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RESUMEN

La obtencion de un amplio namero de variables descriptoras en bancos de
germoplasma vegetal puede, a priori parecer deseable, pero probablemente no todos
los descriptores sean relevantes para las tareas de clasificacion, y teniendo en cuenta
qgue la mayoria de los mejoradores no tienen un manejo fluido de los paquetes
estadisticos de R, se cred una Interfaz grafica en R con Shiny que facilite realizar la
selecciéon de descriptores. Para cumplir este objetivo se recurre al uso de herramientas
de inteligencia artificial y estadisticas implementadas en el Software R para la seleccion
de variables. Esta interfaz tendra potencialidad e independencia al ser este un lenguaje
con entorno de programacion libre. Ademas, permite a los usuarios interactuar con sus
datos sin requerir conocimientos en programacion.

Palabras clave: Aplicacion web, Shiny, Software R.

SELDESCRIP V1.0: WEB APPLICATION FOR THE SELECTION OF
DESCRIPTORS IN VEGETABLE GENBANKS

ABSTRACT

The obtention of a wide number of descriptive variables in vegetal germplasm banks
could at first seem desirable, but probably not all the descriptors are relevant for
classification tasks, and taking into account that most of the improvers do not have a
fluent handling of the statistical packages of R, a graphical interface was created in R
with Shiny, which facilitates the selection of descriptors. To meet this objective, artificial
intelligence and statistical tools are implemented in R software for the selection of
variables. This interface will have potential and independence as this is a free
programming environment language. In addition, it allows the users to interact with their
data without requiring programming knowledge.

Keywords: Web Application, Shiny, Software R.

INTRODUCCION

Mediante la caracterizacion y evaluacion de los bancos de germoplasma vegetal, los
genetistas proveen informacion sobre la diversidad genética contenida en estos. La
obtencion de un amplio numero de variables descriptoras puede a priori parecer
deseable, pero probablemente no todos los descriptores sean relevantes para las
tareas de clasificacion; por lo cual, una de las dificultades que se deben enfrentar en el
momento de una clasificacién es la dimension de los datos. Una forma de resolver el
problema es considerar técnicas de seleccion de variables. Para cumplir este objetivo
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se recurre al uso de métodos de seleccion de variables y de herramientas de
inteligencia artificial y estadisticas en el Software R (R Core Team, 2021). R es un
lenguaje de programacion de codigo abierto utilizado por muchos en las ciencias
agricolas y biologicas (Elliott y Elliott, 2020; Lihua et al., 2022).

A diferencia de la mayoria de los programas que tienen interfaces tipo ventana, R es
manejado a través de una consola en la que se introduce comandos propios de su
lenguaje para acceder a todos los procedimientos; sin embargo, es posible disefiar
interfaces graficas para facilitar la interaccion con los usuarios no familiarizados con su
consola (Salas, 2008).

Mediante el paquete R-Commander, los usuarios pueden realizar el procesamiento de
datos estadisticos facilmente a través de los menus proporcionados en la ventana de R-
Commander, tan facil como usar SPSS (Landau y Everitt, 2004), Minitab (Moler y
Mathworks, 2012) u otro software estadistico con licencia. Con R-Shiny se han creado
muchas aplicaciones basadas en la web enfocadas a numerosos ambitos de la
investigacion (Beeley, 2013; Arnholt, 2018). Debido a las ventajas de este, se puede
acceder a él a través de la web sin tener que utilizar un ordenador que contenga R, ni
dominar el software estadistico (Satyahadewi y Perdana, 2021).

R es una herramienta muy flexible y potente para analizar y visualizar datos. Shiny es el
compariero perfecto de R, ya que permite compartir de forma rapida y sencilla, analisis
y graficos de R con los que los usuarios pueden interactuar y consultar a través de la
web (Beeley y Sukhdeve, 2018). Shiny es un paquete de R que permite crear facilmente
aplicaciones web ricas e interactivas (Chang et al., 2020). Algunos paquetes basados
en Shiny y que puede ejecutarse localmente o en un servidor es Radiant (Nijs, 2020),
BotanizeR (Weigelt et al., 2021), PhenoExam (Cisterna et al., 2021), shinyGISPA
(Dwivedi y Kowalski, 2018), Biolnstaller (Li et al., 2018) entre otros.

Shiny es la libreria de R por excelencia para crear aplicaciones Web donde se utiliza la
arquitectura Cliente y Servidor, esta libreria genera el HTML5/JavaScript/CSS necesario
para construir las aplicaciones web con parametros y variables dinamicas que permiten
interactuar con los datos y ver diferentes resultados sin necesidad de programar una
aplicacién web.

Las aplicaciones web desarrolladas con el paquete Shiny funcionan de la misma forma
gue otras aplicaciones web, con la ventaja de que R y Shiny genera el cédigo necesario
para facilitar la creacion de una aplicacion web, sin necesidad de utilizar tecnologias
web, para ello genera cédigo HTML que muestra los elementos en la pagina web y
ofrece un modelo de interaccion entre los componentes interactivo y dindmico.

Por lo cual, el objetivo de este trabajo fue implementar una aplicacién web para la
seleccién de descriptores en bancos de germoplasma vegetal en lenguaje R con Shiny,
con vista a ayudar a los investigadores en la interpretacion y andlisis de los resultados
sin necesidad de conocer el lenguaje de programacion de R.

MATERIALES Y METODOS

El trabajo se desarrolld por el grupo de Bioinformatica del Instituto de Investigaciones
de Viandas Tropicales (Inivit), partiendo de un disefio logrado sobre el andlisis de los
requerimientos, que son el conjunto de técnicas y procedimientos utilizados para
conocer los elementos necesarios a definir y especificar su funcién, vincular la interfaz
con otros elementos del sistema y establecer los enlaces de disefio que debe cumplir el
programa.
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El procesamiento incluye un sistema de asistencia al usuario final que le sugiere los
pasos a seguir en el analisis de sus datos y ayuda a interpretar los resultados.

En la figura 1 se presenta el disefio del flujo de trabajo del cual se parte para el
desarrollo de la aplicacion Web. Para la seleccion de descriptores minimos. De manera
general, se comienza con el tratamiento de los datos (cargar fichero, normalizacion,
definicion del tipo de variable), luego se ejecutan los métodos de reduccion de
dimensionalidad (analisis de correspondencia mdultiple y analisis de componentes
principales), alternativamente es posible realizar una seleccion de atributos
(RandomForest, Chi—Cuadrado, OneR, HINoV.Mo, CFS, Information Gain). A partir de
los conjuntos de datos resultantes se realiza el agrupamiento o andlisis de cluster con
métodos aglomerativo jerarquicos y particionales. Y por ultimo se validan los
agrupamientos haciendo una comparacién con las clasificaciones originales.

Reduccion de

dimensionalidad

Tratamiento

Seleccion de

atributos

Figura 1. Flujo de la aplicacion web.

La programacion de los algoritmos y la interfaz se ejecutd en el lenguaje R (R Core
Team, 2021) con Shiny, para utilizar sus amplias potencialidades al tener disponible en
su sitio en Internet una gran cantidad de paquetes con una vasta variedad de funciones
gue se pueden utilizar en la programacion. Ademas, Shiny es una herramienta que
facilita crear aplicaciones web interactivas que permiten a los usuarios interactuar con
sus datos sin tener que manipular el cédigo.

RESULTADOS Y DISCUSION

Los requerimientos para el disefio fueron expuestos por investigadores que administran
los bancos de germoplasma y que tienen cierta experiencia en el desarrollo de los
analisis multivariados aplicados a la taxonomia numérica mediante otros programas
estadisticos. A partir de esto, fueron seleccionados los analisis que se incluyen
separados en: métodos de reduccion de datos y clasificacién. Dentro de los métodos de
reduccion de datos se encuentran: analisis de correspondencia multiple (para variables
discretas), analisis por factores (para variables continuas y para variables continuas y
discretas), métodos de seleccion de atributos (para variables continuas y discretas).
Posteriormente, el usuario puede seleccionar diferentes medidas de distancia y
meétodos de conglomeracion, lo que proporciona una amplia variedad de clasificaciones
diferentes.

En el caso que los datos de entrada sean variables mixtas (continuas y discretas) se
implementé como medida de distancia la métrica de Gower, y se pueden utilizar cinco
meétodos de agrupamiento jerarquicos aglomerativos y uno particional. En todos los
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casos se proporcionan: el coeficiente aglomerativo, el coeficiente de correlacion
cofenética, el indice de Dunn, el ancho de silueta.

El procesamiento incluye la visualizacion a través de tablas y graficos de los resultados.
Para lograr este sistema se confronté con criterios dados por los especialistas de los
bancos de germoplasma y se aprovecharon sus conocimientos de estadistica aplicada
en este campo.

Descripcion de la aplicacion web

La interfaz implementada contiene una ventana principal con un menu de opciones en
la parte superior. Estas opciones son: Fichero, Analizar y Ayuda. Mediante la opcion
“Fichero” se puede abrir un fichero de datos que se encuentra en algun directorio, el
fichero puede tener diferentes formatos tales como: Excel, SPSS, Texto (csv) y Texto
(txt), también se muestran un resumen de los datos y de las estructuras de las variables
(Figura 2). Conjuntamente en el submenu “Transformaciones” se pueden editar los
datos permitiendo al usuario multiplicar, eliminar y transformar variables (Figura 3).

Fichero ~ Analisis Conglomerados ~

Data del Usuario View Transformacion
Browse... | Xanthosoma_var_nominal-id-csv.csv Show 10 - entries Search:
_ Id NRCR HACR ORLA MAHO CPBP COAP COHO CECC cycc cmMcc FLOS FRCC
Tipo de datos
1 s 2 1 4 2 9 3 1 2 9 9 2 2
L8V - SAG
Header 2 giz 2 1 2 2 9 3 1 2 9 s 1 1
Separator
906-
® Comma 3 3AG 1 1 3 2 2 3 1 2 5 3 3 1
O Semicolon 1259
o) 4 T 1 3 1 6 4 4 2 5 5 2 1
& ATR
Quote
1230-
O None 5 o6 ! 2 2 1 3 3 1 1 2 1 4 1
® Double Quote
O Single Quote 5 B 2 3 1 4 3 1 1 5 1 4 3
SAG
N Showing 1 to 6 of 6 entries Previous 1 Next
Display
® Head Variables :
O Al [,1] 2] [,3] [:2] [,5] [,6] .71 [,8] [,9] [,18]
Name "Id" "NRCR™  "HACR"  "ORLA™ "MAHO"  “CPBP"  "COAP™  "COHO"  "CECC"  "CYCC™
Class "character” "factor” "factor™ "factor” "factor” "factor® "factor” "factor” “factor” "factor
[,14]  [as]1 6] [,17] [,18]  [,19]  [,28] [,21] [,22]

& save Name “CHHA" “IPLH" "COPE" "CNEN" “FOHO" “SELB" "PCPE_Ord"™ "FLOR_Ord" “Num_ ALPL'
Class "factor™ “"factor™ "factor” "factor” "factor” "factor™ "factor” “factor” “numeri ¢ “numeric
[,26] [,271 [,28] [,2¢] [,3e] [,311 [,32] [,33] [,3 -

Figura 2. Seccion inicial de la aplicacion.
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Fichero ‘Analisis ~ Conglomerados ~

Select a variable: = Trasnform
CMCC
FLOS

Show 10 v entries Search:

ZRCCNHA Id NRCR  HACR  ORLA  MAHO  CPBP  COAP  COHO CECC  CYCC  CMCC FLOS FRCC
IPLH
COPE 1 :3:‘; 2 1 4 2 9 3 1 2 9 9 2 2
CNEN
FOHO
SELB 2 W 1 2 2 9 3 1 2 9 9 1 1
PCPE_Ord SAG
FLOR_Ord
Num_ALPL 906-
L 3 1 1 3 2 2 3 1 2 5 3 3 1
Num_LOPE SAG
Num_ANAR
Num_ANHO 1229-
Num_LOHO 4 am ! 1 3 1 6 4 4 2 5 5 2 1
Num_NRCO
Num_NCOR 1230-
Num_DIIN B gom 2 2 1 3 3 1 1 2 1 4 1
Num_RLAH
Num_RLHP 1231
Num_LPHA Ry 2 3 1 4 3 1 1 5 1 4 3
Num_NROH
Num_PMSF 1232
Num_PMSC 7 2 3 2 1 7 1 3 2 5 3 3 3
Num_PMSL . sP
Num_PALM .
# -
B oae 2 1 2 1 5 3 3 2 6 9 2 2
1234-
10 1B, 3 2 1 5 3 1 2 [ 7 1 1 M

Figura 3. Submenu “Transformacion”.

Analisis por Factores

Los datos de entrada a este algoritmo deben ser variables continuas. El objetivo de este
andlisis es reducir la dimensionalidad de los datos al crear un nuevo conjunto de
variables no correlacionadas a partir de un conjunto de variables correlacionadas, si las
variables originales ya estan no correlacionadas, entonces no se recomienda este
analisis. Por tanto, primeramente, se calculan diferentes pruebas estadisticas: Prueba
de Esfericidad de Bartlet, la Medida de Adecuacién de la Muestra KMO (Keiser-Meyer-
Olkin), asi como la matriz de correlaciones y su determinante, con el objetivo de
determinar si es posible realizar el andlisis por factores en virtud de que las variables
estan correlacionadas entre si y por tanto se pueden encontrar factores comunes
subyacentes (Figura 4).
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Fichero Analisis ~ Conglomerados ~

Summary Plot

Analisis PCA
Factor analysis

Variables Cuantitativas \;’amt'_ables 3 I:;m_ALPL, Num_LOPE, MNum_ANAR, Num_ANHO, Num_LOHO, Num_NRCO, Nun
actors H

Bartlet Test

— a
Num_DIIN [1] "Las correlaciones son bajas"
mumfgtﬁ:;' eigenvalue variance.percent cumulative.variance.percent
NﬂmiLPHA Dim.1 3.7542435 23.464022 23.464092
NI..IIT'IiNROH Dim.2 2.1473457 13.420%10 36.88493
- Dim.3 1.6979211 19.612007 47.496%94
Num_PMSF
NumipMSC Dim.4 1.6463882 16.289926 57.78687
T Dim.5 1.1325425 7.878391 64.86526
Num_PMSL
NI..IIT'IiF’ALM & Dim.6 1.8248712 6.495445 71.27070
- 4 Dim.7 @.9928706 5.642541 76.91364
Dim.8 @.8361986 5.226237 82.13988
Factores a Mostrar Dim.0  0.7698134 4.811334 86.95121
10 Dim.1@ 8.5846105 3.653816 96.608563
4 3

Calcular

Factores a guardar

2

X Save
Figura 4. Resultados del analisis de componentes principales.

Una vez establecido el hecho de poder realizar este analisis, se procede a extraer el
namero 6ptimo de factores, para esto se calculan los autovalores, el porcentaje de
varianza y el porcentaje de varianza acumulada y se muestra al usuario una grafica
donde se observan el niumero 6ptimo de factores con autovalor (varianza) mayor que
uno, que son los establecidos por defecto para los calculos posteriores. No obstante, el
usuario puede desear mayor porcentaje de varianza acumulada y aumentar el nimero
de factores (Figura 5).
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Fichero Analisis ~ Conglomerados ~
Plot type Summary Plot
Screeplot
‘ Scree | ‘ ]
Change Y
3 -‘,
0.1 B
8 5
a,
3: -

5 6
# factors

Change in Eigenvalues

1,00~

°
&

Rate of change Index
°
8

°
B
3

12 23 34 as s's
# factors

Figura 5. Graficas del andlisis de componentes principales.

Analisis de Correspondencias Multiple

Para este analisis se pueden seleccionar variables cualitativas (ordinales y nhominales).
Inicialmente se calculan los autovalores, la varianza y la varianza acumulada para
poder definir el nimero de componentes, luego se muestran los resultados en tablas
acompafiados de graficos que ayudan al usuario al razonamiento estadistico y permiten
observar la correspondencia entre las variables (Figura 6).
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Fichero  Analisis -  Conglomerados ~

Porcentaje de la inercia total en cada dimension Contribution of variables to Dim-1-2-3-4-5-6-7-8-9-10
Analisis MCA :
Variables Cualitativas N name
— = 2 . FOHD 4
£ - PCPE Ot
: =3 a3
3 - cuee 4
H g o
g £ FOHD_i
= £
g - 3., coPE 6
g o 4
£ s
i core s
o LU% 4,
- - RIS I IS
. ‘ Do ; F T EE T EL S
Dimensions &

Significative Dimensions :

Dimensiones a mostrar cumulative percentage of va

eigenvalue percentage of variance riance
10 dim 1 ©.27728079 8.531717 8.531717
dim 2 9.23922593 7.360798 15.892514
dim 3 0.21111211 6.495757 22.388272
Calcular dim 4 ©.1853133@ 5.7e1948 28.098220
dim 5 0.16337078 5.026793 33.117013
Dimensiones a guardar dim 6 ©.14556875 4.479039 37.596851
dim 7 9.13300506 4.092463 41.688515
2 dim 8 ©.11290683 3.474056 45.162571
dim 9 ©.10672390 3.283812 48.446383
dim 10 0.09955607 3.063264 51.509647

& Save

Figura 6. Resultados del andlisis de correspondencia mdltiple.

Métodos de Seleccion de atributos

Estos métodos de seleccion de atributos calculan un valor de importancia para cada
atributo cualitativo y a la vez se muestran en orden descendiente. Para los atributos
cuantitativos brinda una lista ordenada para cada método de seleccion, segun la
importancia de dichos atributos. El método mixto HINoV.Mod, presenta los atributos
cuantitativos y cualitativos mas importantes (Figura 7).

Fichero Analisis ~ ‘Conglomerados ~

. . Show | 10 v entries Search:
Metodos de seleccion de variables ‘—‘ ‘—|
Metodos de seleccion de atributos forestimportance oneR.importance
Chi Squared v cMce 6.601 0.971
CPBP 6.476 0.971
Calcular Metodos
(TS T CYCC 6.223 0.971
HINoV.Mod - COPE 3.822 0.929
FLOS 4726 0.914
& Save
PCPE_Ord 3.808 09
COAP 2918 09
COHO 2,784 0.9
CNEN 1.892 0.9
FOHO 1.054 09
Showing 1to 10 of 11 entries Previous . 2 Next
show| 10 | entries search:| |
cfs.var relief.var information.var symetrical.var
Num_LOPE Num_LOPE Num_LOHO Num_LOHO
Num_ANAR Num_ALPL Num_ANHO Num_ANHO
Num_ANHO Num_ANHO Num_LPHA Num_LPHA

Figura 7. Resultados de los métodos de seleccién de atributos.
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Anélisis de Conglomerados

Este analisis incluye varios procedimientos clasicos de conglomeracion y el usuario
debe seleccionar la variante a efectuar combinando los métodos de calculo de la matriz
de distancia con los algoritmos de conglomeracion que se ponen a su disposicion. Se
incluyen varios métodos de cdélculo de la distancia: Euclidea, Manhattan, Gower,
Canberra y Minkowski. La entrada de los datos debe provenir de tres resultados
previamente obtenidos de los métodos de reduccion de datos. Si los datos son de tipo
ordinal se utilizara por defecto la métrica de Gower. Los métodos de conglomeracion
que se ponen a disposicion del usuario son: varianza minima (Ward), vecino mas
préximo (Simple), vecino mas lejano (Completo), vinculacién Inter-grupos (Promedio) y
vinculacién Intra-grupos (Mcquitty) que se encuentran en las bibliotecas del paquete
cluster. Con la combinacién de los datos de entrada al algoritmo, los métodos de
calculo de las distancias y los métodos de conglomeracién se pueden generar varias
clasificaciones para medir cual de los métodos resulta mas eficaz para el conjunto de
datos en cuestion (Figura 8).

O Seleccion de Variables
@ Componentes y Dimensiones Principales

Dimensiones :

10

Factores :

6
Medida de distancia:

gower S 4
Metodo:

ward.D v
Plot(s):

Dendogram w

Figura 8. Entrada de datos, medidas de distancia, métodos de aglomeracion y nimero
de conglomerados.

Para facilitar la tarea de buscar la mejor combinacion, se ofrecen coeficientes como el
de Correlacion Cofenético que puede ser usado para medir cuan bien la estructura
jerarquica del dendrograma representa a las verdaderas distancias y el Aglomerativo
gue mide la estructura de aglomeracién del conjunto de datos. Ambos coeficientes
deben ser maximizados. Una vez seleccionado el método de calculo de la distancia y el
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meétodo de conglomeracién, se muestra el dendrograma y el préximo paso es definir el

numero de conglomerados a elegir, segun la idea visual que se muestra y el calculo del
Indice de Dunn (Figura 9), el Ancho de Silueta (Figura 10).

Hierarchical cluster analysis

Variables

Method : ward.D
Distance : gower
Observations : 7@

Coeficiente Aglomerativo : 8.8762541
Indice de Dunn : @.20869278

Cluster Dendrogram

1.0

0.8

0.6

Height

0.2

. J Iinhil ANl

g g O e g g O G O 000 00008 00008 LRSS
s e

dist :gower
helust (*, "ward.D")

Figura 9. Resultados de andlisis de cluster.
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Clusters silhouette plot
Average silhouette width: 0.19

1.00-

0.75-

0.50 = cluster

Silhouette width Si

Figura 10. indice de Silueta.

También se muestran como resultado la comparacion entre el dendrograma calculado a
partir de los datos tratados por los diferentes andlisis con el de los datos originales
permitiendo observar los diferentes cambios en la clasificacion y la relacion entre las
accesiones (Figura 11).
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dist :gower
heclust (*, "ward.D")

acm$pcasWard Original Data
entanglement = 0.56

R

K
o
X

A SAOe

R S e

IRALLTR

SESHAE

1.0 08 06 04 0.2 0.0 0.0 05 1.0 1.5
Figura 11. Resultados del analisis de cluster.

CONCLUSIONES

e Se obtuvo una aplicacion web para la seleccion de descriptores en germoplasma
vegetal a partir de métodos de seleccibn de variables y de herramientas de
inteligencia artificial y estadisticas usados en el Software R.

e La interfaz propuesta se puede acceder a través de la web sin tener que utilizar un
ordenador que contenga R, ni dominar el software estadistico.
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