela
equacdo (4.2.4). Adotando-se as mesmas convencdes especificadas na apresentacdo da
Figura 4.1, as trés primeiras parcelas componentes de (4.2.5) e a correspondente

suavizacdo, dada por (4.3.1), sdo mostradas lado a lado na Figura 4.2.

max(O,zj-dij
¢(Z.—di,t)

0 d1 dz d3

Grafico 4.3: Grafico das fungdes ¢ e ¢
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Ao substituir a funcdo ¢ pela funcdo ¢ no problema (4.2.7), é obtido o
seguinte problema
minimizar )z

j=1

q (4.3.2)
sujeito a: Zgé(zj—usj—xiuz,r)za j=1...,m.
i=1

No sentido de se obter uma formulacdo completamente diferenciavel, faz-se

ainda necessaria a suavizacao das distancias Euclideanas Hsj —X;

, do problema anterior.

Com esse objetivo, define-se a funcéo

O(s;. %, 7) = Zn:(sjl_xil)2+72 : (4.3.3)

para y >0.

Afuncdo @ possui, trivialmente, as seguintes propriedades:
@ im0, %, ).
(b) 6 é uma fungdo que pertence a classe de fungbes C~ .
Ao substituir as distancias Euclideanas Hsj _Xin do problema (4.3.2), é obtido,

agora, o problema completamente diferenciével

m
minimizar ZZJZ
=1

q (4.3.4)
sujeito a: Y @(z; - 0(s;,%,») 1)=&, j=1...m.
i=1

As propriedades das fungbes ¢ e 6 permitem buscar uma solugdo para o
problema (4.2.6) através da resolucdo de uma sequéncia de subproblemas da forma

(4.3.4), produzida pela reducéo dos pardametros » —>0, 7 —>0 e € > 0.
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4.4 Resolucao do Problema

Analisando-se as condi¢Ges Karush-Kuhn-Tucker (KKT) para o problema
(4.3.4), serd mostrado abaixo que todas as suas desigualdades serdo certamente ativas.

Seja o problema geral de programacdo ndo linear sujeito a restricOes de
desigualdade:

minimizar f(x)

sujeitoa: g;(x)=0, j=1...,m. (44.1)
As condi¢bes KKT para o problema (4.4.1) séo:
VE(X) =D u;,Vg;(x) =0, (4.4.2)
j=1
9,020, j=1...,m, (4.4.3)
#4;9;,(0=0,j=1...,m, (4.4.4)
u;20,j=1..,m, (4.4.5)

Aplicando-se as equagdes (4.4.2) para o caso especifico do problema (4.3.4),

f(x) e §;(x), =1...,m, serdo substituidas, respectivamente, por ~ f (x,z) = sz
j=1

(4.46) e gj(x,z.)zzq:(ﬁ(zj =0(s;, X, 7)7)—¢, j=1...,m. (4.4.7)

Os gradientes, em relagdo a x e z, para as funcoes (4.4.6) e (4.4.7) séo,

respectivamente, iguais a vi(x,2)=(0,2z,,..., 2z, ) (4.4.8)
T
a9;(x,z;) .
e Vg, (x,z;) = ngj(x,z.),o,...,T,...,O ,)=1...,m, (4.4.9)
j

onde V,g;(X,z;), j=1...,m representa as componentes do gradiente em relagéo ao

vetor x dos centroides.
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Agora substituindo-se (4.4.8) e (4.4.9) nas equacOes (4.4.2), tem-se que as

Gltimas m equacGes serdo:

ag'(x!z')

]

0, j=1...,m. (4.4.10)

Observando que z; > 0, j=1,...,m, devido as desigualdades de (4.3.4), para

cumprimento das igualdades acima, deve-se necessariamente ter

agj(xizj)
o ——>

0,j=1...,m. 4411

i

Finalmente, considerando as condi¢es de complementariedade (4.4.4), pode-
se concluir que todas as m desigualdades de (4.3.4) serdo ativas porque
#; >0, j=1..,m.

Entdo, o problema (4.3.4) sera equivalente ao problema:

minimizar )"z}

= q (4.4.12)
sujeito a: h(x,z;) =Y #(z; - 0(s;,%,7),7)—=0, j=1..,m.
i=1

O dominio das variaveis do problema (4.4.12) é definido num espaco com

(nqg+m) dimensdes. Como, em geral, o valor do parametro m, a cardinalidade do

conjunto S das observagdes, € muito grande, o problema (4.4.12) possui um ndmero
muito grande de variaveis. Contudo, 0 mesmo possui uma estrutura separavel, e assim
reline todas as condigdes desejaveis para a aplicacdo do Teorema da Funcdo Implicita.

Todas as funcdes desse problema pertencem a classe de funcdes C~ em relacdo as

variaveis (x,z). Cada variavel Z; aparece somente em uma restri¢ao de igualdade e a
derivada parcial de h(x,z;) em relagdo a z;, j =1...,m ¢é diferente de zero. Portanto,

€ possivel usar o Teorema da Fungdo Implicita para calcular cada Z;, j=1...,m, como
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uma funcdo das varidveis dos centroides X;,1=1 ..., (. Deste modo, obtém-se o

problema irrestrito

minimizar f(x) = >"z,(x) (4.4.13)
j=1
onde cada z; é determinado através do calculo da Unica raiz de cada equacéo

h(x,z.):zq:gzﬁ(zj —0(s;,%,7)7r)—¢=0, j=1..,m, (4.4.14)

sendo a unicidade da raiz decorrente da propriedade da fungdo 4 acima ser estritamente

crescente com ZJ- .

Novamente, devido ao Teorema da Funcdo Implicita, as funcdes ZJ-(X)

possuem todas as derivadas em relagdo as variaveis X;,1=1, ..., 0. Entdo, é possivel

calcular com facilidade o gradiente da fungéo objetivo do problema (4.4.13)

Vi(x) = iZ Z;(x) Vz;(x) (4.4.15)

onde

(x,zj)

oh
Vz,(x)=-Vh(x,z;)/ (4.4.16)
oz

i
A abordagem acima ndo é nada mais que a ideia basica usada por ABADIE e
CARPENTIER (1969) para o desenvolvimento do algoritmo do gradiente reduzido
generalizado, com o objetivo de resolver o problema geral de programagao néo linear
sujeito a restri¢es de igualdade.
Deste modo, é muito facil resolver o problema (4.4.13), através do uso de
qualquer método baseado na informagdo da derivada de primeira ordem. Por altimo,

deve-se destacar que o problema (4.4.13) é definido num espaco com (ng) dimensdes,
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portanto muito menor que o espaco do problema (4.4.12), que tem (ng+m) dimensdes.
Isto €, o numero de varidaveis do problema (4.4.13) ndo depende do numero de
observacdes m. Deve-se observar que, em muitas aplicacdes reais, o numero de
observagdes m € muito maior do que o numero de atributos n, como salienta BAGIROV
e YEARWOOD (2006).

A solucdo do problema de agrupamento original pode ser obtida pelo uso do

Algoritmo de Suavizagdo Hiperbdlica, descrito a seguir em uma forma simplificada.

Algoritmo Simplificado

Passo de Inicializagdo: Escolha valores 0 < p, <1, 0< p, <1, 0< p; <1, seja

e e . 1
k =1 e escolha valores iniciais: x°, 7, 7%, &'.

Passo Principal: Repita indefinidamente
Resolva o problema (4.4.13) com y = 7/", r=17%, £=¢g", Iniciando em um

ponto inicial x**, e seja x* a solugdo obtida.

" = pe® k=k+1. O

Seja 7/k+1 :pl)/k’ e :pzrk’

Como em outros métodos de suavizacdo, a solucdo para o problema de
agrupamento € obtida através da resolucdo de uma sequéncia infinita de subproblemas
de minimizagcdo irrestritos (k =1, 2, ... no Passo Principal).

Note que o algoritmo faz - e y se aproximarem de zero, logo as restrigdes dos

subproblemas que ele resolve, como dado em (4.3.4), tendem aquelas de (4.2.7).
Adicionalmente, o algoritmo faz . se aproximar de zero, portanto, em um movimento

simultaneo, o problema resolvido (4.2.7) gradativamente aproxima-se do problema

(4.2.6).
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Implicitamente é assumido que o algoritmo encontra, x*, uma solucao global
do k-ésimo subproblema suavizado.

Sob essas hipoteses, e devido as propriedades de continuidade de todas as

~ . A - 1 2 Ler .
fungdes envolvidas, a sequéncia X, X°, ... de valores 6timos tende ao valor étimo de

(4.1.1).
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Capitulo 5
Utilizacdo do Algoritmo de Suavizacao
Hiperbolica em Taxonomia de

Macroalgas

A seguir, apresentamos uma nova experiéncia computacional, a fim de
demonstrar o desempenho do HSCM (Hyperbolic Smoothing Clustering Method), em
particular, para demonstrar a sua capacidade para resolver problemas envolvendo dados
biométricos.

Os dados utilizados foram obtidos a partir da medida da morfologia de trés
estruturas utilizadas na taxonomia tradicional das macroalgas do género Caulerpa

(frondes, estoléo e rizoides) (Figura 5).
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frondes \

rizoides

Figura 5: Foto de um exemplar do género Caulerpa, identificando suas estruturas morfoldgicas

(frondes, estoldo, rizoides) utilizados na taxonomia morfolégica.

5.1 Anélise do Uso do HSCM em Taxonomia de Algas do Género

Caulerpa

Com o objetivo de comparar o resultado taxonémico obtido pelo método, vis-a-
vis, com os resultados obtidos com o uso de técnicas moleculares para taxonomia do
género Caulerpa, foram feitas pesquisas a dados documentais tais como, fontes
primarias, bem como por meio de pesquisa bibliografica de trabalhos especializados em
filogenia do género estudado.

As medidas das variaveis foram extraidas de BARATA (2008) e estdo dispostas
na Tabela 5.1. Os experimentos foram realizados em um Notebook Intel Core i7-
2620M Windows com 2.70GHz e 8 GB RAM.

Os dados de biometria das algas, antes da entrada no algoritmo de clusters, sdo
normalizados de maneira que cada componente tenha média igual a zero (X= 0) e

desvio padréo igual a um (o = 1). Em cada uma das oito componentes.
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Desta forma atraveés da normalizacdo todas as componentes tem a mesma

influencia no tratamento dos dados no algoritmo de clusterizagéo.

Tabela 5.1: A primeira coluna é relacdo nominal das algas em estudo. Nas segunda e terceira
coluna sdo listadas respectivamente as médias das medidas (cm) dos comprimentos minima e
méaxima das frondes (22 min. e 32 max.); As larguras das frondes sdo apresentadas respectivamente
nas quarta e quinta colunas (4% min. e 5 méax.); As medidas do didmetro (cm) do estoldo estdo
dispostas nas colunas seis e sete (62 min. e 72 max.); e dos rizoides na oitava e nona coluna (82

min. e 92 max.).

1a 22| 32 | 4a | 5a | 6a | 7a | 8a | oa
1. C. ashmeadii 50 | 120 10 2.2 2 2.6 1.7 2

2. C brachypus 5 22 2 4 0.55 | 1.04 | 355 | 500
3. C. cupressoides 20 | 11.5 ) 1.7 9 1.1 3 0.2 2

4. C. fastigiata 0.3 ] 12 0.2 1 0.09 | 0.3 50 660
5. C kempfii 4.2 13 1 4.1 0.2 1 110 | 360
6. C lanuginosa 50 | 160 | 4.8 9.4 0.4 6 0.58 | 1.47
7. C mexicana 6 75 4 16 0.4 2.2 0.1 | 1.02
8. C microphysa 2.7 | 9.2 2.3 5.7 0.7 1 0.13 | 0.48
9. C murrayi 1.4 2 1.512.31| 0.1 | 0.29| 0.01 | 0.02
10. C.prolifera 13 18 6 20 [ 0.39,1.88 | 0.1 1

11. C.pusilla 1.6 | 8.4 0.8 | 2.75 | 0.07 | 0.42 | 0.05 | 0.17
12. C racemosa 10 70 6 16 | 1.35|5.25| 0.3 2.1
13. C. scalpelliformis 251252 8 20 | 0.9 | 9.6 | 0.1 | 1.6
14. C serruiata 5 | 23 | 21| 31 1.6 | 29 | 1.3 | 2.2
15. C sertularioides 12 92 35 | 142 0.4 3.3 0.1 2.1
16. C taxifolia 65 80 33 | 46 | 1.3 | 1.5 | 0.5 | 0.7
17. C verticillata 54 13.2 | 3.3 7.8 0.3 0.8 | 0.06 | 0.24
18. C webbiana 3.5 /11.3 ] 1.2 1.5 | 0.12 | 0.2 | 0.01 | 0.36

O género Caulerpa foi reconhecido por Lamouroux em 1809, estas algas séo
encontradas em ambientes marinhos tropicais e tradicionalmente sdo reconhecidas com
base em suas caracteristicas morfoldgicas (WEBER-VAN, 1898; COPPEJANS &

BEECKMAN, 1989).
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Hoje a identificacdo répida e correta dessa alga € motivo de estudos em todo
mundo pelo grande impacto econdmico que tem gerado em varios ecossistemas,
principalmente do Mar Mediterraneo, onde sua reproducéo tem alterado populagdes de
outras espécies (BARATA, 2008).

Esse Género apresenta uma dificuldade consideravel em identificacdo
taxondmica em nivel de espécie, devido a plasticidade fenotipica em caracteres
diagnédsticos (MEUSNIER et al., 2004). Isto pode ser fundamentada pelo fato de que, de
359 espécies (incluindo formas e variedades) do género Caulerpa, apenas 85 sdo
taxonomicamente valido GUIRY & GUIRY (2013). Este fato levou alguns
pesquisadores a descrever diferentes variedades e forma de uma espécie, muitas vezes
de maneira equivocada (VAN REINE et al., 1996; BRAYNER et al., 2008).

A aplicacdo da metodologia aqui apresentada permitiu a formacéo de grupos, a
partir de sucessivas parti¢oes realizadas com o uso de algoritmo HSCM, onde o arranjo

pode ser visualizado na Figura 5.1.
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Figura 5.1: Diagrama da diviséo dos grupos com o uso do HSCM.
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Estudos relataram que em um universo de 241 amostras do Género Caulerpa,

12,7% foram classificados morfologicamente de forma errada por ficologistas

experientes. As espécies de C. ashmeadii, C. taxifolia, C. mexicana e C. sertularioides,

sdo morfologicamente semelhantes e podem ser confundidas (OLSEN et al., 1998).
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Figura 5.2: Foto de exemplares de C. ashmeadii (c); C. taxifolia (d); C. mexicana (e) e C.

Sertulararioides (f).

As algas C. ashmeadii e C. taxifolia, estdo agrupadas em um mesmo cluster em
nossos resultados (grafico 5.1). No trabalho de BARATA (2008), essas espécies
possuem 100 por cento de homologia das sequéncias comparadas das analises do tufA
cpDNA, o gque demonstram alta afinidade filogenética e resultados compativeis com o

método proposto.
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Primeira divisdo: dois clusters.

12 PARTICAO

GRUPO 1 (vermelho)
ESPECIE 1 C. ashmeadii
ESPECIE 6 C. lanuginosa
ESPECIE 7 C. mexicana
ESPECIE 10 C. prolifera
ESPECIE 12 C. racemosa
ESPECIE 13 C. scalpelliformis
ESPECIE 15 C. sertularioides
ESPECIE 16 C. taxifolia

GRUPO 2 (preto)
ESPECIE 2 C. brachypus
ESPECIE 3 C. cupressoides
ESPECIE 4 C. fastigiata
ESPECIE 5 C. kempfii
ESPECIE 8 C. microphysa
ESPECIE 9 C. murrayi
ESPECIE 11 C. pusilla
ESPECIE 14 C. serrulata
ESPECIE 17 C. verticillata
ESPECIE 18 C.Webbiana

Grafico 5.1: Representacdo Gréafica dos clusters formados apds a primeira particao utilizando

HSCM.

Em nossos resultados foram obtidos, também grupos similares aos dos estudos

de OLSEN et al., (1998) e KAZI et al., (2013), que mostram que C. taxifolia e C.

mexicana formam clados colocados separadamente em arvores filogenéticas, ou seja,

em agrupamentos diferentes segundo 0 nosso método (grafico 5.2).
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Segunda Divisdo: trés clusters.
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22 PARTICAO

GRUPO 1 (vermelho)
ESPECIE 1 C. ashmeadii
ESPECIE 6 C. lanuginosa
ESPECIE 12 C. racemosa
ESPECIE 13 C. scalpelliformis
ESPECIE 16 C. taxifolia

GRUPO 2 (preto)
ESPECIE 2 C.brachypus
ESPECIE 4 C. fastigiata
ESPECIE 5 C. kempfii

GRUPO 3 (azul)

ESPECIE 3 C. cupressoides
ESPECIE 7 C. mexicana
ESPECIE 8 C. microphysa
ESPECIE 9 C. murrayi
ESPECIE 10 C. prolifera
ESPECIE 11 C. pusilla
ESPECIE 14 C. serrulata
ESPECIE 15 C. sertularioides
ESPECIE 17 C. verticillata
ESPECIE 18 C. webbiana

Gréfico 5.2: Representagdo Grafica dos clusters formados apds a segunda particéo utilizando
HSCM.

Observando-se as especies C. kempfii, C. verticillata e C. pusilla, possuem
caracteres morfologicos semelhantes, tais como talo delicado de tamanho reduzido e
com ramos assimiladores cobertos por verticilos de ramulos dicotomicamente
ramificados. Segundo TORRANO-SILVA et al (2013), a principal caracteristica que
difere C. verticillata de C. pusilla, é a auséncia de pelos no estoldo da primeira (Figura

5.3).
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Figura 5.3: Foto de exemplares de C. verticillata (a) e C. pusilla (b).

Segundo BARATA (2008), C. pusilla apresentou um posicionamento no
cladograma que ndo correspondeu ao encontrado baseado em seus caracteres
morfologicos. Pois C. pusilla posicionou-se no clado juntamente com C. cupressoides e
C. serrulata, que sdo espécies que apresentam talo robusto, chegando a mais de 20 cm
de comprimento (gréfico 5.3).

Esse resultado é similar ao encontrado com a aplicacdo do método aqui
apresentado. \erificou-se também que os resultados eram consistentes aos estudos
moleculares de YEH & CHEN (2004), para o comportamento da filogenia de C.

webbiana, em estudos de arvores filogenéticas com 90 e 100% de bootstrap reforcando
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que C. webbiana é mais proxima do grupo que contém as variedades de C. cupressoides

e C. serrulata (gréfico 5.4).

32 PARTICAO

GRUPO 1 (vermelho)
ESPECIE 6 C. lanuginosa
ESPECIE 7 C. mexicana
ESPECIE 10 C. prolifera
ESPECIE 12 C. racemosa
ESPECIE 13 C. scalpelliformis
ESPECIE 15 C. sertularioides
GRUPO 2 (preto)

ESPECIE 2 C. brachypus
ESPECIE 4 C. fastigiata
ESPECIE 5 C. kempfii

GRUPO 3 (azul)
ESPECIE 1 C. ashmeadii
ESPECIE 16 C. taxifolia
GRUPO 4 (verde)
ESPECIE 3 C. cupressoides
ESPECIE 8 C. microphysa
ESPECIE 9 C. murrayi
ESPECIE 11 C. pusilla
ESPECIE 14 C. serrulata
ESPECIE 17 C. verticillata
ESPECIE 18 C. webbiana

Terceira Divisdo: quatro clusters.

Gréfico 5.3: Representacdo Grafica dos clusters formados ap6s a terceira particdo utilizando
HSCM.

42 PARTICAO

GRUPO 1 (vermelho)
ESPECIE 3 C. cupressoides
ESPECIE 8 C. microphysa
ESPECIE 9 C. murrayi
ESPECIE 11 C. pusilla
ESPECIE 14 C. serrulata
ESPECIE 17 C. verticillata
ESPECIE 18 C. webbiana
GRUPO 2 (preto)
ESPECIE 2 C. brachypus
ESPECIE 4 C. fastigiata
ESPECIE 5 C. kempfii
GRUPO 3 (azul escuro)
ESPECIE 6 C. lanuginosa
ESPECIE 13 C. scalpelliformis
GRUPO 4 (verde)
ESPECIE 1 C. ashmeadii .
ESPECIE 16 C. taxifolia
GRUPO 5 (azul claro)

0 ESPECIE 7 C. mexicana
ESPECIE 10 C. prolifera
ESPECIE 12 C. racemosa
Quarta Diviséo: quatro clusters. ESPECIE 15 C. sertularioides

Gréfico 5.4: Representacdo Gréafica dos clusters formados ap6s a quarta particdo utilizando
HSCM.
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O grupo composto por C. mexicana, C. prolifera, C. racemosa e C.
sertulararioides (grafico 5.5) apresentado na quarta particdo, mesmo sem apresentarem
semelhangas morfoldgicas, formam um agrupamento, semelhante ao grupo proposto por

JOUSSON et al., (1998).

52 PARTICAO
GRUPO 1 (vermelho)
ESPECIE 2 C. brachypus

GRUPO 2 (preto)
ESPECIE 3 C. cupressoides
ESPECIE 14 C. serrulata

GRUPO 3 (azul escuro)
ESPECIE 8 C. microphysa
ESPECIE 9 C. murrayi
ESPECIE 11 C. pusilla
ESPECIE 17 C. verticillata
ESPECIE 18 C. webbiana

GRUPO 4 (verde)

ESPECIE 4 C. fastigiata
ESPECIE 5 C. kempfii
GRUPO 5 (azul claro)
ESPECIE 6 C. lanuginosa

0 ESPECIE 13 C. scalpelliformis

GRUPO 6 (rosa)

ESPECIE 7 C. mexicana
Quinta Divis&o: seis clusters. ESPECIE 10 C. prolifera
ESPECIE 12 C. racemosa
ESPECIE 15 C. sertularioides

Grafico 5.5: Representacdo Grafica dos clusters formados apds a quinta particdo utilizando
HSCM.

O agrupamento formando por C. cupressoides e C. serrulata (graficos 5.6), é
similar ao resultado obtido por BARATA (2008) quando comparou as analises das
sequéncias genéticas do tufA as cpDNA, e obteve a comprovacdo de que ambas
apresentam alta afinidade filogenética. Assim, pode-se observar que ndo ha um padréo
consistente observado na relacdo entre caracteres morfologicos e colocacdo na arvore
filogenética de taxa com base nos marcadores moleculares. Da mesma forma, que KAZI

et al., (2013), observou em seu estudo sobre C. cupressoides e C. serrulata que sdo
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claramente diferentes em caracteristicas morfoldgicas, mas apresentam linhagens

parafiléticas.

62 PARTICAO

GRUPO 1 (vermelho)
ESPECIE 2 C. brachypus
GRUPO 2 (preto)
ESPECIE 3 C. cupressoides
ESPECIE 14 C. serrulata
GRUPO 3 (azul escuro)
ESPECIE 8 C. microphysa
ESPECIE 9 C. murrayi
ESPECIE 11 C. pusilla
ESPECIE 17 C. verticillata
ESPECIE 18 C. webbiana
GRUPO 4 (verde)
ESPECIE 4 C. fastigiata
ESPECIE 5 C. kempfii
GRUPO 5 (azul claro)
ESPECIE 6 C. lanuginosa
ESPECIE 13 C. scalpelliformis
GRUPO 6 (rosa)

ESPECIE 7 C. mexicana
ESPECIE 10 C. prolifera
ESPECIE 12 C. racemosa

) ESPECIE 15 C. sertularioides
GRUPO 7 (amarelo)

¥ ESPECIE 1 C. ashmeadii.
ESPECIE 16 C. taxifolia

Sexta Divisao: sete clusters.

Grafico 5.6: Representacdo Grafica dos clusters formados ap6s a sexta particdo utilizando
HSCM.

Segundo PILLMANN et al (1997), C. scalpelliformes € uma espécie separada
das outras, ficando num clado isolado e terminal, em consondncia com 0S NOSsoS
resultados. Da mesma que o comportamento de C. brachypus, ficando isolada (gréafico
5.7), demonstrando que a espécie mesmo semelhante a C. prolifera, apresenta-se
distinta das demais espécies de Caulerpa em estudo, diante de estudos filogenéticos
segundo WYNNE et al (2009), essa espécie foi proposta como um grupo
filogeneticamente separado, o que vem corroborar os resultados encontrados em nossas

analises.
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72 PARTICAO

GRUPO 1 (vermelho)
ESPECIE 8 C. microphysa
ESPECIE 9 C. murrayi
ESPECIE 11 C. pusilla
ESPECIE 17 C. verticillata
ESPECIE 18 C. webbiana
GRUPO 2 (preto)
ESPECIE 2 C. brachypus
GRUPO 3 (azul)
ESPECIE 4 C. fastigiata
ESPECIE 5 C. kempfii
GRUPO 4 (verde)
ESPECIE 3 C. cupressoides
ESPECIE 14 C. serrulata
GRUPO 5 (azul claro)
ESPECIE 1 C. ashmeadii
GRUPO 6 (rosa)
ESPECIE 7 C. mexicana
ESPECIE 10 C. prolifera
ESPECIE 12 C. racemosa
ESPECIE 15 C. sertularioides
0 GRUPO 7 (amarelo)
ESPECIE 6 C. lanuginosa

¥ ESPECIE 16 C. taxifolia
GRUPO 8 (marron)
Sétima Diviso: oito clusters. ESPECIE 13 C. scalpelliformis

Gréfico 5.7: Representacdo Grafica dos clusters formados ap6s a sétima particdo utilizando
HSCM.

O sucesso alcancado pelo uso da nova metodologia se deve em grande parte a
facilidade e rapidez da aplicacdo do método. Além disso, possibilita o incremento de
novas representacoes através graficos tridimensionais (3D), onde as interpretac@es serdo
bem mais faceis de compreender, apresentando grande vantagem na visualizacdo dos
dados frente ao dendograma, podendo ser visto na sequencia de formagdo dos grupos
ndo s6 as distancias entre eles, mas também permite observar as espécies que se
encontram na insercdo entre grupos, ou Seja, organismos que mantém alguma
caracteristica tanto de um como de outro grupo. Vale ressaltar que os resultados aqui
apresentados utilizando uma metodologia alimentada com dados exclusivamente
morfoldgicos demonstra que a analise da morfologia aliada a um método de particao

pode ser uma alternativa para esclarecimento de novos sistemas de classificacao.
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Capitulo 6

Conclusao

“As nossas classificagbes voltardo a ser, tanto quanto
puderem ser feitas, genealdgicas; indicardo entdo o que se
pode denominar o verdadeiro plano da criacao.

“Os orgédos rudimentares testemunhardo infalivelmente a
respeito da natureza de conformagdes ha muito perdidas.”

(Charles Darwin)

Os sistemas de classificagdo, na sua generalidade, sdo muito diversos,
enfatizam pontos de vista pessoais dos seus atores, sendo por isso mesmo discutivel e
passiveis de correcdes e modificagdes, justamente porque tratam com organismos Vivos
sujeitos a continuas alterages e influéncia do ambiente.

Sendo assim, a ferramenta de classificacdo mais adequada dependera de quais
caracteristicas o taxonomista dispde e do melhor tratamento, anélise destas
caracteristicas. Assim, “cada caso ¢ um caso” e o usuario sempre deve estudar
cuidadosamente o seu problema, pois com o surgimento de novos métodos de
agrupamento, tornou-se cada vez mais importante a escolha criteriosa do método com

vistas a realmente solucionar, ou ao menos ajudar a resolver, a sua necessidade de
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classificagdo. Sendo que um método de agrupamento que satisfaca os requisitos para um
grupo de usuarios pode ndo satisfazer os requisitos de outros. Pois 0 agrupamento esta
no olhar do especialista, assim realmente agrupamento de dados deve envolver as
necessidades do usuario ou sua aplicag&o.

Neste contexto, este trabalho propde uma ferramenta inovadora para realizar
agrupamento de dados bioldgicos em especial das espécies de algas marinhas do Género
Caulerpa, com o uso do algoritmo de Suavizacdo Hiperbolica (HSCM) cujo maior
diferencial em relagdo as abordagens originais é a similaridade dos agrupamentos
obtidos com dados moleculares.

E importante reforcar a visdo que, mesmo sendo uma area nova em taxonomia
de algas marinhas, o algoritmo de suavizacdo hiperbélica tem grande potencial e
incontéveis aplicagdes.

Como perspectiva para futuros trabalhos, sugerimos sua utilizacdo em outras
areas, em especial a de micro-organismos. Fungos e bactérias apresentam problemas de
sistematica historicos, como reclassificagbes constantes, principalmente nos ultimos
trinta anos, com o advento da Biologia Molecular. Temos grandes expectativas que a
utilizacdo desse modelo possa solucionar varias questdes que ainda hoje desafiam os
pesquisadores dessas areas.

O algoritmo proposto € funcional, robusto e os diversos usos se mostram

promissores.
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