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Drzewa filogenetyczne

Drzewa filogenetyczne odzwierciedlaja powigzania ewolucyjne

pomiedzy organizmami reprezentowanymi przez liScie
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Drzewa filogenetyczne

Drzewo ukorzenione opisuje hipotetyczng histori¢ ewolucji,
z korzeniem odpowiadajacym wspolnemu przodkowi

~0.11 Myr ago
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Drzewa dla macierzy znakowych

m  Dwa rodzaje danych: macierze znakowe i numeryczne

m  Dane znakowe reprezentuja cechy porownywanych obiektow
o skonczonej liczbie stanow (np. ksztatt ptetwy, liczba zebow)

Table 2 Matrix of morphological character states in Crenogobiops species

Species D DF FIL PEC GO LS cP LR
C. aurocing ulus 11 Ist N Yellow/white blotch S 45-58 Spots 3
C. crocineus 11 2nd N White streak L 52-56 Streak 4
C. feroculus 11 1st/2nd N Yellow/white dash S 50-58 Streak 3
C. formosa 11 2nd/3rd N Pink/orange blotch S 4549 Streak 4
€. maculosus 11 2nd N White streak L 52-56 Streak 4
C. mitodes 11 2nd Y White blotch S 43-52 Streak 4
C. phaeostictus 13 3rd N Absent s 49 Spots 4
C. pomastictus 11 2nd N White blotch S 55-59 Spots 4
C. tangaroai 11 2nd Y White streak L 47-51 Streak 4
C. tongaensis 11 2nd Y White blotch S 50-51 Spots 4

Characters are as described in Lubbock and Polunin (1977) and Randall et al. (2003, 2007)

D dorsal fin ray count, DF longest dorsal spine. FIL presence of dorsal filament, PEC pectoral fin pigment, GO gill opening long (L) or short (5).
LS longitudinal series scale count, CP cheek pigment, specifically whether the anterior portion of the ventralmost cheek pigment row is present as
a streak or as distinct spots, LR number of lateral rows of blotches

[C. Thacker i in., Ichthyol. Res. 57 (2010)]



Drzewa dla macierzy znakowych

®  Macierze znakowe majg n wierszy odpowiadajacych obiektom
i m kolumn odpowiadajacych ich cechom. Pola macierzy
zawierajg stany cech przypisane danym obiektom

m  Idealne drzewo filogenetyczne utworzone na podstawie
macierzy znakowej powinno by¢ pozbawione przejawow
ewolucji rownolegtej 1 wstecznej. Innymi stlowy, dany stan
cechy przypisany jest do weztdow tworzacych spojne poddrzewo

m  Stany poszczeg6lnych cech moga by¢ uporzadkowane lub nie
m  Problem konstrukcji idealnego drzewa filogenetycznego jest

w ogolnosci NP-trudny. Latwe obliczeniowo s3 jego warianty
z ograniczong liczba stanéw lub ograniczong liczba cech

Drzewa dla macierzy znakowych
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Drzewa dla macierzy znakowych

[G. Estabrook i F. McMorris, J. Math. Biol. 4 (1977)] — cd.

m  Algorytm przeksztatca SIG w jego graf liniowy G, ktorego
drzewo rozpinajace stanowi szkielet wynikowego drzewa
filogenetycznego. Pod wezty G podpinane sg obickty
posiadajace odpowiednig pare standw 1
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Drzewa dla macierzy znakowych

[S. Kannan i T. Warnow, SIAM J. Discrete Math. 5 (1992)]
m  Problem konstrukcji idealnego drzewa filogenetycznego
dla danych znakowych i trzech rozpatrywanych cech

m  Macierz stanow umozliwia konstrukcje drzewa idealnego <
graf przecigcia stanow (S1G) moze by¢ c-triangulowany
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Drzewa dla macierzy znakowych

m  Zazwyczaj macierz opisujaca obiekty uniemozliwia
skonstruowanie drzewa idealnego. W takich przypadkach
dazy si¢ do konstrukcji drzewa optymalnego pod wzgledem
pewnego przyjetego kryterium

m  Najczgsciej stosowane kryteria:

» oszczednosci, gdy minimalizowana jest liczba wystapien
przypadkow ewolucji rownoleglej 1 wstecznej

» kompatybilnosci, gdy minimalizowana jest liczba cech
(kolumn) usuwanych z macierzy w celu doprowadzenia

do postaci idealnej

m  Powyzsze problemy optymalizacyjne sg trudne obliczeniowo

Drzewa dla macierzy numerycznych

m  Macierze numeryczne maja n wierszy i n kolumn
odpowiadajacych obiektom. Ich pola zawieraja odlegtosci
ewolucyjne pomigdzy obiektami (np. roznice w sekwencjach
DNA), ktére sa poddawane operacjom arytmetycznym

m  Idealne drzewo filogenetyczne utworzone na podstawie
macierzy numerycznej ma wszystkie obiekty w lisciach,
a krawedzie opisane sa takimi odleglosciami, ze suma wag
krawedzi $ciezki dla kazdej pary obiektow rowna si¢ ich
odlegto$ci z macierzy

m O macierzy umozliwiajacej konstrukcje takiego drzewa
idealnego mowimy, ze jest addytywna. Algorytm konstruujacy
drzewo dla macierzy addytywnej ma ztozono$¢ wielomianowa
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Drzewa dla macierzy numerycznych

®  Macierz numeryczna jest addytywna wtedy i tylko wtedy,
gdy kazde cztery jej obiekty mozna zaetykietowac i, j, k, /
w taki sposob, ze

d;+d,=d,+d,;2d,+d,

m  Przyklad macierzy addytywnej i drzewa idealnego

A B C D
A|0|[19]|34]31 A ©
B|19|0[39]36 / 19 ’
C|34|39| 013
D|31(36[13]| 0 B« 12 D
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Drzewa dla macierzy numerycznych

m  Podobnie jak w przypadku macierzy znakowej, poszukiwanie
rozwiazania jak najblizszego idealnemu dla macierzy
numerycznej z btedami jest problemem NP-trudnym

m  Niedoktadnos$¢ pomiaru odleglosci moze niekiedy zostaé
wyrazona jako interwal okreslajacy dolne i gorne ograniczenie
warto$ci. Problem konstrukcji drzewa idealnego na podstawie
dwoch macierzy z dolnymi i gérnymi ograniczeniami jest
latwy obliczeniowo
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Odlegtosc¢ filogenetyczna

Odleglos¢ filogenetyczna pomiedzy organizmami mierzona jest
zwykle wartoscig dopasowania sekwencji z nich pochodzacych
To podejécie moze nie da¢ dobrych rezultatow w przypadkach
rearanzacji genomow, innych zaburzen w ciaglosci informacji
genetycznej lub gdy sekwencje rdznig si¢ znacznie dtugoscia
Jednym z alternatywnych sposobéw wyznaczania odlegtosci
jest analiza profili zawartoSci k-meréw w sekwencjach

Inna metoda pomija wigkszo$¢ obecnej w sekwencjach
informacji i opiera si¢ na faktoryzacji LZ (Lempel-Ziv)
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Odlegtos¢ filogenetyczna

[H. Otu i K. Sayood, Bioinformatics 19 (2003)]

Zaproponowane zostaty nowe miary odlegtosci filogenetyczne;.
Wykorzystano w nich wartosci zfoZonosci LZ, zdefiniowanej
jako liczba komponentow bedacych rezultatem faktoryzacji LZ

Wartos¢ kazdej z miar zalezy jedynie od ztozonosci LZ
obliczanej dla poréwnywanych sekwencji oraz dla ich
konkatenacji. Nie bierze si¢ tu pod uwage podobienstwa
zbioréw fragmentdéw po faktoryzacji obu sekwencji. Oparto si¢
na obserwacji mowiacej, ze liczba komponentow jest znacznie
nizsza niz przecietna, gdy zestawiane sekwencje sa podobne

Autorzy uzyli wersje algorytmu LZ76, tutejszy przyktad
wyliczony jest dla LZ78 dla zgodnosci z wezesniejszym

wyktadem (nie ma to wptywu na ogdlng koncepcje metody) )



Odlegtosc¢ filogenetyczna

[H. Otu i K. Sayood, Bioinformatics 19 (2003)] — cd.

Przyktad
S=ATCACAGTA, fact(S)=A-T-C-AC-AG-TA, c(S5)=6
Q=AGACTACT, fact(Q)=A-G-AC-T-ACT, c(Q)=5

SQ=ATCACAGTAAGACTACT
fact(SQ)=A-T-C-AC-AG-TA-AGA-CT-ACT, c(SQ)=9

QS=AGACTACTATCACAGTA
fact(QS)=A-G-AC-T-ACT-AT-C-ACA-GT-A, c(QS)=10
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Odlegtos¢ filogenetyczna

[H. Otu i K. Sayood, Bioinformatics 19 (2003)] — cd.

Miara I

d;(S,0) = max{ c(SQ) — ¢(S), c(OS) — ¢(0) }

Miara 11

dy(S,0) = max{ c(SQ) — ¢(S), c(OS) — ¢(Q) } / max{ c(S), c(Q) }
Miara 111

d3(S,0) = ¢(SQ) — ¢(8S) + ¢(0S) — c(0)

Miara IV

dy(S,0) = (¢(SO) — c(S) + c(OS) — c(Q) ) / c(SO)

Miara V

ds(S,0) = (¢(SOQ) — ¢(S) + c(OS) —c(Q) )/ 2 (c(SQ) +¢(0S) )

16



Odlegtos¢ filogenetyczna

[H. Otu i K. Sayood, Bioinformatics 19 (2003)] — cd.

m  Przykltadowo, dla trzech sekwencji:
S=ATCACAGTA, Q=AGACTACT, R=TCACTAC,

ich odleglo$¢ mierzona kazda z miar jest nastepujaca:

dl(S:Q) T 57 dl(QaR) q 3; dl(RaS) T 49
dy(S,0) = 0.83, dy(Q.R) = 0.6, dy(R,S) = 0.67,
d3(S:Q) T 87 d3(QaR) q 69 d3(RaS) T 79
dy(S,0) = 0.89, d4(Q,R) =0.75, d4(R,S) =0.78,
ds(S,0) = 0.84, ds(Q,R) = 0.75, ds(R,S) = 0.78.
Wszystkie miary daja tutaj takg sama relacje w zbiorze.

ATCACAGTA

TCACTAC

AGACTACT
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Drzewa konsensusowe

m  Rozne metody konstrukcji drzew filogenetycznych moga
zwrécic rdzne rezultaty dla tej samej macierzy wejsciowe.
Wybodr whasciwego drzewa stanowi ztozony problem

m  Czesto stosuje si¢ podejscie generowania jednej struktury dla
wszystkich uzyskanych rezultatow, zgodnej w najwyzszym
stopniu ze strukturami czesciowymi. Problem wyboru
optymalnego drzewa konsensusowego jest w stosowanych
sformutowaniach trudny obliczeniowo

18



Drzewa konsensusowe

Wybrane reguty sktadania drzew konsensusowych:

> Scisty konsensus — tylko poddrzewa wspoétdzielone
przez wszystkie drzewa na wejsciu algorytmu sg uzywane
do zbudowania drzewa wyjsciowego

> reguta wigkszo$ciowa — brane pod uwage s te poddrzewa,
ktore wystepuja w wickszosci drzew wejsciowych

» regula zachtanna — reguta wigkszosciowa uzupetniona

0 mozliwos$¢ dodania do drzewa takze innych poddrzew,
rozwazanych w kolejnosci malejacej czgstosci ich wystgpienia
w zbiorze wejsciowym
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Drzewa konsensusowe

[C. Bonnard i in., Systematic Biology 55 (2006)]

W przypadku rozbieznych drzew metody konsensusowe
moga nie dac satysfakcjonujacego wyniku. Zaproponowana
metoda multipolar consensus generuje wiecej niz jedno
drzewo konsensusowe i rozne drzewa sktada z fragmentow
niedajacych si¢ pogodzi¢. Liczba drzew na wyjsciu algorytmu
jest minimalizowana, a do ich konstrukcji uzywa si¢ wszystkie
liczace si¢ struktury obecne w zbiorze wejsciowym (o liczbie
wystapien przekraczajacej pewien zatozony prog odciecia)
Autorzy sprowadzaja rozwigzywany problem do problemu
kolorowania wierzchotkowego grafu. Do jego rozwigzania
stosuja heurystyke zachtanna

20



Drzewa konsensusowe

[C. Bonnard i in., Systematic Biology 55 (2006)] — cd.

Kazde z ukorzenionych drzew na wejsciu algorytmu moze
zosta¢ podzielone na dwa poddrzewa na wiele sposobow.
Kazde z tych cie¢ pociaga za soba podzial zbioru liSci drzewa
na dwa podzbiory (rozwazane sg jedynie podzbiory od dwoch
lisci w gore)

Takie same podzbiory mozna uzyskac z podziatu r6znych
drzew wejsciowych pomimo réznej topologii uzyskanych
poddrzew. Podzbiory wystepujace czgsciej otrzymuja wyzsza
wage, rowna liczbie wystgpien

Podziaty o wadze wyzszej od zatozonego progu odcigcia
biorg udzial w tworzeniu tzw. grafu kompatybilnosci

21

Drzewa konsensusowe

[C. Bonnard i in., Systematic Biology 55 (2006)] — cd.

W grafie kompatybilnosci wierzchotki odpowiadaja podziatom
zbioru obiektow (lisci drzewa), nieskierowane krawedzie tacza
wierzchotki, jesli dane podziaty nie sg sprzeczne

4——!:

mooOw>

S,=(AB|CDE)
S,=(ABC|DE)
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Drzewa konsensusowe

[C. Bonnard i in., Systematic Biology 55 (2006)] — cd.

m  Kazde drzewo wejsciowe to klika w utworzonym grafie.
Kazda klika w grafie to mozliwe drzewo konsensusowe
na wyjsciu

m W zaproponowanej metodzie poszukiwany jest najmniej
liczny zbior klik pokrywajacy graf kompatybilnosci

m  Wierzcholki potaczone ze wszystkimi innymi wierzchotkami
tworza tzw. klike-rdzen (ang. kernel clique)

m  Wierzchotki wchodzace w sktad kernel clique wystapia
we wszystkich drzewach wyjsciowych, pozostate wierzchotki
w doktadnie jednym drzewie
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Drzewa konsensusowe

[C. Bonnard i in., Systematic Biology 55 (2006)] — cd.
Algorytm multipolar consensus:
m  Konstrukcja grafu kompatybilnosci
m  Wykrycie kernel clique i usunigcie tych wierzchotkow z grafu
m  Znalezienie zbioru klik pokrywajacego pozostata cze$¢ grafu:
» przeksztalcenie grafu w jego dopehienie
> rozwigzanie problemu minimalnego pokolorowania
dopetnienia grafu
> potaczenie wierzchotkéw o tym samym kolorze w klike

m  Dodanie kernel clique do wszystkich znalezionych klik

m  Utworzenie na ich podstawie drzew konsensusowych

24



Drzewa konsensusowe

[C. Bonnard i in., Systematic Biology 55 (2006)] — cd.

®  Problem minimalnego pokolorowania grafu polega na
poprawnym pokolorowaniu wierzchotkow grafu w taki sposob,
ze liczba uzytych koloréw jest minimalna

®  Problem ten, podobnie jak komplementarny do niego problem
pokrycia grafu maksymalnymi klikami, jest silnie NP-trudny
m Do rozwigzania problemu uzyta zostata heurystyka zachtanna:

» wierzcholki grafu porzagdkowane sg w kolejnosci malejacej
wagi (liczby wystapien danego podziatu)

> po kolei przypisywane sg im kolory wg zasady, ze indeks
koloru ma by¢ jak najnizszy przy zachowaniu réoznych kolorow
wierzchotkow sgsiadujacych
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Drzewa konsensusowe

Przyktad dziatania metody Bonnard i in.

m  Zbior drzew wejsciowych:
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Drzewa konsensusowe

Przyktad dziatania metody Bonnard i in.
m Lista podzialow wraz z liczbg ich wystapien w zbiorze:

ABCDE # Graf kompatybilnosci
00011 3 przy zatozeniu
liczby wystapien > 3:
01100 &
11000 2
oraz przyktadowe
01001 2 drzewo konsensusowe:
00110 2 D
1B EERHE C/E
4‘ B
T E

Drzewa konsensusowe

Przyktad dziatania metody Bonnard i in.
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m  Graf kompatybilnosci i jego dopetnienie dla liczby wystapien > 2:
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Drzewa konsensusowe

Przyktad dziatania metody Bonnard i in.

m Rozwigzanie znalezione przez heurystyke zachtanna:
kernel clique = &

Cztery kliki
przektadajace sig
na cztery drzewa
konsensusowe:

Drzewa konsensusowe

m Rozwigzanie optymalne dla tej instancji:

Ss Se
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