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Motivacdo

o Evolugso:

o Mudanca das caracteristicas hereditarias.
o Resultado de muta¢des ocorridas no material genético.

©

Mutac¢des pontuais:

o Afetam bases individuais do DNA.
o Ocorrem com maior frequéncia.

©

Rearranjos de genomas:

o Mutacdes que afetam grandes trechos do DNA.
o Comuns em plantas, mamiferos, virus e bactérias.

o Comparagio entre genomas.
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Conceitos

o Um genoma é representado como uma n-tupla cujos elementos
representam os genes (ou blocos de genes).

o Supondo que n3o haja repeticdo de genes, esta n-tupla é uma
permutagdo m = (71 m ... ), com w; € {—n,—(n—1), ...,
-2,-1,+1,42,..., +(n—1),+n} e |m;| # |7j| & i #J.

o Cada elemento 7; possui um sinal, + ou —, que indica a orientacdo do
gene que ele representa.

o Quando n3o ha informacdo sobre a orientacdo dos genes, esse sinal é
omitido, e a permutacio é dita sem sinais.
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Conceitos

Permutacdes

o Uma permutagdo pode representar tanto genomas lineares quanto
genomas circulares.

o Se 7 representa um genoma circular, temos, além das adjacéncias
(mi,miy1), para 1 < i< n, a adjacéncia (m,, 1)
o A permutacdo identidade € a permutacdo ordenada e é denotada por
t=(12..n).
o Na permutacdo identidade com sinais, todos os elementos possuem
sinal positivo.
o A permutacdo estendida & obtida a partir de 7 inserindo-se dois novos
elementos: mp =0e i1 =n+ 1.
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Conceitos

Eventos de Rearranjo

Para efeito de comparacdo entre dois genomas, consideramos apenas
eventos conservativos. Os principais eventos de rearranjo s3o:

o Reversio

o Transposicdo
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Conceitos

Modelo de Rearranjo

o Um modelo de rearranjo S determina o conjunto de eventos
permitidos para transformar um genoma em outro.

o A distancia entre duas permutacdes m e o com respeito a um modelo
f3, denotada por dg(m, o), consiste em encontrar a menor sequéncia de

operagdes p1, p2, ..., px pertencentes a [ tal que
T-p1-p2- ...  pk =0, neste caso dg(m, o) = k.
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Conceitos

Distancia de Ordenacio

o A distancia de ordenacdo consiste em encontrar o menor conjunto de
eventos permitidos que transformam 7 em ¢, e é denotada por dg(7).

1. 7w ondeocleéea

o Note que dg(m,0) = dg(c) se tomarmos o = o~
inversa de o tal que o~ ! - ¢ = ¢, pois temos que
ds(m,0) = ds(o™t -7, 071 - o) = dg(a, 1) = dg().

o A maior distancia de ordenacdo entre todas as permutacées de
tamanho n é o didmetro da distancia de rearranjo, denotada por

Dg(n).
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Conceitos

Reversio

o Um evento de reversdo p,(i,j), com 1 < i < j < n, reverte a ordem e
a orientagdo do bloco [7;..7}], ou seja:

(7’[‘1 e M1 i Ti+1 Tj—1 Ty 7Tj+1 7'(’,,)

(7T1 oo i1 —7Tj —7TJ'_1 oo TTj41 T 7Tj+1 ﬂ'n)
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Conceitos

Reversio Ciclica

o Uma reversio ciclica p,(i,j), age de forma semelhante a revers3o,
entretanto, ndo existe a restricio de que i < j e, caso i > J, o bloco
afetado por esta reversdo sera [m..m,71..7;], ou seja:

(m1 ... w1 T W41 ... W1 T Titl e Tp)

(—7n . —Tip1 —TW Tyl .. Wi—1 —T; —Tj_1 .. —T1)

Andre Rodrigues Oliveira IC-Unicamp 06 de outubro de 2016 10 / 34



Conceitos

Transposicdo

o Um evento de transposicdo p¢(i,j, k), com1<i<j<k<n+1,
troca os blocos [m;..7mj_1] e [nj..mx_1] de lugar, ou seja:

(7‘[‘1 e Wi—1 T Tig1l ... i1 T T4l e Th—1 Tk T4l .- 7Tn)
(m1 . TWi—1 W W4l . Thel T Tigl . Wj—1 Tk Tkl - Tp)
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Conceitos

Transposicdo Ciclica

o Uma transposicio ciclica p:(i,j, k), age de forma semelhante a
transposicdo, entretanto, a restricdo de que i < j < k n3o é lnica,
sendo permitidas também outras duas restricdes:

o k < i< j, trocando os blocos [rj..mj_1] e [mj..mam1.. (1] de lugar:

(m1 oo The1 Tk Mkl . Wi—1 T W4l e W1 T Wil .. )
(7T,'+1 vo Tj—1 Tk Tkl e Ti—1 Tj Tjg1 . Tp  T1 Tk—1 7T,')

o j < k < i, trocando os blocos [rj..m,m1..7j_1] € [m]..m(—1] de lugar:

(m1 . W1 W Wia1 .. Tkl Tk Thkgl - Wil T Wikl . Tn)
(i i1 . W ML e TWjo1 Tk Tkl . Wil T T4l .. The1)
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Conceitos

Breakpoints

o Um breakpoint de reversio ocorre entre um par de elementos 7; e
miy1 de m, com 0 < i <n,se|m —miz1| # 1.
o O namero de breakpoints de reversdo de 7 é denotado por b.().
o b(r)=0&7m=1
o Exemplos:
om=(0-2 3-1-4-6 5-7)eb(r)=5
oo=(0-3 4 5.2 1-6)eb(c)=3
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Conceitos

Breakpoints

o Um breakpoint de reversdo com sinais ou de transposicdo ocorre entre
um par de elementos 7; e w11, com 0 </ <n, se mjy1 — 7 # L.

o O namero de breakpoints de 7 é denotado por bs(m) e by(7),
respectivamente.

0 be(m) =be(m) =0 =1

o Exemplos:

omr=0--1-42 43.-5 —4.46 +7)e by(n)=24.
o0c=(0-3 4 5-2-1-6)ebo)=24
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Conceitos

Grafo de Ciclos

o O grafo de ciclos de uma permutagdo 7 é um grafo G(7) onde:
o O conjunto de vértices é dado por V = {+0, =71, +71, ..., —Tp, +7n,
—(n+1)}.
o O conjunto de arestas é dado por E = Ep U E¢, onde Ep é o conjunto
de arestas pretas e E¢ é o conjunto de arestas cinzas.
o Ep = {(—mj,+mi—1), para 1 <i<n+1}.
o Ec={(+(i—1),—i),paral <i<n+1}.

Andre Rodrigues Oliveira IC-Unicamp 06 de outubro de 2016 15 / 34



Conceitos

Grafo de Ciclos

o Um ciclo alternado em G(7) é tal que as cores de cada duas arestas
consecutivas deste ciclo sdo sempre distintas.

o Denota-se por ¢c(m) o numero de ciclos alternados de G(7).
o Denota-se por Cimpar(m) 0 nimero de ciclos alternados com niimero
impar de arestas pretas de G(7).

o Um ciclo ¢ é dito curto, caso possua no maximo 3 arestas pretas e
longo, caso contrario.

o Uma permutagdo 7 é dita simples se G(m) possui apenas ciclos curtos.

o A permutagdo ¢ é a Gnica cujo grafo de ciclos possui n+ 1 ciclos,
sendo todos impares e com apenas uma aresta preta cada

(C(L) = Cimpar(b) =n+ 1).
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Conceitos

Grafo de Ciclos - Exemplo

“‘__.....,:,_.. “. o.’ . .
A R Yot “, PO IEALIN .
o
o K4 FOLETIORAEN % L S AN
R of 0 . s . R S . S
* * * e * * . *
RN K R RO . B R . SN
o N o K Q . *s . N N % . 7 %
s1.: L2 S35 w4 IR 65 -l
0 -6 +6 -2 42 +1 -1 +5 =5 -4 +4 -3 43 -7

Figura: Grafo de ciclos da permuta¢do com sinais m = (+6 +2 —1 —5 +4 +3),
contendo os ciclos ¢; = (7,5, —6,—3,2) e ¢ = (4, —1). As arestas pretas estdo
representadas por retas horizontais e as arestas cinzas est3o representadas por
arcos pontilhados.

c(m)=2e c,-mpa,(ﬂ) =1

Note que ¢; € um ciclo impar e ¢, é um ciclo par.

Além disso, ¢; € um ciclo longo e ¢ é um ciclo curto.

7 n3o é uma permutacdo simples, uma vez que possui um ciclo longo.

© 06 0 o
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Conceitos

VariacGes de Problemas de Ordenacdo por Rearranjos

o Pesquisas sugerem que as reversdes que ocorrem durante a evolugio
tendem a n3o ser muito longas.

o Assim, uma das variacBes considera eventos ponderados pelo tamanho
das operacdes.

o Uma revers3o ponderada p,(i, ) possui peso j — i+ 1.

©

Uma transposi¢do ponderada p¢(/,J, k) possui peso k — i.

Problema da Ordenac3o por Rearranjos Ponderados

Dada uma permutacdo 7, encontrar a sequéncia de eventos de rearranjo
pertencentes a um modelo de rearranjo com menor peso que transforma
na permutacido identidade ¢.
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Conceitos

VariacGes de Problemas de Ordenacdo por Rearranjos

o Uma revers3o p,(i,j) é dita uma k-reversdo se k = j — i + 1.
o Uma k-reversdo é dita curta se k < 3 e & dita super curta se k < 2.
o Uma transposicdo p:(i,j, k) é dita uma (x, y)-transposi¢do se
x=j—iey=k—j.
o Uma (x, y)-transposicdo é dita curta se x + y < 3 e é dita super curta
se x+y=2.
o Pesquisas mostraram a prevaléncia de reversdes curtas na evolucio de
alguns genomas bacterianos e eucariotos.

Problema da Ordenacg3o por Rearranjos Curtos ou Super Curtos

Dada uma permutagdo 7, encontrar a menor sequéncia de eventos de
rearranjo curtos (ou super curtos) pertencentes a um modelo de rearranjo
que transforma m na permutac3o identidade ¢.
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Conceitos

Estado da Arte dos Problemas de Ordenacdo por Rearranjos

Modelo de Rearranjo

Complexidade

Melhor Solugdo

Reversdes com Sinais

Reversdes sem Sinais

Transposi¢es

Reversdes e Transposicdes com Sinais
Reversdes e Transposices sem Sinais

Polinomial
NP-Dificil
NP-Dificil
Desconhecida
Desconhecida

Algoritmo
Algoritmo
Algoritmo
Algoritmo
Algoritmo

exato O(ng )
1.375-aproximado
1.375-aproximado
2-aproximado
2k-aproximado

Reversdes Curtas com Sinais

Reversdes Curtas sem Sinais

Transposi¢cdes Curtas

Reversdes e Transposi¢des Curtas com Sinais
Reversdes e Transposi¢des Curtas sem Sinais

Desconhecida
Desconhecida
Desconhecida
Desconhecida
Desconhecida

Algoritmo
Algoritmo
Algoritmo
Algoritmo
Algoritmo

5-aproximado
2-aproximado
5/4-aproximado
3-aproximado
2-aproximado

Reversées (ou Transposicdes) Super Curtas sem Sinais
Reversdes (ou Transposicdes) Super Curtas Circulares sem Sinais
Reversdes Super Curtas com Sinais

Reversdes Super Curtas Circulares com Sinais

Reversdes e Transposi¢des Super Curtas com Sinais

Reversdes e Transposi¢es Super Curtas Circulares com Sinais

Polinomial
Polinomial
Polinomial
Polinomial
Polinomial
Desconhecida

Algoritmo
Algoritmo
Algoritmo
Algoritmo
Algoritmo
Inexistente

exato O(n?)
exato O(n?)
exato O(n3)
exato O(n?)
exato O(n3)
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Objetivos

Para o Problema da Ordenacdo de Permutacdes por Reversdes e
Transposicdes, considerando permutacdes com sinais e permutacdes sem
sinais:

o Baixar os fatores de aproximacdo atuais.

o Criar algoritmos que retornem resultados melhores que os existentes
na literatura.
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Objetivos

Para o Problema da Ordenacio de Permutacdes por Reversdes e
Transposi¢cdes Curtas e Super Curtas:

o Encontrar um algoritmo polinomial exato para o Problema da
Ordenacdo de Permutacdes Circulares com Sinais por Reversdes e
Transposicdes Super Curtas.

o Criar algoritmos com fatores de aproximacdo melhores que os
existentes na literatura quando consideramos reversées e transposicdes
curtas.
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Objetivos

Para o Problema da Ordenacdo de Permutacdes por Reversdes e
Transposicdes Ponderadas:

o Verificar a existéncia de algoritmos aproximados para este problema,
considerando permutacdes com sinais e sem sinais.

o Criar heuristicas que retornem bons resultados médios.
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Objetivos

Para o Problema da Ordenacdo de Permutacdes por Reversdes e
Transposicdes considerando técnicas de Aprendizado de Maquina:

o Aplicar conceitos de classificacdo em aprendizado de maquina para
ordenar permutacdes.

o Testar e comparar os diferentes métodos de classificacdo existentes na
literatura.
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Estagio no Exterior

o Inicio em Novembro/2016 pelo periodo de 1 ano na Université de
Nantes, sob supervisdo do Prof. Dr. Guillaume Fertin.

o Parte de um projeto de cooperagdo Capes/Cofecub entre
pesquisadores brasileiros e franceses.

o Atividades previstas:
o Trabalhar com as préximas etapas do Problema da Ordenagdo de
Permutacdes de Reversdes e Transposicdes.
o Finalizar a prova do algoritmo polinomial para o Problema da
Ordenacio de Permutacdes Circulares com Sinais por Reversdes e
Transposicdes Super Curtas.
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Cronograma  Agosto/2015-Julho/2017

Cronograma
2015 2016 2017
A{S|IO/N|D[J|[FIM|A|M[J[J]|A[S|O|N|D[J|FIM{AM|J]]J
1 ¥ | % | % | % | %
2 * * * * * * * * * * * * * * *
3 * * * *
4 * * *
5 *
6 * * * * * * * * *
7 * * * * * * * * * * * * * * *
8 * * * * * * * * * *
9 * | x| % | % * | % | ¥ | k| % | x| x | x| %
10 * | ok | * | *
12 CRIE ¥ | * ¥ | *
13 ¥ | % ¥ | * * | * ¥ | % * | *

@ Obtenc3o dos créditos obrigatérios em disciplinas do programa.
@ Revisdo Bibliografica.

® Programa de Estagio Docente (PED).

@ Escrita da proposta de doutorado.

® Exame de Qualificagdo Especifico (EQE).

® Realizag3o do Estagio no Exterior.
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Cronograma  Agosto/2015-Julho/2017

Cronograma

‘ | 2015 [ 2016 [ 2017 \
[ATSTO[N[D[J[F[M[A[M[J[JJA[S[O[NJD[J]FIMIATM]J[J]
1 * * * * *

2 * | % | kx| x | % | * | * * | * * | x | % * | % | *

3 * | ok | * | *

4 * | * | *

5 *

6 * | K | x| k| * | % | * | x| %
7 * * * * * * * * * * * * * | ok *

8 * * * | ok * * * * * *

9 * * * * * * * | ok * * * * | ok

10 * * * *

12 * * * * * *

13 * * * * * * * | ok * | ok

@ Investigacdo de algoritmo com um melhor fator de aproximacio para
as versdes do Problema de Ordenacdo de Permutacdes por Reversdes
e Transposicdes que consideram permutacdes com sinais e sem sinais.

Investigacdo de algoritmo exato polinomial para o Problema da
Ordenacdo de Permutacdes com Sinais Circulares por Reversdes e
Transposicdes Super Curtas.
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Cronograma  Agosto/2015-Julho/2017

Cronograma

‘ I 2015 2016 [ 2017 \
[ATSTO[N[D[J[F[M[A[M[J[JJA[S[O[NJD[J]FIMIATM]J[J]
1 * * * * *

2 * | % | x| x| ¥ | k| ¥ * | % * | % | % * | % | ¥

3 * | ok | * | *

4 * | % | *

5 *

6 ¥ | % | % | % | % | x| ¥ | ¥ | %
7 * * * * * * * * * * * * * * *

8 * * * * * * * * * *

9 * * * * * * * * * * * * *
10 * * * *

12 * * * * * *

13 * * * * * * * * * *

® Aplicacdo de técnicas de Aprendizado de Maquina em Ordenacio de
PermutacBes por Reversdes e Transposicdes.

@ Investigacdo de heuristicas para o Problema da Ordenac3o de
Permutacgdes por ReversGes e Transposicdes Ponderadas.

@ Escrita de artigos.

@ Escrita e revisdo da tese.
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Cronograma  Agosto/2017-Julho/2019

Cronograma

‘ | 2017 [ 2018 [ 2019 \
[ATSTO[N[D[J[F[M[A[M[J[JJA[S[O[NJD[JJFIMIATM]J[J]

2 * | % * | % * | % * | % * | *
6 * | k| *
9 * | k| % | * | *x
10 ¥ % | x| x| % | % | x| x| x| % | ¥ | %
11 ¥ | % | % | ¥ | x| % | x| x| * | ¥ | * | *
12 * | * * | % * | *
13 * * * * * * * * * * * * | ok
14 *

@ Revisio Bibliografica.
® Realizac3o do Estagio no Exterior.

@ Aplicag3o de técnicas de Aprendizado de Maquina em Ordenacdo de
PermutacGes por ReversGes e Transposicoes.

@ Investigacdo de heuristicas para o Problema da Ordenacio de
Permutacdes por Reversbes e Transposicdes Ponderadas.
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Cronograma  Agosto/2017-Julho/2019

Cronograma

‘ | 2017 [ 2018 [ 2019 \
[ATSTO[N[D[J[F[M[A[M[J[JJA[S[O[NJD[JJFIMIATM]J[J]

2 * | % * | % * | % * | % * | *
6 * | k| *
9 * | k| % | * | *x
10 ¥ % | x| x| % | % | x| x| x| % | ¥ | %
11 ¥ | % | % | ¥ | x| % | x| x| * | ¥ | * | *
12 * | * * | % * | *
13 * * * * * * * * * * * * | ok
14 *

@ Investigacdo de algoritmo de aproximagdo com fatores melhores que os
existentes para o Problema da Ordenacio de Permutacdes por
Reversdes e Transposi¢bes Curtas.

@ Escrita de artigos.
Escrita e revisdo da tese.
@ Defesa da tese.

®
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Resultados Iniciais

Para o Problema da Ordenacio de Permutacdes por Reversdes e
Transposicdes:

o Artigo submetido com uma heuristica que utiliza os conceitos de
breakpoints e grafo de ciclos cujos resultados médios sdo melhores que
os existentes na literatura.
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Resultados Iniciais

Para o Problema da Ordenacio de Permutacdes por Reversdes e
Transposi¢des:
o Exploracdo de um novo limitante para a criacdo dos bancos de
permutacdes cujo fator de aproximagdo maximo até o momento é de
54
2~ 1.8621.
o O banco antigo possui 4.447.976 configuracdes, com aproximacdes
com fator até 2.
@ Novo banco possui 91.435.768 configuracdes, e falta encontrar uma
sequéncia valida para 52.601 configuracdes.
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Resultados Iniciais

Para o Problema da Ordenacio de Permutacdes por Reversdes e
Transposicdes Ponderados:

o Relatério técnico publicado com um estudo inicial do problema e
analise de resultados de heuristicas criadas.

Para o Problema da Ordenacio de Permutacdes Circulares com Sinais por
Reversdes e Transposicdes Super Curtas:

o Esboco de prova que este problema admite um algoritmo polinomial
exato.
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