
  

TUTORIAL 8

1. Programas de alinhamento geram topologias com custos distintos? (Tab. 8.1)

2. Há algum critério que possa ser utilizado de alinhamentos?

3. Parâmetros de alinhamento influenciam o resultado de sua análise?

4. Há algum critério que possa ser utilizado para a escolha de parâmetros?

5. Árvores-guias influenciam o resultado do alinhamento → topologia?

6. Como mater a consistência lógica interna de sua análise?

7. Há evidências de que alinhamento, escolha de parâmetros e 
inferência filogenética são interdependentes?



  

Alinhamentos – homologia estática:

Procedimento analítico: 2 etapas distintas e interdependentes.

Alinhamentos múltiplos:
Função objetiva: maximiza similaridade
Dependente de:

Função de custo
Árvore-guia

Inferência filogenética:
1. Via de regra viola consistência interna pela adoção de funções objetivas distintas
2. Dependente do alinhamento

alinhamento

função de custo topologia



  

Árvores e alinhamento:

TAP: tree algnment problem

Identificar o alinhamento, dado uma topologia, com o menor custo.

Fonte: Wheeler (2012)



  

Tree alignment problem:

Soluções exatas: virtualmente não-realista

Fonte: Wheeler (2012)



  

Alinhamento Múltiplo Heurístico:

Implementação: operadores comuns

Fonte: Wheeler (2012)



  

Alinhamento Múltiplo Heurístico:

Implementação:

Fonte: Wheeler (2012)



  

Homologia estática:

Implementação:

T1 CTGGCTACGT
T2 TGGTAAGT
T3 CCTAAGT
T4 CCTGATGC

Implicit enumeration, 1 trees found, score 12.

T1 CTGGCTACGT
T2 TGGTAAGT
T3 CCTAAGT
T4 CCTGATGC

Tree 0: 
   ,-- T1
|--|  ,-- T4
   `--|  ,-- T3
      `----- T2

clustalw TNT



  

Otimização direta – homologia dinâmica

Procedimento analítico único: busca e alinhamento

alinhamento

função de custo topologia

Inferência filogenética:
1. Manutenção da consistência interna da análise
2. Incorpora todas as evidências simultaneamente
3. Alinhamento (implícito) é subproduto da análise



  

Otimização de diagramas enraizados:
Considere a seguinte topologia e distribuição de estados:

0 0 1 0 1 0 1 1 0 0 1 0

Regras:
1.  se 1 & 1 ou 0 & 0  ou 0/1 & 0/1 → atribui-se ao nó 1 ou 0 ou 0/1, respectivamente.
2. se 0 & 1 → atribui-se ao nó 0/1.
3. se 0/1 & 1 ou 0/1 & 0  → atribui-se ao nó 1 ou 0, respectivamente.

ETAPA 1: Descendente (ingl. down pass)

último nó de grau 3



  

Otimização de diagramas enraizados:
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0/1 0/1 1 0 0/1

0/1 0

0/1

0/1

0 ETAPA 1: Descendente (ingl. down pass)

Regras:
1.  se 1 & 1 ou 0 & 0  ou 0/1 & 0/1 → atribui-se ao nó 1 ou 0 ou 0/1, respectivamente.
2. se 0 & 1 → atribui-se ao nó 0/1.
3. se 0/1 & 1 ou 0/1 & 0  → atribui-se ao nó 1 ou 0, respectivamente.



  

Otimização de diagramas enraizados:
Considere a seguinte topologia e distribuição de estados:

0 0 1 0 1 0 1 1 0 0 1 0

ETAPA 2: Ascendente (ingl. up pass)

Regras:
1.  se 1 & 1 ou 0 & 0 → atribui-se ao nó 1 ou 0, respectivamente.
2. se 0 & 1 → atribui-se ao nó o estado presente no nó superior.
3. se 1 & 0/1 ou 0 & 0/1  → atribui-se ao nó o estado presente no nó inferior.

0/1 0/1 1 0 0/1

0/1 0

0/1

0/1

0 0
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0/1
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0
0

0

ETAPA 2: Ascendente (ingl. up pass)
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Otimização de diagramas enraizados:
Considere a seguinte topologia e distribuição de estados:

0 0 1 0 1 0 1 1 0 0 1 0

0/1 0/1 1 0 0/1

0/1 0

0/1

0/1

0
0

0

0

0 0

00100

Regras:
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Otimização de diagramas enraizados:
Considere a seguinte topologia e distribuição de estados:

0 0 1 0 1 0 1 1 0 0 1 0

0/1 0/1 1 0 0/1

0/1 0

0/1

0/1

0
0

0

0

0 0

0010

0 1

0 1 0 10 1

0

Regras:
1.  se 1 & 1 ou 0 & 0 → atribui-se ao nó 1 ou 0, respectivamente.
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ETAPA 2: Ascendente (ingl. up pass)



  

Algoritmo de Needleman & Wunsch (1970)



  

Considere as sequências:

TGCAA
TGGCTA

Considere os seguintes custos:

Gap = 10
Match = 0
Mismatch = 1



  

Down wave:



  

Down wave:



  

Down wave:



  

Down wave:



  

Down wave:



  

Down wave:



  

Down wave:



  

Down wave:



  

Down wave:



  

Down wave:



  

Up wave:

A
A

Gap = 10
Match = 0
Mismatch = 1



  

Up wave:

AA
TA

Gap = 10
Match = 0
Mismatch = 1



  

Up wave:

CAA
CTA

Gap = 10
Match = 0
Mismatch = 1



  

Up wave:

CAA
GCTA

Gap = 10
Match = 0
Mismatch = 1



  

Up wave:

GCAA
GGCTA

Gap = 10
Match = 0
Mismatch = 1



  

Up wave:

TGCAA
TGGCTA =10+1=11

Gap = 10
Match = 0
Mismatch = 1



  

Up wave:

TGCAA
TGGCTA

TGCAA
TGGCTA

custo=11 custo=11



  

Homologia dinâmica:



  

Otimização direta:

Figure 10.14: Direct Optimization (Wheeler, 1996) down-pass (left) and up-pass (right). In this 
example, all substitutions cost 1 and indels 2.



  

Homologia dinâmica:

Otimização direta:

T1 CTGGCTACGT
T2 TGGTAAGT
T3 CCTAAGT
T4 CCTGATGC

POY resultado

Tree 0: 
   ,-- T1
|--|  ,-- T2
   `--|  ,-- T4
      `----- T3
 
Tree 1: 
   ,-- T1
|--|  ,-- T3
   `--|  ,-- T4
      `----- T2
 
Tree 2: 
   ,-- T1
|--|  ,-- T4
   `--|  ,-- T3
      `----- T2

T1 CTGGCTACGT 
T2 TGGTAAGT 
T3 CCTAAGT 
T4 CCTGATGC

T1 CTGGCTACGT
T2 TGGTAAGT
T3 CCTAAGT
T4 CCTGATGC

T1 CTGGCTACGT
T2 TGGTAAGT
T3 CCTAAGT
T4 CCTGATGC

9

10

10

Tree 0: 
   ,-- T1
|--|  ,-- T2
   `--|  ,-- T4
      `----- T3

T1 CTGGCTACGT
T2 TGGTAAGT
T3 CCTAAGT
T4 CCTGATGC

Alinhamento implícito:



  

Estrutura analítica em POY:

read(“data_file.fas)
transform(tcm:(1,2))
build(10)
swap()
select()
report(asciitrees)
exit()

entrada de dados

transformação

busca

refinamento

seleção

resultados

fim

Simple script:



  

Estrutura analítica em POY:

read("12s.fas","16s.fas","28s.fas")
read(prealigned:("coi.fas", tcm:
("m0111")))
transform((names:
("12s.fas","16s.fas","28s.fas"),
(tcm:("m0111"),gap_opening:0)))
set(root:"opilio_0969")
search(max_time:0:04:00)
select()
report("trees_do_search.tre",trees:
(nomargin),"score_do_m0111.sts",tree
stats,"search_statiscs.txt",searchs
tats)
exit()

entrada de dados

transformação

busca

refinamento

seleção

resultados

fim

Script mais complexo:
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