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系统发生 &也称种系发生或系统发育 ! ’()*+,-.-/01
0.2-3-.1-4 是指生物形成或进化的历史 5 !6!其基本思想是
比较物种的特征 !并认为特征相似的物种在遗传学上接
近 5 #6"其研究的结果则以系统发生树 7’()*+,-.-/01 /3--8表
示 !用它描述物种之间的进化关系 " 系统发生分析是根
据某种标准 !从给定的一组序列数据中推导出这些对象
之间 #最好 $的系统发生树的过程 %
简约法构建发生树 ! 主要问题就是庞大的搜索空

间 " 遗传算法是应用于搜寻各类问题最优解的一种方
法 !因此 !基于遗传算法来寻找最大简约树是适合的 "但
该算法有两个严重的缺点 !容易导致过早收敛 &以及在
进化后期搜索效率低 5 96"
基于最优原则的最大简约法的启发式搜索 !将模拟

退火算法引入遗传算法群体更新的阶段 !既保证群体多
样性 !又在后期逐步加快收敛速度 !克服遗传算法早熟
现象 !最终目标是尽量使得最大简约树的树长最小 &搜

索时间最短 "

! 最大简约法算法描述
最大简约法通过简约标准可以从现存后代的序列

中客观地推测出祖先状态 !不仅可以填补分子进化研究
中的空白 !更是对进化理论研究的重大贡献 " 对于系统
发生树最直观的代价计算就是沿着各个分支累加特征

变化的数目 !而所谓简约就是使代价最小 5 :6" 利用最大
简约方法构建系统发生树 !实际上是一个对给定分类单
元所有可能的树进行比较的过程 !针对某一个可能的
树 !首先对每个位点祖先序列的核苷酸组成做出推断 !
然后统计每个位点阐明差异的核苷酸最小替换数目 "在
整个树中 !所有简约信息位点最小核苷酸替换数的总和
称为树的长度或树的代价 " 通过比较所有可能的树 !选
择其中长度最小 &代价最小的树作为最终的系统发生
树 !即最大简约树 5 %6"

" 遗传算法基本理论
遗传算法 &,-.-/01 ;*,+30/(<8由美国 =>?@AB 教授于

!$C% 年首次提出 ! 是一类通过模拟生物界自然选择和

!"#$%&’()*+,-./0)12 !

刘清雪#马志强#刘 磊
7吉林建筑工程学院 城建学院!吉林 长春 !9"!!!8

摘 要! 针对最大简约法的搜索速度慢等特点# 提出了一种遗传算法与模拟退火算法相结合的
启发式搜索方法 $ 利用模拟退火算法保障物种的多样性 #克服了遗传算法的早熟现象#加快了实验后
期的收敛速度 $ 结果表明#该算法的准确性和运算效率都有较大提高 $
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自然遗传机制的随机化搜索算法 & ’(! 遗传算法首先对问
题的解进行编码 "然后从一组随机产生的初始解 )称为
群体 *开始搜索过程 ! 群体中的每个个体是问题的一个
解 "称为染色体 ! 遗传算法主要通过交叉 #变异 #选择运
算实现 "染色体的好坏用适应度来衡量 ! 根据适应度的
大小从上一代和后代中选择一定数量的个体 "作为下一
代群体再继续进化 "这样经过若干代之后 "算法收敛于
最好的染色体 " 它很可能就是问题的最优解或次优解 !
遗传算法中使用适应度的概念来度量群体中的每个个

体在优化计算中达到最优解的优良程度 & +(!

! 模拟退火算法基本理论
模拟退火算法来源于固体退火原理 "将固体加温至

充分高 "再让其徐徐冷却 "加温时 "固体内部粒子随温度
升高变为无序状 "内能增大 $而徐徐冷却时粒子渐趋有
序 "使每个温度都达到平衡态 "最后在常温时达到基态 "
内能减为最小 ! 根据 ,-./010234 准则 "将内能 ! 模拟为目
标函数值 ""温度 # 演化成控制参数 $"由初始解 % 和 $"
开始 "对当前解重复 %产生新解!计算目标函数差!接
受或舍弃 &的迭代 "并逐步衰减 $ 值 "算法终止时的当前
解即为所得近似最优解 ! 退火过程由冷却进度表控制 "
并具有以一定的概率接受恶化解的特点 & 5(!

" 基于遗传算法和模拟退火算法的最大简约法
虽然从发现了 %早熟 &现象 "并对它所提出的改进策

略有多种 "但都是从遗传算子本身寻找改进方法 "并没
有根本解决 %早熟 &现象 "它仍然是困扰遗传算法的一个
问题 "所以当把遗传算法应用在进化树构建中时 "并没
有达到令人完全满意的效果 !遗传算法把握总体的能力
较强 "但局部搜索能力较差 $而模拟退火算法具有较强
的局部搜索能力 "因此 "为了克服遗传算法和模拟退火
算法各自的缺点 "发挥它们的优势 "本文利用模拟退火
算法对遗传算子进行改进 "使遗传算法与模拟退火算法
相结合 "并应用在简约法构建进化树上 !

)!6编码方式 #适应度函数和种群的初始化
由于输入数据是核苷酸序列 "由 7 "8 "9":;<6所组

合而成 "因此直接使用这四个字母 "将输入的每一个核
苷酸序列看成一个编码 "不需要进行额外操作 !
使用简约法意义下的树长作为适应度函数 "其值为

进化树的适应值 "为了加速算法的收敛 "定义历史最大
简约树为整个搜索过程中出现的具有历史最低适应值

的树 !
根据输入的物种序列 "随机产生初始群体 !

)#6选择退火算子
将生成的初始群体中的 =01>3?- 个个体进行适应度

评价 "个体适应度值越大 "该个体被遗传到下一代的概
率也越大! 采用随机联赛选择方法"联赛规模 & 取值为 #!

!随机选择初始群体两个个体 ’%#()"计算其个体适
应度值 " ;(%6和 " ;()6!

"如果 " ;(%6@ " ;()6"则选择个体 (% 遗传到下一代 $否
则 "以概率 ( 接受个体 (%$

#重复!#"操作直到新的一代群体中也包含 =01#
>3?- 个个体 !

;’6复制操作
对种群里的 =01>3?- 棵进化树依照适应值得分进行

排序 !由于适应值就是最大简约法的树长 "得分越低 "进
化树差异越小 "所以得分越低的进化树排序越靠前 ! 将
种群里的进化树排序完成后 "复制过程也就结束了 !

;A6交叉退火算子
挑选经复制过程后的第一棵进化树 "也就是适应值

最小的进化树 "将这棵经由最优适应值进化树所产生的
树标记为 $$ 再由复制过程产生的 =01>3?- 棵进化树中 "
随机挑选出一棵 "复制此进化树 "将其标记为 %$接着 %
再去与 $ 进行交配 ’由 % 进化树随机选择分支 "将此分
支标记为 &"接着将 $ 树中移除 & 分支所包含的所有物
种 "同时删除 $ 树中多余的分支 ! 将 & 分支插入到 $ 树
中得分最高的位置 ! 插入之后 "就得到了一棵新的进化
树 !完成这样的一串动作之后 "也就是完成了一次交配 ’
$ 树与 % 树经由交配结合而形成了一棵新的进化树 ! 重
复以上操作以概率 (B 完成对父代的交叉操作! 图 !C图%
所示为一个交叉过程 !
分别计算父代和子代的适应度值 "进行前文所述的

退火操作 ! 具体操作过程如下 ’
!选取适应值最小的树 $ 及任意的树 %"并由 % 随

机选择分支 !
"将父代个体 $#% 进行交叉 " 生成子代个体 $"计

算个体适应度 " ;$ 6" " ;$$6!
#进行退火操作 "如果 " ;$ 6@ " ;$ 6"则用 $$代替 $"否

则 "以概率 ( 接受 $$!
’循环步骤" ## "直到以概率 (B 完成所有父代个

体的交叉操作 !
;%6变异退火算子
由复制过程产生的 =01>3?- 棵进化树中 " 随机挑选

一棵 !对挑出的这棵进化树随机选取两个不同的内部节
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图 A 除去 & 后的 $ 树
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图 % $ 树与 % 树交
叉之后的新树
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图 ) 选择两个交换点
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图 & 交换之后的新树

名称

*+,-
./0123456

7892:;<2=2:
*>/62?

-@6AB@32;3/--

物种数

%%
’%
!’
!’
&

序列长度

! ’!%
)"(
#&’
($#
’$"

运行时间 C 6
#&!
!%)
(#
%$
#"

树长

% (’’
! !#D
%$D
)&(
("#

运行时间 C 6
#%#
!’"
’%
%(
!)

树长

% ##!
! "()
%&$
)%&
’D!

序列属性 最大简约法 遗传退火简约法

表 ! 实验结果点作为交换点 !并交换这两个交换点 !同时移动交换点
以下的所有节点和分支 " 这样就完成了一次突变过程 "
图 ) 所示为选择两个交换点 !图 & 是两个点交换之后形
成的新树 "

具体操作过程如下 #

!随机选择个体 !" 的两个内部节点做变异生成新

个体 !"#$
"计算个体适应度值 # E !" F和 $ E %" # G " 如果 $ E !" # G H

$ E!"G!则用 !"#代替 !"$否则 !以概率 ! 接受 !"#$
#重复步骤!%""

E)G更新初始群体
将复制过程 %交配过程和突变过程产生的树作为新

的族群 !作为下一次迭代的初始群体 " 若当前群体中最
佳个体的适应度比总的迄今为止的最好个体的适应度

还要高 !以当前群体中的最佳个体作为新的迄今为止的
最好个体!同时用该个体替换掉当前群体中的最差个体 "

E&G结束条件
!群体进化的代数超过最大代数值时 $
"进化代数超过一定值而适应度值不再提高时 !这

个值为适应代数 "
最后一代中适应度值最高的个体即为最优解 "

! 实验结果
对于基于简约法的建树方法 !可以从运行时间和树

长两个指标来衡量 " 对遗传退火简约法 ! 以 I522JK;L
EM00?N C C 0522+/62OA5PC0522+/62CG所提供的序列资料作为测试
数据的来源进行了数据实验和模拟实验 " 并选择了与

Q7R18Q 软件做对比 !本算法主要涉及的参数为 #群体规
模 QA?;SB2 T!"" !最大进化代数 U/VW2:25/0SA:T#""!交叉
概率 !,T"O)!变异概率 !3T"O!!生成的初始群体用参数
!" 表示 !选择算子联赛规模 &T#" 接受恶化解的概率公

式 !T2V? $X!’GY$E!"G
(! "!实验结果如表 ! 所示 "

从表 ! 可以看出 !设计的遗传退火简约算法要比最
大简约法具有更高的运算效率和准确性 "
构建发生树的研究是生物信息学中的一个热点 !已

建立和发展了许多新的技术和方法 !但由于问题的复杂
性 !目前还没有一种最优算法能在适当的时间内计算得
到其精确解 "本文中的改进算法相比原有算法性能上有
了提高 !但是仍有不足的地方 !需要进一步地完善 "
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