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Historie

Fredkin 1960 Trie (prefixovy strom
Morrison 1968 Radixovy strom
Weiner 1973 Suffixovy strom
Appel & Jacobsen 1988 DAWG
Pugh 1990 Skiplist
Manber & Myers 1991 Sufixové pole
Burrows & Wheeler 1994 BW transformace
Ukkonen 1995 On/line konstrukce suff. stromu
Ferragina&Manzini 2000 FM-index
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Podrobné informace

NATURAL COMPUT

Hans-Joachim Backenhauer - Dirk Bongartz

z| Algorithmic Aspects
of Bioinformatics
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Zakladni pojmy

abeceda

fetézec/sekvence

podsekvence
podretézec
prefix

suffix

{e,a,c,g,t}
aaggtacgcgt
aaggtacgcgt
aaggtacgcgt
gtacgcgtgtt
cgtatgtacg
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Zakladni operace

konkatenace
pranik
sjednoceni
projekce

oddéleni (zprava/zleva)
odstranéni (zprava/zleva)

x=cggat y=att x.y=cggatatt
x=cggat y=att Over (x,y)=at
x=cggat y=att (x,y)=cggatt
x=cnggatx X=(€¢,a,c,qg,t)

Ny (x) =cggat

x=cggat x/t=cgga
x=cggat x-a=cggt
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Datové struktury pro praci s retézci
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» seznam (prosty, skip-list)

» strom (trie, Radixovy strom, suffixovy strom,metricky
strom)

» acyklicky graf (DAWG, GADDAG)

» transformovana pole (invertovany soubor, suffixové
pole, transf. Burrows-Wheeler, FM-index)

» automaty




Miry podobnosti retézcll

v

v

vV v.v. vy

Editacni a podobné vzdalenosti

>

>

>

>

Podobnost na bazi n-gram0
» Jaccarduv index, Dicellv koeficient
» kosinova vzdalenost
» vzajemna informace

Hammingova
Levenshtein

Damerau-Levenshtein

Jaro-Winkler

Lee-Uv koeficient
Inverzni ¢islo
Soundex

Pocet spol. n-gramU nebo slov
LCS (nejdelsi spol. podfetézec)
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Algoritmy pro praci s retézci

vV v vv

vyhledavani vzort v jedném fetézci

vyhledavani vzoru ve vice fetézcich (LCP, LCS, SCS)
vyhledavani pfibliznych vzor

komprese (slovnikova, statisticka)
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Vyskyt sekvencnich motivi v genomech a
databazich

Cilem je zjistit vSechny pozice delSiho fetézce, na kterych
se vyskytuje kratSi fetézec

» pfesny vyskyt

» priblizny vyskyt
» vzdalenost (k-NN, podobnostni prah)
» vzorec (RE)

fetézec t dlouhy (n), napf genomova sekvence
motiv p kratky (m), napf cgcggctggtggctceg
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Naivni algoritmus

a

ctag
.o — €L g

1..m

Slozitost: O(mn)

t
t
_>

gtatgaaatcgec
c a
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Algoritmus Rabin-Karp

tgtgtatgaaatcgc
t gt ca

h(l..m) = h(i..i+m-1)2

Porovnavani znaku je nahrazeno porovnavanim hodnot
vhodné "heSovaci’funkce. Napi: hodnota ASCII znaki v
prvociselné bazi (101)

Slozitost: O(mn)
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Knuth-Morris-Pratt algorithm

act atgaaatcagc
— c t

>t ot

gt
g C
T X

—Q Q

mame v motivu pfedchozi vyskyt g, tg nebo gtg?
actgtgtatgaaatcagec
+3 - g t gcct

Slozitost
konstrukce: O(||abeceda||.m)
hledani: O(mn) (v praxi ale blize k O(n))
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Zakladni pojmy

a c tatgaaatcagc
cat
X

Tt

tgtg
— g at

mame v motivu dalsi t ?

actgtgtatgaaatcagoc
+1 - ga tcat

kde mame v motivu dalsi vyskyt suffixu at ?
actgtgtatgaaatcagoc
+3 > gatcat

Realizujeme krok, ktery je vetsi
Slozitost
konstrukce: O(||abeceda||.m)
hledani: O(mn) (v praxi ale blize k O(n))



Automat pro hledani retézce aba

Automat vytvoren z motivu p postupné ¢te symboly z
fetézce m. Koncovy stav automatu dosdhneme po nacteni
celého hledaného motivu.

V121 Vybrané aplikace
informatiky v biologii -
Prednaska 6

Uvod
Zakladni pojmy
Zakladni algoritmy

Algoritmus vyuzivajici analjzu
hledaného motivu

Algoritmu

0 maximalné x chyb

eler transform



t=bababaa p=aba

€

b

ba

bab
baba
babab
bababa
bababaa

P WD WD OO

Slozitost
konstrukce: naivni O(m?®); optimalni O(||abecedal|.m)
hledani: O(n)
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Kompaktni suffixovy strom pro fetézec
aaabbbc
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Konstrukce: O(n.1ogn)
Hledani: O(m.||abecedal|+k)
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ci analyz

J—E~C N~E—~S renscsvandro oz
B
mains  ch

A- o-0-8
_ ¢
| abject
L=A-T abjection
— abjections
=D abjectly
abjectness
ablate
ablated
ablation

ablations
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Sufixové pole - ukazovatele na polohy
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suffixd sefazené lexikograficky

Dlouho bylo povazovano za méné kvalitni datovou
strukturu, protoZe neobsahuje pfimo informace o
spolecnych prefixech. Ty Ize vsak spocitat do Icp pole (least
common prefix) tak, Ze konstrukce pole i stromu mé stejnou e,
slozitost.

t = dabdac

sa(t) = 6,1,4,2,5,0,3
rank(t) = 5,1,3,6,2,4,0
lep(t) = 0,0,1,0,0,0,2

6 0

1 0 abdac
4 1 ac

2 0 bdac
50 c

0 0 dabdac
3 2 dac
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Tandemova a palindromicka opakovani
nesou biologicky i prakticky vyznam

palindrom mozna sekundarni struktura DNA nebo RNA

tandem regulace gena, telomery, identifikace jedincl
z DNA
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Nejdelsi spoleény prefix dvou pozic

tgcagaagcagatcctgacg

T T

Slozitost naivniho algoritmu O(n®)
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Posuzovani tandemovych opakovani
pomoci suffixovych stromu, prip. poli
(t=dabdac)

Tandemové opakovani

Palindromy

lcp(1,4)="?

Nalezneme vétve oznacené 1 a 4

lcp(1,4)=da



Hledani tandemovych opakovani

» konstrukce stromu: O(n.logn)
» hledani Icp pro dvé konkrétni pozice O(n.logn)
» Prohledavani sekvence

Slozitost: O(n.(logn)?+p)
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Palindromy - nejdelSi spolecny prefix mezi
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originalni a komplementarni sekvenci
umoznuje urychleni hledani podobné jako -
pro tandemové opakovani

cttctgtctg
gaagacagac
T 9x

Slozitost naivniho algoritmu O(n®)

l
t gcag g
acgtec ]

a a
t t

o
Q 0

Slozitost naivniho algoritmu O(nlp) (pro omezenou
vzdalenost a délku)
Slozitost s pouzitim suffixovych struktur O(n)



Vyuziti DP pro identifikaci palindromd

S —0 0 —0 »w —T T —

s i s i pp i
00
0/0]1
0|0 1

0]1/1
0 1]11]2]1
0|0 11232
0|1 1123
0 1 1|1|2|3
0 1|1 11223
1 1 1122
1 1)1 1/1(2|3

match

d =min

a | b
v
c—d
a match
a+l mismatch
b+1 insertion
c+1 deletion

b)
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Vyuziti SA a LCP k rychlému postupu po
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diagonale

mi s s i s s ip i Suffix Array ledini opea
i 0 CITTTTITTTIT]
p olof1 '
p 0/0 1 [T ‘HTgh‘tArra)‘/ [T 11 DP - Needleman-Wunsct
i 0/0]1 I > maximélng
Vheeler transform
: 0 g 0 1 ; i ; Cartesian Tree
i 0|01 1/2]|3
s 0|01 111(2(3
s 0|0 ANIRN 2123
i jolofi]~Jaf1Jalv|2]|2
miof1]1/2]1]1]2[%]1]2]3

— Longest Common Prefix
- —-= Neighboring cells with worse scores

a) b)
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VypocCet omezeného poCtu bunék v tabulce  emeyvuae:
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U . , ) ) R ——————
Staci pocitat 2k+1 diagonal bez ohledu na délku sekvenci

Slozitost: O(kn) (naproti O(mn))



Tabulka pro algoritmus dynamického

programovani

(A)

=

s

A

L 1

6 N E D

= -4 m ~gwb-12mb—16mb-20mb-24 wb-28 =-32m-36

I
N
-5 -1
¥+ i
-8 -5
N
-12 -4
A -
16 -8
L . 1
20 -12
L
26 -16
L
28 -20
|
32 -24

-3
b

—7=—1|=p-15mp-10mp_23 mp_27mp-31

~9mp-13mp-17mp-18mp-22mp-26

=5

=

'4

—9mp-13mp-17mp-21
)

~5m —gEp-12m-16

7w -8 -11m-15

~4mp -E=-12

6= 2 ey -2

4 1= 7

(8)

ka‘s-u-l‘le-
Il 1
--ISALIGNED
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Vyuziti SA a LCP k rychlému postupu po

diagonale

Slozitost: O(k?) (viz pou/vzit/'i pro palindromy)
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BWT - Burrows-Wheeler transform

Input

All
Rotations

~BANANAG
@ BANANA
AE~BANAN
NAG™BANA
ANAEBAN
NANAGEBA
AMANAGME
BAMNANAG™

Sorting All Rows in Alphabetical

Transformation

Order by their first letters

ANANAGEB
ANAGBAN
A BANAN
BANANAG™
NANAG~BA
NAGE BANA
~BANANAG
a~BANANA

Taking Output
Last Column | Last Column

ANANAGEB
ANAGBAN
A@EBANAN
BANANAG™
NANAGEBA
NAGEBANA
~BANANAG
@ BANANA
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u

ici naljzu
fetézce

leman-Wunsch

i pro maxi chyb

Burrows-Wheeler transform



BWT

Inverse Transformation

Input
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BANANAG
NANAG B
NAGE*BAN
~BANANA
ANANAG™
ANAG BA
@ BANAN
AG BANA

ANANAGE"B
ANA@~BAN
AE~BANAN
BAMNANAGE™
NAMNAE™BA
NAGE™BANA
~BANANAG
E~BANAMNA

Sort 7 Add 8
ANANAG~ | BANANAG®
ANAG*BA | NANAEBA
AGBANA | NAE*BANA
BANANAG ! ~BANANAG@
NANAG B || ANANAG"B
NAG BAN ! ANAG"BAN
~BANANA ! @ BANANA
@ BANAN || AG“BANAN

Output
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BWT

Input |SIX.MIXED.PIXIES.SIFT.SIXTY.PIXIE.DUST.BOXES
Output TEXYDST .E.IXIXIXXSSMPPS.B. .E.S.EUSFXDIICIIIT
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