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Filogeneza: problem
konstrukcji grafu (drzewa)
zaleznosci pomiedzy gatunkami.
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3. D —» T(D) poprzez algorytm taczenia sasiadéw

D — D* : macierz faczaca sasiadow
Niech TotDist(i) = Xp=1 Dix

Definiujemy D* nastepujaco:
D=0

D*L.]. = (n— 2)D;; — TotDist(i) — TotDist(i)

Twierdzenie:
Dla danej macierzy addytywnej D, najmniejszy element D*l.]. macierzy
faczacej sasiadow odpowiada parze sasiadujacych lisci i oraz j w T(D)
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3. D - T(D) poprzez algorytm taczenia sasiadéw

NEIGHBORJOININGI(D, n)
iftn=2
T + the free consisting of a single edge of length D, ;
return T
* D* ¢ the neighbor-joining matrix constructed from the distance matrix D
find elements i and j such that D% 7 is aminimum non-diagonal element of D*
A + (TOTALDISTANCEp(i) — TOTALDISTANCER(j})/ (n — 2)
limblength; « 1(Dj; + A)
limbLength; « (Dy;— A)
* add a new row/column m to D so that Dy m = Dk = +(Dg;+ Dy — Dy;)
for any k
remove rows i and j from D
remove columns i and j from D
T + NEIGHBORJOININGI(D, n— 1)
* add two new limbs (connecting node m with leaves i and j) to the tree T
assign length limbLength; to LIMB(i)
assign length limbLength; to LIMB(j)
return T
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3. D —» T(D) poprzez algorytm laczenia sasiadow
Pijok TotalDistance,, 0. o
i0 1B N n 56 11 6
p 1o oomn 38 \ —— <
k o2 (1] 13 46 ey
r2oe w0 a o/ e
i k I
0 68 60 60
68 0 60 -60
D : 60 -60 0O 68
I 60 60 68 0
vk TotalDistance, i [ ]
m o 10 1 2 @ | y
D k10 0 13 23 E—
rn 13 ] 24 + \
{ (]
|
m k ]
o -34 34
D* k 31 0 34
I 3a 3 o
D :’ ; — o——0
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Skad pochodzi SARS?
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FIGURE 7.19 The neighbor-joining tree of coronaviruses isolated from different animals,

based on the non-additive distance matrix in Figure 7.13 (top).
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FIGURE 7.17 The ultrametric tree of coronaviruses created by UPGMA using the dis-
tance matrix in Figure 7.13 (top). The root is shown in green.
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Drzewo filogenetyczne bazujace na symbolach

wings  legs

winged stickinsect Yes 6
wingless stick insect  No 6
giant centipede  No 42

FIGURE 7.21 (Top panel) Winged (left) and wingless (middle) stick insects, each having
six legs, and the giant centipede (right), which has 42 legs. (Bottom panel) A 3 x 2
character table describes two characters (wings and legs) in these three invertebrates.

ACGANAGCCT
/ X
ACGTARGOCT TOSARASCAT
RAOGTAGGCCT ATGTAAGACT TOGAGAGCAC TCGARRGTAT

Whale

Chimp Human Seal
| e 1 | ﬁ

FIGURE 7.23 An evolutionary tree with parsimony score 8 whose leaves are the DNA
strings in the multiple alignment from Figure 7.3. Colored letters indicate mismatches
in strings connected by an edge.
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Metody dyskretne rekonstrukcji drzewa ewolucji
Dane jest n sekwencji DNA o Species A ATGGCTATTCTTATAGTACG
dhugoici m kazda. Spec:'Les B ATCGCTAGTCTTATATTACA

Species C TTCACTAGACCTGTGGTCCA
Mamy zatem macierz dopasowania SpeCieS D TTGACCAGACCTGTGGTCCG
W rozmiarze n x m. Species E TTGACCAGTTCTCTAGTTCG
Mozna ja przetransformowaé na n x m macierz dopasowania
macierz odlegtosci, ale nigdy w Ni

e ma
drugaq strone.
9 ¢ transfor-

Informacja o dopasowaniu jest macji )
bezpowrotnie tracona przy tej powrotnej

transformacji

n x n macierz odlegtosci

Lepsza technika:
algorytm rekonstrukcji drzewa bazujacy na symbolach
umozliwia badanie ewolucji dla kazdego znaku.
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Parsymonia w rekonstrukcji drzewa filogenetycznego

Parsymonia (oszczednosc¢): kryterium optymalizacyjne - szukamy takiego drzewa,
ktore wyznacza najmniejsza liczbe zdarzen ewolucyjnych ( podstawienia, zamiany, itp.)

Brzytwa Ockhama

Przyktad: Szukaj najprostszego wyjasnienia dla danych { ATCG, ATCC, ACGG}

ACTC ATGC ATGG
2 2 1 1 0 1
ATCC ACGG ATGT ATCC ATGG ATCG
1 0 2 2 2 1
ATCG ATCC ATCG ACGG ATCC ACGG
Parsimony score: 5 Parsimony score: 6 Parsimony score: 4
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Problem parsymonii inaczej

(a) Parsimony Score=3 (b) Parsimony Score=2

Znaki naszego drzewa to brwi i usta. Kazdy z nich moze by¢ w dwoch stanach.
Dobierz etykiety weztow wewnetrznych tak by wynik parsymonii byt najmniejszy.
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Drzewo filogenetyczne bazujace na symbolach

Dwie klasy problemoéw:

matej parsymonii : zaktadamy, ze struktura drzewa jest dana
wielkiej parsymonii : struktura drzewa jest dowolna.

Small Parsimony Problem:

Find the most parsimonious labeling of the internal vertices in an
evolutionary tree.

Input: Tree T with each leaf labeled by an m-character
string.

Output: Labeling of internal vertices of the tree T' minimiz-
ing the parsimony score.
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Drzewo filogenetyczne bazujace na symbolach

Kazdy wierzchotek v z drzewa T

wyznacza poddrzewo o korzeniu:

wierzchotkéw osiagalnych z v.

Etykieta v ma zbiera¢  wiasnosci

dzieci wierzchotka v. /
Niech si(v) to wynik parsymonii dla
poddrzewa v uzyskany przy zatozeniu, ze w v ;" /
umieszczono znak k, czyli o) CJ C‘ C O b ‘ b

f'\

Algorytm dynamiczny

sg(v) = _(si(Daughter(v)) + ;% ) + min  (s;(Son(v)) + &; )

all Symbols i all symbols j

°
Warunki poczatkowe / \
algorytmu: / \ / \
s (v) = {godla v=k
davzl 0/ \0 0/ \0 e/\e 0/\0

ACGT ACGT ACGT ACGT ACGT ACGT ACGT ACET

w(Qoow oo (oses oseoos o Qoo wmoses wmes(os womw [ oo oo
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Algorytm Sankoffa -

SMALLPARSIMONY (T, CHARACTER) | Character: wektor dostepnych znakéw (u nas ACGT) |
for each node v in tree T

TAG(V} «—0 I Tag: znacznik, czy wezet byt juz obstuzony I
if v is a leaf 1
TAG(v) + 1
for each symbol k in the alphabet
if CHARACTER(v) = k
5k(v) 0
else
Sk(Vv) + o0
while there exist ripe nodes in T
v + aripe node in T
TAG(V) « 1
for each symbol k in the alphabet
s (v) “ qrf"niu';'uls ,{5’ (DAUGHTER(V)) + Bk} +, Eﬂgo H{S;(SON[V}] + Bk}

Wartosci poczatkowe

I ripe: dojrzaty wezet ma lag rowny O, ale jego I
dzieci maia Tag rowne 1

refurn  min  s5(v)
all symbols k
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5344
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[ / \ ACG
133 322
ACGT /Ak ACGT /Ak
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Algorytm Sankoffa z inng punktacja

[of7]8]9]
A T G C

s(v) =min; {s(u) + G} +
rninf{sj(¥V) + é;,t}

5,0 =0
+min{s,(w) + &, 4}

195

[0]oo]oc[oe] EREEEREE

s,0V)=0 A T G C A T G C
+9=9
s | A T G C
A0 3 4 9
T3 0 2 4
G| 4 2 0 4
cCl9 4 4 0
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Mata parsymonia na drzewie nieukorzenionym

Small Parsimony in an Unrooted Tree Problem:
Find the most parsimonious labeling of the internal nodes of an unrooted tree.

Input: An unrooted binary tree with each leaf labeled by a string of length
m.
Output: A labeling of all other nodes of the tree by strings of length m that

minimizes the tree’s parsimony score.

[ Human Seal
:"' ATGTAAGACT = N TCGAGAGCAC
Tz a2
3 g
ACGTAAGECT TCGAAAGCAT
= e
; TTo——
B ~coraccccT T COARAGCAT
o Chimp Whale

Seat
TCOAGAGCAC
—
TcanamGCAT
R i
Human -
ATGTARGACT ;
= A

ACGTAAGCAT

AcGTAGGCCT
Chimp

o
Whale
TCGAAAGCAT

ACGTAAGECT

A
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Problem wielkiej parsymonii

Large Parsimony Problem:
Find a tree with n leaves having the minimal parsimony score.

Input: Ann x m matrix M describing n species, each repre-
sented by an m-character string.

Problem NP-zupetny

Output: A tree T with n leaves labeled by the n rows of
matrix M, and a labeling of the internal vertices of this tree
such that the parsimony score is minimized over all possible
trees and over all possible labelings of internal vertices.

14
Przyktady d 41 h - —
rzyktady drzew o 4 liéciac /<>\2(2)_3 /<<\ 4x3=12

Ilos¢ drzew ukorzenionych o n lisciach :

(2n—3)!

T

T(n)dlan=2,3,4,56,78,9, 10, ...
to

1, 3, 15, 105, 945, 10395, 135135, 2027025, 34459425...

198
Problem przeszukiwania przestrzeni drzew

Wszystkie 1 2 3 4 5
drzewa @ [©) [©) ) ©)
swobodne o @ DG D @ G ciy D) Q}/L{)
pieciu lisciach. @ W @ DN ONG W @ 5
(&) 7 8 9 10
@ © @ © @
& D @ D @ 5 & 5 (& D)

14 15
o % ® ®
a D G paleoaleoal®
& oo e @g/Kéa C} \'\/é@ Q}' l\<3

Drzewa sasiadujace
(poprzez transformacje
zamiany najblizszych
sgsiadow ) s potaczone
krawedzig

Algorytm zachtanny
Monte Carlo
przeszukuje
przestrzen drzew
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