Algorytmy kombinatoryczne w bioinformatyce, wyktadowca prof. Marta Kasprzak

Materiaty uzupetniajace do wyktadu 1: wprowadzenie.

SLAID 2

Tresci przekazywane w ramach wyktadéw mieszczg sie w obrebie tematyki wyszczegélnionej hastowo
na tym slajdzie. Wyktad 1 ma charakter wprowadzajacy, w duzej mierze odwotuje sie do pojec juz
znanych, m.in. z przedmiotow Matematyka dyskretna i Algorytmy i struktury danych.

SLAJD 5

Chociaz pojecia ,bioinformatyka” i ,biologia obliczeniowa” bywajg stosowane zamiennie, mozna
zaobserwowal roznice w ich znaczeniu, zwitaszcza w ujeciu historycznym. Oba pojecia moga
pokrywac rozwigzania z zakresu informatyki zaréwno bardziej teoretycznej (metody, modele
matematyczne, twierdzenia), jak i praktycznej (programy, narzedzia, bazy danych), szala znaczenia
przewazata jednak na strone teoretyczng w przypadku biologii obliczeniowej i praktyczng w
przypadku bioinformatyki. Niejakim potwierdzeniem takiego przyporzadkowania znaczenia byta
niegdys zawarto$¢ publikacji w dwdch najbardziej liczgcych sie czasopismach z tego obszaru,
Bioinformatics i Journal of Computational Biology. Obecnie rdznica pomiedzy tymi pojeciami zaciera
sie, podobnie tresci publikowane w wwym. czasopismach. Wykfady z tego przedmiotu koncentrujg
sie na wybranych algorytmach i modelach matematycznych opracowanych dla problemoéw
biologicznych.

SLAJD 6

Wymienione w ostatnim podpunkcie problemy omawiane sg w ramach innych przedmiotdw.
Problem komiwojazera przedstawiony jest na slajdach 18—19 biezgcego wyktadu, formalny zapis
problemu plecakowego mozna znalez¢ na slajdzie 23 wyktadu zamieszczonego tutaj:
http://www.cs.put.poznan.pl/mkasprzak/zp/ZP-wyklad5.pdf

SLAID 13

Jesli relacje znajomosci pomiedzy uzytkownikami serwiséw spotecznosciowych przedstawimy w
postaci sieci powigzan, tzn. grafu nieskierowanego, gdzie krawedziami zostang pofgczone pary
wierzchotkdédw odpowiadajgce parom znajomych, kliki w takim grafie reprezentowac bedg podgrupy
0s0b znajacych sie kazda z kazdg. Wyszukiwanie takich podgrup, zwtaszcza duzych, moze by¢ celowe
z punktu widzenia marketingu. Rozpoznawanie wzorcéw w obrazie odbywa sie zwykle z uzyciem
innych podejs¢; w tym ujeciu grafowym poréwnywany jest graf nieskierowany odpowiadajgcy
wzorcowi z wiekszym grafem nieskierowanym odpowiadajgcym obrazowi. W wiekszym grafie
wyszukiwany jest podgraf izomorficzny do grafu wzorca, tzn. o identycznej strukturze dla pewnego
przyporzadkowania wierzchotkéw podgrafu i grafu wzorca. W trzecim przyktadzie nieskierowany graf
oddaje sie¢ potaczen miedzy wsiami, gdzie krawedziom przypisana jest waga odpowiadajgca
odlegtosci pomiedzy dang parg wsi. Minimalne drzewo rozpinajace jest takim sposréd wszystkich
mozliwych drzew rozpinajgcych grafu, ktérego suma wag krawedzi sktadowych jest najmniejsza. Tutaj
drzewo takie odpowiadac¢ bedzie sieci energetycznej o najkrotszej sumarycznej dtugosci kabli
obejmujacej wszystkie wsie. Jest to uproszczone spojrzenie na ten problem, w rzeczywistosci na
postad sieci energetycznej majg wptyw takze inne uwarunkowania.

SLAID 18

W innym przyktadowym problemie optymalizacyjnym, poszukiwaniu minimalnego drzewa
rozpinajgcego, funkcjg celu jest suma wag krawedzi wchodzgcych w sktad drzewa i jest ona
minimalizowana. Rozwigzaniem dopuszczalnym jest kazde drzewo rozpinajgce grafu bedacego
instancjg tego problemu, niezaleznie od wag jego krawedzi. Rozwigzaniem optymalnym jest takie



drzewo rozpinajgce tego grafu, ktére sposréd wszystkich innych jego drzew rozpinajacych ma
najmniejszg wartos¢ funkgcji celu.

SLAJD 19
Cykl Hamiltona to cykl zawierajacy kazdy wierzchotek grafu doktadnie raz.
SLAJD 27

Algorytm heurystyczny moze mie¢ ztozonos$¢ wyktadniczg, moze tez mie¢ ztozonosé wielomianows,
lecz mimo to liczy¢ zbyt dtugo (ze wzgledu na wysoki stopien wielomianu lub duze state
wspotczynniki). Skoro jednak algorytm taki ma by¢ dziatajgcg sprawnie alternatywa dla algorytmu
doktadnego, powinien by¢ konstruowany z dbatoscig zaréwno o jakos¢ zwracanych rozwigzan, jak i o
czas obliczen. Wyposrodkowanie pomiedzy tymi dwoma sprzecznymi kryteriami (maksymalizacja
jakosci, minimalizacja czasu) nie jest zadaniem tatwym. Proste heurystyki dziatajg zwykle szybko, lecz
jakos$¢ generowanych przez nie rozwigzan czesto nie jest satysfakcjonujgca. Im bardziej ztozone
heurystyki, tym lepszych rozwigzan mozna oczekiwac, za to czas obliczen wzrasta.

SLAID 28

Woystarczy, ze w problemie komiwojazera damy na wejsciu macierz niekompletng, gdzie pomiedzy
niektérymi miastami nie bedzie mozliwe bezposrednie przejscie, zeby wygenerowanie rozwigzania
dopuszczalnego stato sie obliczeniowo trudne. Macierz taka przektada sie na graf niebedacy petnym,
w ktédrym poszukiwany jest cykl Hamiltona o minimalnym koszcie. Rozwigzaniem dopuszczalnym jest
kazdy cykl Hamiltona w takim grafie, ale wiemy, ze znalezienie choéby jednego jest problemem
NP-trudnym. Heurystyka dla tego problemu moze wiec nie zwrdci¢ zadnego rozwigzania, bo moze nie
znalez¢ w ograniczonym czasie zadnego rozwigzania dopuszczalnego.



