Organizacja

Zajecia maja charakter projektowy. Paistwa zadaniem jest implementacja algorytmu
Nussinov. Ponizej znajduje si¢ opis. Na przysztych zajeciach oprécz zwyktych labo-
ratoriéw, czg$¢ czasu zostanie po§wigcona na konsultacje i oméwienie postgpéw. Os-
tateczny termin na oddanie projektu to 11 kwietnia.

Aktualizacja: Wynikowy program ma dla zadanej sekwencji wypisaé wypelniona
macierz oraz sparowane nukleotydy. Przyktad:

e Wejscie:
GGGAAAUCC

o Wyjscie:
[0O0O0O0O0O01 2 3]
[0OO 000012 3]
[0O0O 000012 2]
[000O0OO0OO01T11]
[00O0OO0OO0OO01T11]
[0OOO0OO0OO0O0111]
[0OO 0O O0OO0O0O0O0 0]
[0O0OO0OO0OO0O0O0O0 0]
[000O0O0O0O0 0 0]
29
3 8
6 7

Wprowadzenie

Algorytm Ruth Nussinov:

Poszukuje optymalnej struktury drugorzedowej zawierajacej maksymalng liczbe
sparowanych nukleotydéw.

Dozwolone sg struktury zawierajace motyw spinki do wtoséw (ztozone co najm-
niej z 3 niesparowanych nukleotydéw w petli).

Dozwolone sa struktury zawierajace izolowane pary zasad.

Algorytm tworzy i wykorzystuje macierz dwuwymiarowa M,, ., (n - dtugos¢ sek-
wencji).

Macierz wypelnia si¢ poréwnujac sekwencje z sama sobg.

Wykorzystywane sa dwie zmienne pomocnicze: i - indeks wiersza, j - indeks
kolumny.

W komoérce M[i, j] umieszczana jest warto$¢ optymalnej struktury s(i, j) migdzy
nukleotydami i-tym oraz j-tym. Rozpatrywane sa nastgpujace przypadki:

1. Dodaj parg (i, j) do najlepszej struktury s(i+1, j-1),

2. Dodaj niesparowanag reszt¢ i do najlepszej struktury s(i+1, j),



3. Dodaj niesparowana resztg j do najlepszej struktury s(i, j-1),
4. Potacz dwie optymalne podstruktury s(i, k) oraz s(k+1, j) - bifurkacja.

@ example: maximal number of basepairs = Nussinov
o consider subsequence from position i to j = N;;

@ cases:
i+ j
i k k+1
Nii1j //i unpaired
. Nij-1 //j unpaired
@ recursion: - max Nig1j-1+1 //(i,j) are possible a pair
mkax{ Nikx + Niy1j)  //Bifurkation By
Przyklad
1. M[i, i] = M[i, i+1] =0
Table 1: Sekwencja GGGAAAUCC (n = 9)
My G G G A A A U C C
G 0
G 0 0
G 0 0
A 0 0
A 0 0
A 0 0
U 0 0
C 0 0
C 0 0
2. Wypelniona macierz
Table 2: Sekwencja GGGAAAUCC (n = 9)
M G G G A A A U C C
G 0 0 0 0 0 0 1 2 3

... continued on next page



Table 2: Sekwencja GGGAAAUCC (n = 9) (... continued)

M, G G G A A A U C C
G 0 0 0 0 0 0 1 2 3
G 0 0 0 0 0 1 2 2
A 0 0 0 0 1 1 1
A 0 0 0 1 1 1
A 0 0 1 1 1
U 0 0 0 0
C 0 0 0
C 0 0

3. Procedura traceback (uzyskania wyniku z wypelnionej macierzy):

push(l, n) onto stack
repeat until stack is empty:
pop (i, 3J)
if 1 >= 3
continue;
else if M[i+1, J] == M[i, 7]
// pkt 2
push (i+1, 3)
else if M[i, j-1] == M[i, 7]
// pkt 3
push (i, j-1)
else if M[i+1, j-1]1 + 1 == M[i, 7]
// pkt 1
record i, J base pair
push (i+1, 3-1);
else for k=i+l to j-1
if M[i, k] + M[k+1, j1 == MI[i, j]
// pkt 4
push (k+1, 7).
push (i, k).
break




