Logica da inferéncia filogenética

“Operationally, systematics proceeds by gathering data (observations) from organisms

and coding them into evidence to test competing phylogenetic scenarios”
(Wheeler et al., 2006:7)

Obtencao de dados
[observacéo]

!

Codificacao em evidéncias

!

Avaliacao de evidéncias diante dos cenarios possiveis
(critério de selecao)




Logica da inferéncia filogenética
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Logica da inferéncia filogenética

Codificacao em evidéncias

sp.X
Sp.A
sp.B
sp.C

Fenética:
EVIDENCIAS: similaridade global EVIDENCIAS: transformacao de

sp . X CTGGCTACGT

* %k **

sp.ATGGAGTAAGT

sp.XCTGGCTACGT

* * k%

sp.B CCTAGCAAGT

11 ]
CTGGCTACGT

TGGAGTAAGT
CCTAGCAAGT
CCTGATTGCA

Cladistica:

estados de caracteres

la. posigdo: C «—T
3a. posigao: G «—T
l10a. posicao: T «—A

CODIFICACAO: matriz de distancia CODIFICACAO: matriz de

QWP X

[X] [A] [B]
5 -

6 4 -
7 9 7

dados
cl C2 c3 c4 c5 c6 c7 c8 c9 c:10

spX 1322130123
sp.A 3220230023
sp.B 1130210023
sp.C 1132033210



Logica da inferéncia filogenética: Fenetica
Problemas com o método:

1. Desconsidera que semelhangas decorrem de processos nao
relacionados com relacao de parentesco.

2. Método é incapaz de manter as relacoes de distancias originais para
matrizes com mais de 4 terminais. Considere:

sp.C
[X] [A] [B] [C]
% ~ sp.X
A 5 — — sp.B
B 6 4 -
C 7 9 7 - sp.A

3. Realismo. Considere o exemplo ao lado e responda: ta)é] .
Qual seria o par de base presente no ancestral comum
destes terminais?

0,5

0,5 0,5

N e



Logica da inferéncia filogenética

Limitacoes da fenética: Fu nQéO Obj etiva:

1. Perda de informacao

2. Dados heterogéneos tratados da mesma forma
3. Auséncia de otimizagao de eventos de < — D
transformacao de caracteres distintos — ,

Menor
distancia = f i A
fenética

Limitacoes de um fenograma:
1. Nao Permite reconstrugdes de ancestrais hipotéticos
2. Nao permite proposi¢coes de homologia
3. Nao permite identificar transformacodes de caracteres



Caracteres & estados de carater:

Hennig (1966): CARATER

|

série de transformacao

|

conjunto de condicoes mutuamente exclusivas

Estados de carater sao conceitualmente definidos como individuos histéricos
menos inclusivos resultado de eventos de transformacao hereditarios.

E comum definir conceitualmente estados de carater como elementos puramente
observacionais, mas eles sao hipdteses de identidade historica complexas
dependende de teoria (descendéncia com modificacdo) — ndo menos hipotéticas que
caracteres e outros individuos historicos mais inclusivos dos quais fazem parte.

Fonte: Grant & Kluge (2004: Cladistics, 20: 23-31)



Logica da inferéncia filogenética

Codificacao em evidéncias
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Codificacdo: caracteres e estados de carater

Carater 1: coloracado do olho

Definicdo de carater Estados: 0 =verde &%
e estados de carater ] { = rosa d?’%

Carater 3: mancha post. toracica

g

Estados: 0=, 1=y 2=]¢g

v

Codificacao de
matriz de dados

—

Assume-se que o0s estados
sao eventos de transformacao
historica e que sua a
distribuicao esta relacionada
com ancestralidade.

O QoW »pP N
OR R B OO
R NEFER R OO0



Codificacdo: caracteres e estados de carater

Considere: Carater 3: mancha post. toracica
A O=351=§%2=’.¥
N w Estados il M ()
B ;".f Carater 4: mancha ant/lat toracica
C ki‘j Estados: 0 = ausente iuf 1 = presente iu'f
s , , .
D Carater 5: mancha ant. toracica

Estados: 0=ausente ) 1 = presente .
VS.

Carater X: Pigmentacao toracica

Estados: 0=, 1=jy 2=jy 3=0¢

Observe que o conjunto de estados e abstrato e que cada
um implica em uma série de transformcao distinta.



Logica da inferéncia filogenética
Avaliacao e critério de selecao: solugdes possiveis

Cy Gy Cy Gy G5 G Gy Cg Cg CipCyy Gy,
Z 010000000O0O00OC
A 111100100001
B 101101000001
Cc 112110011110
D 011110000110

NUmero de Cenarios = (2n-5)!/[2"°*(n-3)!]
onde N é igual ao numero de terminais (OTUs).

No. de No. de

Avaliacao de evidéncias diante dos cenarios possiveis OTUs SO|U(}6€S
(critério de selecao)
3 1
4 3
. . 3 15
Qual topologia explica : (05

melhor a variabilidade
hereditaria observada?



Critério de otimizacao:.

Topologias como hipoteses:

Teste — Avaliacdo — Determinacao de qualidade relativa

$

Indices de mérito comparativos

Independente do indice: requer funcao objetiva

c=f(D,T)

'Without such a cost, these objects are mere pictures — “tree-shaped-objects” of no use in science'
(Wheeler et al., 2006: Cladistics 12:1-9)

Fonte: Wheeler (2012)



Criterio de otimizacgo: Cladistica

Funcao obijetiva:

C=7(DT)

Menor
distancia = f ( s )
patristica

Esta funcao minimiza o numero total de hipoteses de
transformacao necessaria para explicar as observacoes
utilizando o principio da parcimoémia.




Logica da inferéncia filogenética: criterio de selecdo

Cladistica:

3 Ci Do Do A1 B1
Otimizacao: refere-se a selecao do melhor

elemento de um conjunto disponivel de alternativas.

Zo A1 Bi Zo Ca

Critério de otimizagao: parcimonia

William of Ockham (c. 1288 - c. 1348): lex parsimoniae ou “Occam's Razor”

"entia non sunt multiplicanda praeter necessitatem''

""Entities should not be multiplied unnecessarily."

""'when you have two competing theories which make exactly the same predictions, the one that is simpler is the better."

Newton stated the rule: '""We are to admit no more causes of natural things than such as are both true and sufficient to explain their appearances."



Logica da inferéncia filogenética
Otimizacao e conteudo informativo

A B D A D A D B

Z C Z C B Z C

B A D A D A Z B

Z CC Z B D C

A Z D C D D> A B

B C Z A B Z C

B: C :D C: :D 2 B :A uma transformacéao
topologia 10 topologia 11 topoog> - VS .

ve A 7 B A 7 C duas transformacoes

B D A C BD>C B
yi C Z D A Z A

Carater informativo!

—

O QWP N
OR R RELR OO



Logica da inferéncia filogenética
Otimizacao e conteudo informativo

A IID’ DA D A D B
V4 C Z C B Z C

B A DA D A 4 B
C1 C2 topoloM topoloH t0p0l0>—\—<

z 01 z cc z BD C

A 11

- A Z DC bb & B Uma transformacao
topoloW topolo%—< topoloM em tOdOS OS

C 11 B cz A Bz c diagramas.

D 01

B C D C D D B A

Z A Z B A Z C

B D A C B D C B
topologia 13 > < topologia 14 > < topologia 15 > <

Z C Z D A Z A

Carater ndo-informativo!



Logica da inferéncia filogenética
Avaliacao e critério de selecao: solugdes possiveis

A B DA D A D B
Z C Z C B Z C
B A DA D A Z B
Z C C Z B D C
A Z D C DD A B
B C Z A B Z C
B C D C DD B A
Avaliacdo de evidéncias diante dos cenarios possiveis : i : : : :
Z A Z B A Z C

(critério de selecao)
B D A C B D C B
Z C Z D A Z A



Logica da inferéncia filogenética: criterio de selecdo

Cladistica: o )
Otimizacao: refere-se a selecao do melhor

elemento de um conjunto disponivel de alternativas.

Cy Gy Gy Gy G5 G Gy Cg Cg CipCyy Gy
Z 0100000000O00O
A 111100100001 o™ o s s s o
B 10110100000 1 e e ot ronts Tonte Tans
C 112110011110 foromaggess ®oowoomo w0
D 011110000110

Diferentes topologias podem gerar otimizacoes distintas.

A B D A

4 A
1 -~
topologia 1 B M topologia 3 b b < topolo} Y3 ’—é

Z C

N4



Logica da inferéncia filogenética: criterio de selecdo

Cladistica: o )
Otimizacao: refere-se a selecao do melhor

elemento de um conjunto disponivel de alternativas.

Diferentes topologias podem gerar otimizacoes distintas.

¥y N
A
topooﬁ_l é topologia 3 Y »{ topolo} Y3 ;_{

M
/
Menor
distdncia = B T
sp.C 1132033210 Z C
patristica

A distancia patristica € a soma dos comprimentos de ramos em uma topologia.



Logica da inferéncia filogenética: criterio de selecdo

Menor

aistancia e A
, i sp.C 1132033210 Z C

patristica

Justificativa para Parcimonia:

Prodedimento de inferéncia z modelo de evolucao

“Systematic analysis ‘'must be done under the rules of parsimony,
not because nature is parsimonious, but because only parsimonious
hypotheses can be defended by the investigator without resorting to

authoritarianism or apriorism. *
(Wiley, 1975 in Wheeler 2012)




Logica da inferéncia filogenética: criterio de selecdo
Cladistica:

Justificativa para Parcimonia:

~ Kluge (2005): descendécia com O
B modificacdo como modelo |
simplificado de evolugdo bioldgica: \
‘a minimal evolutionary assumption that © 0 @00 e 0 @O O

than non-parents, but not exactly.”
(Wheeler, 2012)

offspring resemble their parents more 2
z

o0
il NS R US TR ENE N |
_ N W N

9 transformacoes 21 transformacoes



Logica da inferéncia filogenética
Avaliacao e critério de selecao: solugdes possiveis

C, C, C, C, C; Cg C,
Z 0100000
A 1111001
B 1011010
C 1121100
D 0111100

Avaliacdo de evidéncias diante dos cenarios possiveis
(critério de selecao)

Qual topologia explica
melhor a variabilidade
hereditaria observada?

—
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O algoritmo mais comum.
WAGNER TREE

Begin with three leaves

Lo

Add a fourth leaf in

1 Evaluate partial trees
each of three edges >—< >—< >—< Choose best placement

S & nde < UL

Add a fifth Ieaf in Evaluate partial trees
each of f'VW ¢WH placement
Ly Lg Ls L, Ls L,
L L L L L
5 3 L 3 3 L L
LL&—<L L, L, L, Ls
Ly Lo L L L L L L L,

Figure 14.4: Initial tree construction procedure via the Wagner algorithm
(Farris, 1970).

Fonte: Wheeler (2012)
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Estratégias de busca:

Paisagem:

Byscas exatas vs. Buscas heuristicas



Buscas exatas:
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Enumeracao implicita
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Fonte: Swofford et al. (1996)



Buscas heuristicas:

-
()
(@)]
(4]
0
(4]
o
(4]
()
p—
c
()
.
© ©
Tc O
S O
S v
o O
© &
— =
© O
rr
° ®©
o +
xX >
Ll Ll

Desafios:

tacional

éncia compu

n

Efic

Buscas por tragetorias

Aleatorizacao

Perturbacao
Trajetorias subotimas

Implementacoes:
Recombinacao

e — e U W Y W Y

e — e W T T T
—

v P e S S LSS

A _— HLT/JW/I, -

e e bl L L N

= .~ * # C R
—_— . ! S' A

@ Otimo global
@ Otimos locais

— Z — e A\ 7 e W N
; i —— A
e —— — | 1 S .
Ill\lll'\\-!;\“hﬂ“ \\\\_—- WA

S S ——— T =

— e (| AN

e S A NN

e ————— A B .y y Y RN
——— N A S e

] ....'4\\‘.\\“\:\\\\ —




Buscas por trajetoria: @

WAGNER TREE

v

REFINAMENTO POR

Branch Swapping

'

Solucao Local

rejeita melhor(es) topologia(s)

A

FIM




Buscas por trajetoria:
WAGNER TREE

Ly Ly

Begin with three leaves
Ly

Add a fourth leaf in Ly Evalate parial trees

each of three edges >—< >—< >—< Choose best placement

Ly
L
L, L - Lz ! Lz L1‘P_< >_§~ L
L L L, Lo 4
L, Lo 0 0 L, L, Ly
Add a fifth leaf in Evaluate partial trees

each of five edges #‘Wb‘est placement
/ f/,_—' : Ls LE

Continue until all leaves are added L Lg

L
1
Choose best final placement

Figure 14.4: Initial tree construction procedure via the Wagner algorithm

(Farris, 1970).

Fonte: Wheeler (2012)



Buscas por trajetoria: Random addition sequence (RAS)

1 Wagner tree

Tree space
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Buscas por trajetoria: Random addition sequence (RAS)

5 Wagner tree

Tree space
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Buscas por trajetoria: Random addition sequence (RAS)

10 Wagner tree

Tree space
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Buscas por trajetoria: Random addition sequence (RAS)

100 Wagner tree
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Buscas por trajetoria: Refinamento local

0. Starting tree

Buscas Heuristicas: SPR ¢,

1. Generate two subtreesby g g
breaking an internal node |

MmO Ow

MmO Ow

2. Try to insert the red subtree
at each node of the blue subtree

3. Evaluate the new tree
according to the optimality
criterion selected

O 0Ow

F

Figure 1. SPR branch swapping. Aninitial tree (0) gets broken into two subtrees (1). The red subtree is then inserted in each possible branch
of the blue subtree (arrows in step 2) and the resulting tree is evaluated (3).

343

Evolutionary Bioinformatics 2007:3

Fonte: Giribet (2007)



Tree space
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Buscas por trajetoria: 1 RAS + SPR
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Buscas por trajetoria: 5 RAS + SPR
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Buscas por trajetoria: 10 RAS + SPR

Tree space
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Buscas por trajetoria: Refinamento local

Buscas Heuristicas: TBR

Fonte: Giribet (2007)

0. Starting tree

E G
I
| M
L
A— " K

B J
c L,
D
F 1. Generate two subtrees by g g

breaking an internal node and |
re-rooting the subtree K

MmO Ow

2. Try to insert all possible rooted red
subtrees at each node of the blue subtree

3. Evaluate the new tree
according to the optimality
criterion selected

MmO Ow

Figure 2. TBR branch swapping. An initial tree (0) gets broken into two subtrees (1). The red subtree is re-rooted on each possible internal
branch and inserted in each possible branch of the blue subtree (arrows in step 2) and the resulting tree is evaluated (3).



Buscas por trajetoria: 1 RAS + TBR

Tree space
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Buscas por trajetoria: 5 RAS + TBR

Tree space
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Buscas por trajetoria: 10 RAS + TBR

Tree space
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Buscas Heuristicas: exercicio 7.3

mu_hold.run mu.run mu.run
mxram 512;
mxram 512; mxram 512;
macro =; macro =; macro =;
proc zilla.tnt proc zilla.tnt proc zilla.tnt
hold 10000; hold 10000;
hold 10000; log mu_rsa.txt; log mu_nested.txt;
log mu_rsa hold.txt; loop 1 20 loop 1+2 20
mu: rep #1 hold 5; loop 1 20
loop 1 20 mu; mu: rep #1 hold #2;
mu: rep 5 hold #1; stop mu;
log/; stop
ma; macro -; stop
stop log/;
log/; macro -j;
macro -;

grep -P “\d.*” mu rsa hold.txt
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