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Введение

Программа BioComparison
 предназначена для сравнительного анализа биологических объектов. В структурном отношении представляет из себя программу для среды MS Excel, созданную с помощью языка VBA (Visual Basic for Applications)
. Программа проверена на совместимость с MS Excel 2003 (у пользователей MS Excel 2007 могут возникнуть некоторые сложности с графическим представлением графов). Для работы с программой BioComparison требуется знание MS Excel на уровне пользователя.
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Алгоритмы реализованы на основе математических методов сравнительного анализа биологических объектов. Подробные сведения об этих методах вы можете получить, ознакомившись с источниками, приведёнными в списке литературы. Программа BioComparison является аналитической частью биоинформационной системы (БИС) «Биоразнообразие». Подробнее с нашими исследованиями можно ознакомиться на сайте (www.biocomparison.ucoz.ru) или задать вопрос автору программы по e-mail (gorshkov_mv@mail.ru). Программа не проходила активного бета-тестирования, поэтому автору важны любые замечания от пользователей. Программа является абсолютно бесплатной и поставляется «как есть». Пользователь не имеет права зарабатывать деньги путём продажи программы или сдачи её в аренду. При размещении программы на электронных носителях или страницах Интернет, необходимо указать ссылку на официальный сайт программы: www.biocomparison.ucoz.ru. Запуск программы можно произвести через кнопку [image: image2.png]58] Microsoft Excel - BioComparison_25may = X
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 в главном меню (для MS Excel 2003) или через меню Сервис\Макрос\Макросы\Panel).
Матрицы

Мы рекомендуем предварительно ознакомиться с методологией и методиками сравнительного анализа в свете схемно-целевого подхода по Б.И. Сёмкину (см. список рекомендованной литературы). Модуль «Матрицы» состоит из трёх вкладок: бинарные, многоместные и унарные – для расчёта соответствующих мер.
Бинарные меры
Модуль для расчёта бинарных мер позволяет получить следующие типы матриц:

· матрица пересечений;

· матрица включения;
· матрица сходства;

· матрица различия.
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	Внимание!
Матрицы рассчитываются последовательно


Например, из матрицы наблюдений можно получить только матрицу пересечений. Первичной матрицей является матрица наблюдений (типа «объект-признак»), хотя программой предусмотрена возможность начать расчёт с любой матрицы, но дальнейшая последовательность остаётся консервативной (причём недоступные типы матриц будут неактивны). Это сделано для того, чтобы пользователь проводил своё исследование также последовательно. Для выбора типа матрицы исходных данных используется поле «Исходные данные».

	Не забывайте определять диапазон, иначе программа будет по умолчанию обрабатывать ранее выбранный диапазон

(он показан в окне выбора диапазона в верхнем левом углу)


Матрица пересечения, матрица включения и матрица сходства должны иметь квадратную форму, т.е. количество столбцов должно быть количеству строк. В противном случае программа выдаёт сообщение об ошибке. Нижележащие матрицы автоматически НЕ пересчитываются, т.к. программа выдаёт не связанную формулу, а результат расчётов.
Необходимо выводить нижеследующие матрицы без пропусков (например, нельзя построить матрицу сходства, если не вывести перед ней матрицу включения). В программе на данный момент не предусмотрена такая возможность.
Рассмотрим математические методы, лежащие в основе алгоритмов программы BioComparison.
Как уже отмечалось выше, первичной матрицей является матрица наблюдений типа объект-признак. В экологии, геоботанике, флористике и т.п. объектами обычно являются участки, флоры и т.д., а признаками – таксоны (чаще всего виды). Также можно сравнивать объекты по обилию, различным спектрам, встречаемости и др. признакам.
Элементы матрицы пересечений определяются по формуле:
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где mij – элемент, находящийся в i-ой строке и j-ом столбце матрицы наблюдений; aik и ajk –списки признаков для двух сравниваемых объектов. Матрица 
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 симметрична относительно главной диагонали, т.е. 
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 (диагональные элементы матрицы пересечения в  BioComparison выделяются полужирным курсивом). На диагонали – общее количество признаков в объекте, вне диагонали – количество общих признаков объекта i и объекта j.
Для ненормированных данных матрица пересечений легко преобразуется в матрицу мер включения. Для этого необходимо элементы каждой строки матрицы пересечения разделить на соответствующий этой строке диагональный элемент. Иногда пользователи используют пустые (нулевые) объекты. В MS Excel деление на 0 считается ошибкой, но в программе BioComparison предусмотрена возможность работы с нулевыми значениями матрицы пересечения – хотя такие данные и не несут никакой информации для исследователя (рекомендуем избегать таких данных). В общем случае элементы i-ой строки mi1,  mi2,…, mij,…, mir делятся на диагональный элемент mii и получается следующая строка:
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Таким способом можно получить две несимметричные меры K0, где 0 является значением тау-класса мер близости. В общем виде меры включения тау-класса рассчитывается следующим образом:
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Определение тау-класса важно при дальнейшем расчёте мер сходства (если поле ввода оставить пустым, то по умолчанию тау-индексу присваивается значение «0»). Отдельной меры с τ = + ∞ не предусмотрено, т.е. принято, что значение тау-индекса не ограничено сверху и включает весь натуральный ряд (ограничено только современными возможностями программ, написанных на VBA). Значение тау-индекса прописывается и в названии матрицы включения (например, Матрица включения K(0)) при выводе результата.
Направление включения одного объекта в другой нашей программой определено слева направо (в литературе встречается и альтернативное направление сверху вниз). Например, первая строка матрицы означает степень включения (в %) объекта № 1 в остальные объекты под № 2, 3, ..., n. Обращаем ваше внимание, что элементы матрицы включения, находящиеся симметрично относительно главной диагонали не равны друг другу, а на самой диагонали значения равны 100 (%).
Матрица мер включения является основой создания графов включения и/или таблиц индексов преобладания (см. модуль «Несимметричные графы»).
Существует два способа получения матрицы сходства. Классический способ – это получение матрицы сходства напрямую путём расчёта конкретной меры сходства для каждой пары объектов. Второй способ заключается в симметризации матрицы включения. В программе BioComparison реализован именно второй способ, что соответствует последовательности схемно-целевого подхода.

До расчёта матрицы сходства программа запрашивает определение индекса эта-класса (программа аналогично по умолчанию присваивает индексу значение «0» при пустом поле ввода). Общая формула для расчёта мер сходства с учётом τ и η индексов выглядит следующим образом:
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Значение тау-индекса и эта-индекса прописывается в названии матрицы сходства (например, Матрица сходства K(0,-1)) при выводе результата.
Приведём список известных мер сходства
 с соответствующими индексами τ и η:

	Название меры
	Индекс τ
	Индекс η

	мера Браун-Бланке (М)
	0
	– ∞

	мера Сёренсена (М)
мера Чекановского (Д)

мера Дайса-Брея (В)
	0
	– 1

	мера Охаи (М)
	0
	0

	мера Кульчинского (М, Д)
	0
	1

	мера Шимкевича-Симпсона (М)
мера Гудолла (В)
	0
	+ ∞

	мера Жаккара (М)
мера Ружечки (Д)

мера Иверсена (В)

мера Райского (И)
	1
	– 1

	мера Сокала-Снита (М)
	3
	– 1


Вопросы, связанные с эквивалентностью мер различных классов, подробно рассмотрены в соответствующей литературе (см. список рекомендуемой литературы).

Отдельно обратим внимание на меры сходства со значениями η равными (– ∞), 0 и (+ ∞). При вычислении этих мер возникает алгебраическая неопределённость, которая раскрывается следующим образом (при симметризации):
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 (в программе η вводится как (– inf)), 
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 (в программе η вводится как (+ inf)),
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 (в программе η вводится как (a) равна (0).
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Матрица различия (расстояний) рассчитывается из матрицы сходства по формуле:
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где F – мера различия; K – мера сходства. Предусмотрен и обратный расчёт матрицы сходства из матрицы различия.
	Внимание!
Результат расчёта очередной матрицы представляется на одну строку ниже исходной.

Избегайте наложения матриц.
При необходимости скопируйте полученный результат в другое место.


Примечание: мера пересечения в дескриптивной интерпретации также известна как мера процентного сходства (одна из мер сходства). По этой причине матрицу пересечения также называют матрицей абсолютных мер сходства. Это означает, что матрицу мер пересечения можно также использовать и как матрицу мер сходства (только если мы имеем дело с долями – на диагонали 100 %).

Мера различия, двойственная мере процентного сходства близка хорошо известной мере Хэмминга. 
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где 
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 – мера процентного сходства; 
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 – мера различия, двойственная мере процентного сходства; 
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 – расстояние Хэмминга; 
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Многоместные меры

Во многих биологических науках, особенно в экологии, зачастую приходится иметь дело с n-арными отношениями для определения сходства серии объектов (в литературе встречаются названия «multiple-site similarity measure» (Baselga et al., 2007; Diserud, Ødegaard, 2007), «multidimensional coefficient» (Сёмкин, Горшков, 2009 а), «multiple-community measure» (Chao et al. 2000).
В модуле предусмотрен расчёт компонентов многоместных мер (S, T, n) на основе первичной матрицы наблюдений. На основе этих компонентов можно рассчитать:

· индекс Коха: 
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Результаты расчёта проявляются в соответствующих текстовых полях. Имеется возможность вывода на лист на месте активной ячейки.
Унарные меры
Вкладка «Унарные» позволяет рассчитывать матрицу долей из матрицы значений. В случае расчёта на основе матрицы долей надо заново выделить рассчитанный диапазон с долями. Расчёт мер происходит по строкам. Выбранная мера выводится отдельным правым столбцом после долей (в случае выбора следующей меры происходит замена предыдущих значений).
Возможен расчёт мер параметрических семейств (в текстовом поле задается 
[image: image31.wmf]a

):

· семейство Реньи (Rényi, 1961):
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, здесь в знаменателе индекс Бергера-Паркера, который определяется как максимум из всех рассматриваемых долей.
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· семейство Хилла (Hill, 1973), определенной как антилогарифм от 
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Приведем примеры для некоторых случаев: 
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 (здесь просматривается индекс Симпсона: 
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· семейство Колмогорова: 
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Дополнительно предусмотрен расчёт мер:
· абсолютная мера разнообразия: 
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· относительная мера разнообразия: 
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· индекс концентрации Бергера-Паркера: 
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· коэффициент вариации: 
[image: image55.wmf]1

1

2

-

=

å

=

n

i

i

p

n

V

;

· нормированный коэффициент вариации: 
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· мера диссонанса Розенберга: 
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Несимметричные графы
Для определения несимметричных отношений используются матрицы мер включения. Использование любых других матриц является нецелесообразным.
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Общая логическая структура данного модуля аналогична структуре модуля «Матрицы». В верхнем левом углу элемент выбора диапазона (матрица включения). В верхнем правом углу поле ввода порога включения в % (0 < δ < 100). Знак % в поле вводить не надо. Выбор диапазона и порога являются обязательными.
Данный модуль предоставляет возможность получить граф включения (ориентированный граф или орграф) и таблицу индексов преобладания (обычно используется в случае большого количества объектов, при значительном снижении наглядности орграфа).

Орграф (в нашем случае – граф включения) строим на основе матрицы включения, предварительно выбрав порог (например, ( ( 50%). Далее, просматривая строки матрицы включения, отмечаем все значения, которые превышают пороговую величину. Вершину графа с номером строки соединяем с вершиной графа номера столбца, на пересечении которого и стоит отмеченное число, а стрелка указывает направление включения.
Программа BioComparison строит граф на отдельном листе Рабочей книги MS Excel и присваивает ему имя «Орграф (( %)», где ( – порог включения. При попытке построения орграфа, порог которого совпадает с порогом уже рассчитанного в данной Рабочей книге орграфа, программа выдаст ошибку.
Вершины полученного орграфа расположены хаотично по полю графика. Соединены вершины с помощью автофигур «Соединительные линии (прямые со стрелкой)», что даёт возможность после построения графа менять его конфигурацию перемещением объектов, т.к. дуги связаны с вершинами. Это сделано для удобства пользователей, т.к. предсказать конечную конфигурацию орграфа не представляется возможным и подобная функция будет здесь весьма удобна. Кроме того, некоторые вершины (при определённом пороге) могут не иметь связей и пользователь (при желании) может удалить их из графа, т.к. вершины также выделяются как отдельные графические объекты. Заметим, что в случае копирования орграфа в MS Word столь активно вносить в него изменения не получится.
Как мы уже говорили выше, в случае большого количества значимых связей (при данном пороге включения) целесообразно рассчитать индексы преобладания полустепеней захода дуг графа над полустепенями исхода дуг для вершины графа. Индекс для вершины A рассчитывается по следующей формуле:
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где d (A) – индекс «преобладания» вершины A орграфа; d+ (A) – число дуг, входящих в вершину A орграфа; d– (A) – число дуг, исходящих из вершины A орграфа; n – число вершин графа. Полученные данные удобно представить в виде таблицы. Например:
	Матрица индексов преобладания с порогом 50%

	№
	d +
	d – 
	Индекс d

	1
	2
	2
	0

	2
	1
	2
	- 0,5

	3
	2
	1
	0,5


Оптимальные графы

Данный блок программы предназначен для реализации ряда алгоритмов оптимизации, связанных с теорией графов. Выбор диапазона данных имеет типовой вид и задается через соответствующий элемент выбора диапазона в верхнем правом углу окна программы. Ниже располагается поле для выбора типа матрицы входных данных (по умолчанию определена матрица различия).
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Далее мы продолжим рассмотрение снизу вверх, что соответствует увеличению сложности алгоритмов. Самая нижняя кнопка предназначена для расчёта матрицы транзитивного замыкания по методу Тамуры (Tamura et al., 1971). Для расчёта используется матрица сходства (по умолчанию и матрицу различия задавать не имеет смысла), которая умножается сама на себя. После итерации происходит сравнение первичной матрицы с расчётной и, в случае если вторичная матрица является идемпотентной (самоподобной) первичной матрице, то расчёт закончен и выдается сообщение о том, что пользователь может построить диаграмму Чекановского (алгоритм построения описан в книге: Василевич, 1969).
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В противном случае программа предлагает произвести ещё одну итерацию, но надо выбирать каждый раз вторичную матрицу, которая становится теперь первичной.
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Ниже приведен примёр расчёта матрицы транзитивного замыкания и дальнейшего её преобразования в диаграмму Чекановского.
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Другим реализованным алгоритмом является алгоритм построения оптимального пути. В программе реализована возможность использования в качестве первичных данных на выбор – матрицу сходства или матрицу различия. На основе входной матрицы строится матрица смежности (для неориентированного графа она симметрична, по диагонали стоят 0):
	0
	0
	0
	0
	0

	0
	0
	1
	0
	1

	0
	1
	0
	1
	0

	0
	0
	1
	0
	1

	0
	1
	0
	1
	0


В программе есть возможность вывода указанной матрицы на лист (на одну строку ниже входной матрицы). Матрица смежности является основой для построения графа.

Вершины полученного орграфа расположены хаотично по полю графика. Соединены вершины с помощью автофигур «Соединительные линии (прямые со стрелкой)», что даёт возможность после построения графа менять его конфигурацию перемещением объектов, т.к. дуги связаны с вершинами
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� Автор: Горшков Михаил Владимирович. Copyright © 2010-2012.


� Не забудьте изменить настройки безопасности для макросов в MS Excel.


� Интерпретации: множественная (М), дескриптивная (Д), вероятностная (В), информационная (И).
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