Multiple Sequence Alighment wersja 0.8.0 24.11.2025

Zatozmy, ze mamy dopasowac takie 4 sekwencje:

AGTCGTAG wl AGTCGTAG
ATCGTCG  =>» dopasowujemy wiec, np. tak: 2?2 w2 A -TCGTCG
GTAG w3 -=-=-=-GTAG
GTAGAG w4 -GTAG-AG

w1-w4 : wiersze od 1 do 4 (przypada sie dalej).

Teraz trzeba by jakos oceni¢ jakos¢ tego dopasowania. Potrzebujemy czterach rodzajow punktow
(dane przyktadowe):

match, +1 punkt, np. Az A, Gz G, itd.

mismatch, -1 punkt,np. Az G

gaPopen, Sopen = -2 punkty — ,,otwierajgcy” znak —, np. wiersze 3 i 4 z pierwszej kolumny, ale tez 2ga
kolumna wiersza w2 oraz 6 kolumna wiersza w4

ZaPextend, Sext = -1 punkt, w przyktadzie to druga, trzecia i czwarta kolumna wiersza w3

Ok, ale jak oceniamy? Ocena za cate dopasowanie to suma ocen czesciowych kazdy-z-kazdym,
okresla ich liczbe dwumian Newtona, w naszym przypadku ,,4 na 2”, gdzie 4 to liczba wierszy.
Jakbysmy mieli nie cztery ale 14 sekwencji do dopasowania, to liczba poréwnan to bytoby ,,14 na 2”.

Mniejsza zdwumianem i jego wynikiem, i tak ma to robi¢ komputer. W naszym przypadku musimy
najpierw oceni¢ dopasowania w1-w2, potem w1-w3, w1-w4, nastepnie: w2-w3, w2-w4 i finalnie w3-
w4,

Ocena za dopasowaniawlzw2: (A GTCGTA GorazA-TCGTCG)

match A-A: +1 match G-G: +1
Sopen G i ,—" 1 -2 punkty match T-T: +1
match T-T: +1 mismatch A-C: -1
match C-C: +1 match G-G: +1

Czylisumawl-w2: +1-2+1+1+1 +1 -1 +1 = 3. Tego typu ,,ambitne” obliczenia musi wykona¢
komputer dla kazdego poréwnania. Czyli jest pie¢ zostato. Zrobmy jeszcze w1-w3:

Sopen A —: -2 punkty match G-G : +1
Zext G —: -1 punkt match T-T : +1

Sext T —: -1 match A-A : +1
Bext C—1 -1 match G-G : +1

Sumawl-w3:-2-1-1-1+1+1+1+1=-5+4=-1
Kolejne: suma w1-w4: 0, w2-w3: -3, w2-w4: -5, w3-w4: -3
Ocena calkowita dopasowania: 3-1+0-3-5-3=-9

Czy to duzo czy to mato? Nie wiemy, mozemy co najwyzej wymysli¢ inne dopasowania i poréwnywac
wyniki. Naszym celem jest oczywiscie maksymalizacja, czyli najlepsze dopasowaniato te z
najwiekszg liczba, nawet gdyby byta ujemna.



Spoéjrzmy jeszcze raz na dopasowanie:

wl AGTCGTAG

w2 A-TCGTCAG

w3 ----GTAG

w4 - GTAG-AG
Macierz binarna:

11111111

1 111111

1111

1111 11

Czyli nasze dopasowanie jest opisane macierzg w ktérej jedynka oznacza literg, a zero oznacza kreske.
Tylko tyle i az tyle. Ale uwaga, z tego wynika sposob generowania rozwigzan losowych:

e musimy wygenerowac tyle wierszy ile jest sekwencji do dopasowania
e wiersz opisujacy dang sekwencje wejsciowg musi mie¢ doktadnie tyle jedynek, ile dane
sekwencja ma liter.

Kolumny w tej macierzy mozemy sobie nazywac¢ jak chcemy, np. ruchami. W tym znaczenie ruch to
cos, co prowadzi nas dalej, do konsktrukcji rozwigzania dopuszczalnego. Rozwigzanie dopuszczalne
jest wtasnie zdefiniowane tymi dwoma powyzszymi punktami nad tym akapitem —tyle wierszy ile
sekwencji + liczba jedynek w wierszu = liczba liter w danej sekwencji (reszta to zera).

Nalezy tez zauwazyé, ze kazdy ruch mozna oceniaé niezaleznie. Np. pierwsza kolumnato ,, 1100
Jest tam +1 punkt za match nukletydow A z pierwszego i drugiego wiersza. A takze cztery raz po -2
punkty za ,,gapopen” (Wiersz w1 zw3 (-2 pkt.) i i w4 (-2 pkt.), oraz wiersz w2 z w3 (-2 pkt) i w2 zw4 (-2).
Razem:+1-2-2-2-2=-7.

W drugiej kolumnie ,,1 0 0 1” mamy dwa raz ,,gapopen” (W1 z W2 oraz w2 z w4, kazdy karany -2 pkt.), dwa
razy ,gapexend” (W1 zw3 oraz w3 z w4, kazde karane -1 pkt), 1 match (w1 zw4, +1 pkt). Pordwnanie
gap’éw (w2 z w3) jest za zaro punktéw. Czyli+1-2-2-1-1+ 0=+1-6 =-5. Kazdy ruch/kolumne
mozna wiec oceniac¢ niezaleznie kolumna po kolumnie, tak jak na poprzedniej stronie byto pokazane,
jak wiersz po wierszu liczyliSmy funkcje cele/jakos¢ dopasowania.



