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Resumo

Em Biologia Computacional, problemas da area de Rearranjo de Genomas bus-
cam investigar o parentesco entre organismos por meio do célculo do niimero minimo
de operagoes de rearranjo necessarias para transformar um genoma em outro. Re-
versao de genomas é um dos principais problemas desta area. Uma operacao de
reversao consiste em inverter a ordem de genes de uma subsequéncia do genoma.

Recentemente, em estudos realizados em genomas de grupos de bactérias, foi
identificado um padrao que sugere que os eventos de reversao ocorridos nos genomas
destes grupos, ao longo da evolugdo, possuem alto grau de simetria. O modelo
de reversoes quase-simétricas mostra-se adequado para ser usado em genomas que
apresentam este padrao.

Devido o estudo do problema de Distancia de Reversao Quase-Simétrica ter
iniciado recentemente, ainda hé poucas propriedades conhecidas e nao ha algoritmo
aproximado disponivel.

Este trabalho tem como objetivos aprofundar o estudo do problema, desenvolver
novos algoritmos e melhorar os limitantes, tanto para o problema como um todo

quanto para classes de permutacoes especificas.

1 Introducao

Dados os genomas de duas espécies, um problema de rearranjo de genomas busca iden-
tificar uma sequéncia de eventos de mutagao que explica as diferencas genéticas entre as
espécies. Esta sequéncia de eventos de mutacao pode ser utilizada para estimar o grau de
parentesco entre as espécies. Os eventos considerados afetam a ordem de grandes porcoes
dos genomas, o que torna esta abordagem mais adequada para comparacao de genomas
completos, diferentemente do método de alinhamento de genomas, que considera somente
mutacoes pontuais.

Um problema de rearranjo de genomas consiste em comparar genomas de dois in-
dividuos, representados por sequéncias de genes ou blocos conservados, para encontrar a
menor sequéncia de eventos de rearranjo que transforma um genoma em outro. O tamanho
desta sequeéncia é denominado distancia evolucionaria entre individuos, considerando o

principio da maxima parcimonia E]

Método estatistico baseado na nocao filoséfica de William Ockham: a melhor hipétese para explicar
um processo é aquela que requer o menor niimero de suposigoes.



Em termos bioldgicos, o genoma de um individuo é constituido de cromossomos, os
quais sao conjuntos ordenados de genes. Um evento de rearranjo ocorre quando um
cromossomo quebra e os segmentos resultantes sao unidos, de forma que o conjunto inicial
de genes permanece, mas a ordem ¢ alterada. Para modelagem computacional, um genoma
com n genes ¢é representado como uma permutacao de tamanho n.

Reversao é um tipo de rearranjo de genomas que consiste em inverter a ordem de
um segmento da permutagao [2]. Pesquisas recentes mostraram que o alinhamento de
genomas de individuos de algumas espécies bacterianas apresenta um padrao em “X” [8].
Este padrao implica que os eventos de reversao que ocorrem nestes genomas possuem alto
grau de simetria.

Para genomas que apresentam este padrao, foi constatado que utilizar o modelo de
reversao genérico para calcular a distancia evoluciondria produz resultados incorretos [7].

Utilizar um modelo que permite apenas operagoes de reversao totalmente simétricas
é inviavel, pois nao ¢é possivel calcular distancia evolucionéaria entre todos os pares de
permutagoes com mesmo tamanho [7].

O modelo de Reversao Quase-Simétrica, proposto por Dias e coautores [7], permite
operacoes de reversao com, no maximo, um pequeno nivel de assimetria, o que torna
possivel calcular distancia evolucionaria entre qualquer par de permutacoes com mesmo
tamanho. Devido a isto, este modelo mostra-se adequado para genomas qua apresentam

padrao em “X”.

1.1 Objetivos

Devido o estudo do problema de Reversao Quase-Simétrica ter iniciado recentemente,
ainda h& poucas propriedades conhecidas e nao ha algoritmo aproximado disponivel.
Este trabalho tem como objetivo aprofundar o estudo do problema, buscando identi-
ficar propriedades tedricas e elaborar novas formulagoes sobre o problema. A partir destes
estudos objetiva-se melhorar o estado da arte do problema, o que consiste em desenvolver
novos algoritmos e melhorar os limitantes, tanto para o problema como um todo quanto

para classes de permutacoes especificas.



1.2 Organizacao da Proposta

O restante desta proposta estd organizada da seguinte forma: a Segao 2 contém detalhes a
respeito dos conceitos basicos de rearranjo de genomas. A Segao 3 apresenta formalmente
o problema de Reversao Quase-Simétrica. A Secao 4 apresenta o plano de trabalho e o
cronograma. A Secao 5 apresenta a metodologia que sera utilizada para o cumprimento

de tal plano. Por fim, a Secao 6 mostra como os resultados obtidos serao analisados.

2 Rearranjo de genomas

Para a formulagao de algoritmos, um genoma com n genes é classicamente represen-
tado como uma n-tupla de ntmeros inteiros, onde cada nimero representa um gene.
Considerando que esta n-tupla nao possui repeticao, entao pode ser definida como uma
permutagao m = (m e w3 ... M,) 1 < |m;| < n |m| # |m;| © m # 75, em que cada elemento
m; possui um sinal, que indica a orientacao do gene correspondente. Quando nao se
conhece a orientacao dos genes, o sinal é omitido.

Um genoma circular pode ser representado como uma permutacao. Para isto é ne-
cessario definir a origem de replicagao, que corresponde ao ponto imediatamente anterior
ao inicio da permutacao, e o sentido de leitura do genoma. Neste trabalho a origem de
replicacao é representada pelo niimero “0” e o sentido de leitura é horario, de forma que
m € o primeiro elemento apds a origem de replicacao. A Figura [I] mostra um genoma

circular e a respectiva permutacao.
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Figura 1: Representagao de genomas circulares. A origem de replicacao é representada

pelo nimero “0” e o sentido de leitura é horario [6].



Um modelo de rearranjo é um conjunto de operagoes permitidas para transformar
um genoma em outro. As principais operacoes propostas na literatura sao: reversdo,
transposicao, block-interchange, translocacao, fissao e a fusao.

Dado um modelo de rearranjo M, a distancia de rearranjo entre duas permutagoes 7
e 0 ¢ o nimero minimo t de operagoes p;, pertencentes a M, necessario para transformar

T em o.

pi (o (pa i) = .

Esta distancia pode ser denotada por dy(m, o). A maior distancia entre duas per-
mutacoes de tamanho n, em relacao ao modelo M, é denominada diametro, denotado por
Dys(n).

A permutagao identidade ¢ é definida como (123...n). A ordenacdo de uma per-
mutacao « consiste em calcular a distancia de rarranjo entre a0 e a permutagao iden-
tidade. A distancia de ordenacdao de «, em relacao a um modelo M, é denotada por
dy(a, 1) = dpy(a). Desta forma, a distancia de rearranjo entre m e o é equivalente a
distancia entre a = 7o~ e ¢, logo dys(m, o) = dyr() = dpr(a, ).

A seguir é detalhado o Problema de Distancia de Reversao.

2.1 Distancia de Reversao

Uma operacao de reversao em uma permutacao 7w consiste em inverter a ordem dos el-
ementos de um segmento. Dessa forma a reversao p(i,j), onde 1 < i < j < n, resulta

em:

P = (7T1 ce Ti—1 T5 Tj—1 eee Tl TG Tj41 -ee 7Tn).

Quando nao se conhece a orientagao dos genes, tem-se o Problema de Reversao sem
Sinal, que foi provado ser NP-Dificil por Caprara [4]. Bafna e Pevzner [2] fizeram os
primeiros estudos sobre este problema, o que resultou em um algoritmo de aproximacao
de fator 1,75. Posteriormente, Christie [5] apresentou um algoritmo de aproximagao de
fator 1,5. Atualmente, o melhor algoritmo conhecido possui fator de aproximagcao 1,375,
desenvolvido por Berman e coautores [3].

Para o caso em que se conhece a orientacao dos genes, denominado Problema de Re-
versao com Sinal, existem algoritmos polinomiais exatos, sendo que o primeiro foi apre-

sentado por Hannenhalli e Pevzner [12]. Atualmente o algoritmo mais eficiente disponivel



na literatura possui complexidade sub-quadratica [16]. Para o caso em que se deseja saber
apenas o valor distancia de reversdo, hd um algoritmo linear [I].

Uma variacao do problema, bastante estudada na literatura, consiste em um modelo
de rearranjo em que as reversoes sempre ocorrem no prefixo da permutagao, conhecido
como Problema de Ordenagao de Panquecas [I1, [13]. Atualmente o melhor algoritmo
conhecido, desenvolvido por Fischer e Ginzinger [9], possui fator de aproximacao 2.

Um resultado importante foi obtido por Medains, Water e Dias [14], que mostraram
que toda teoria sobre genomas lineares pode ser facilmente adaptada para genomas cir-

culares.

3 Problema de Reversao Quase-Simétrica

A andlise comparativa de genomas de bactérias das familias Pseudomonadaceae e dos
grupos Xanthomonas, Shewanella e Mycobacterium sugere que os eventos de reversao que
ocorrem nestes organismos sao mais restritos do que permite o modelo convencional de
reversao.

Ao alinhar dois genomas destes grupos bacteriais em um plano cartesiano (dot plot)
é observado um padrao em “X”; a Figura [2| exemplifica este tipo de alinhamento. Este
padrao caracteriza que ha predominancia dos eventos de reversao que possuem simetria
em relacao a origem de replicacao.

O padrao em “X” foi primeiramente observado na pesquisa genética conduzida por
Eisen [§], ao comparar genomas de alguns organismos bacteriais. No mesmo trabalho ha
a conclusao de que este padrao nao ocorre ao acaso, resultante da andlise de um modelo
estatistico.

Este padrao pode ser explicado pelo fato de, diferentemente dos seres vertebrados,
bactérias possuirem DNA circular. Supde-se que esta caracteristica favoreca eventos de
reversao simétricos [8].

A partir da observacao de que eventos de reversao fortemente assimétricos podem
destruir um padrao de alinhamento em “X”, conclui-se que reversoes assimétricas nao
devem ser muito comuns em genomas bacteriais.

Nesta secao, trés fungoes, aplicaveis a permutacoes 7, sao de interesse:

e Position: p(m,i) = k < |n[k]| =1, p(m, i) € {1,2,...,n}.
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Figura 2: Alinhamento de genomas de algumas espécies de bactérias [0].
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Figura 3: Exemplo das fungoes position(p), sign(s) e slice [6].
e Sign: s(m, i) =k < wip(m,i)] = ki, s(m,i) € {1,—1}.
e Slice: slice(r,i) = min{p(r,i),n — p(w,i) + 1}, slice(n,i) € {1,2,...,5}.

A Figura [3| mostra um exemplo da aplicagao das fungoes position (p), sign(s) e slice
aos elementos de uma permutacao.

Ohlebusch [15] foi o primeiro a propor uma modelagem computacional para o problema
caracterizado pelo padrao em “X” (predominancia de reversoes simétricas).

O modelo proposto permite somente operagoes de Reversao Simétrica. No mesmo
trabalho foi apresentado um algoritmo exato para o problema, que possui complexidade
linear.

Formalmente, uma reversao simétrica p pode ser definida, através da definicao da
operacao de reversao, da seguinte forma:

p=pli+1,n—1), 0§¢sm

A Figura [4] exemplifica uma operagao de reversao simétrica.

R pRR)=DPR) 7 R
- +6 +3

Figura 4: Exemplo de operagao de reversao simétrica [0].

A partir da analise do modelo de reversao simétrica, é constatado que somente é



possivel encontrar uma sequéncia de reversoes simétricas que transforma uma permutacao
7 em outra permutagao o, ambas de tamanho n, se slice(m,1) = slice(o,i), para todo
1<t <n.

Esta constatacao implica a reducao do conjunto de permutacoes que podem ser or-
denadas. O ntimero de permutacoes com sinal e tamanho n é 2"nl, mas apenas 2/%!
permutacoes podem ser ordenadas por este modelo, isto impossibilita sua utilizagao para
o calculo da distancia evolutiva entre individuos em geral.

No trabalho de Dias e coautores [7] foi apresentado o modelo de Reversao Quase-
Simétrica, que permite reversoes com assimetria de no maximo uma unidade. Este
modelo ¢ justificado pelo fato de que em genomas reais espera-se que nem todos os eventos
de reversao sejam perfeitamente simétricos [§].

Com reversoes quase-simétricas é possivel estabelecer uma sequéncia de operagoes
que transforma qualquer permutacao m de tamanho n em qualquer outra permutacao o
também de tamanho n, o que implica que é possivel ordenar todas as permutacoes de
tamanho n.

Formalmente, o problema de reversao quase-simétrica pode ser definido, a partir da

definicao da operagao de reversao, da seguinte forma:

pli,j)=pli+1ln—j), 0<ij<n—1 l|i—j| <1

Reversoes quase-simétricas sao um caso especial das reversoes k-assimétricas:

pli,j) =pli+1ln—j), 0<ij<n-1 [i—j[<k, k>1

A dificuldade dos problemas de Reversao Quase-Simétrica e k-Assimétrica aparenta
ser consideravelmente maior do que o Problema de Reversao Simétrica [6]. Ainda nao se
conhece a complexidade de ambos problemas.

A seguir sao detalhados os limitantes conhecidos, os algoritmos ja desenvolvidos e as

classes e familias de permutacoes ja definidas [7].

3.1 Limitantes

A fim de obter limitantes para o problema de reversdes quase-simétricas, é considerado o

nimero minimo de operacoes necessarias para posicionar corretamente um tinico elemento



(Definigoes |2| e , que corresponde ao nimero de slices percorridas para posiciona-lo

corretamente [7].

Definigao 1 Uma reversao quase-simétrica p(i, j) age em um elemento k sei < p(m, k) <
j.

Definicao 2 O numero minimo de operacoes de reversao quase-simétricas que devem

agir em um elemento k para posiciona-lo corretamente na permutacao m € definido por

d,[k].

Lema 1 Se slice(w, j) = k, entao slice(wp, j) € {k-1, k, k + 1}, para toda reversao

quase-simétrica p.

Lema 2 Se slice(m, i) = j e slice(t, i) = k, entdao d.[i] > |j—k| reversoes quase-

simétricas devem agir no elemento i para posiciond-lo adequadamente.

O Lema [2[ ¢ em um limite inferior para d,[i]. Este lema ndo considera o sinal que um
elemento terd ao ser corretamente posicionado. Quando um elemento esta posicionado
corretamente, mas com sinal diferente do desejado, é necessario movimenta-lo até a posicao
diametralmente oposta a origem de replicagao e depois trazé-lo de volta, o que resulta em
um nimero maior de operacoes.

Para obter-se o valor exato de d,[i] é necessario considerar o sinal que o elemento tera
na permutacgao resultante. Os Lemas 3| e 4| mostram como calcular d,[i], respectivamente,
para os casos em que a permutacao possui tamanho par e impar, o que ¢ ilustrado na
Figura 5

Os Lemas [3] e [4] calculam o niimero de operagoes necessarias para posicionar um inico
elemento, sem considerar o posicionamento dos demais elementos. Contudo, na ordenagao
da permutacao, uma operacao de reversao quase-simétrica necessaria para posicionar um
elemento pode interferir no posicionamento de outros elementos. O Lema || estabelece
um limite inferior para o nimero de operacoes que agem em um elemento que ja esta

corretamente posicionado.

Lema 3 Seja m um genoma com um nimero par de genes (n = 2k), entao d,[i] =

|5 —p(m,0)| + |5 —i| + 1 se um dos itens a seguir for verdade:

o i <, p(mi) < §es(mi)=—1
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Figura 5: Numero de reversoes quase-simétricas necessarias para posicionar um elemento
quando o posicionamento direto resultaria em um sinal oposto ao desejado [0].

o i <4, p(mi)> % es(mi)=+1
o i>7%, p(mi) <5 es(mi)=+1
®i>% p(mi)>5 es(mi)=—1

Lema 4 Seja m um genoma com um nimero impar de genes (n =2k + 1), entdo d,[i] =

|2 — p(m, i) + |25 — i + 1 se um dos itens a sequir for verdade:
o < nT—H; p(ﬂ—>i) < nil € S(ﬂ—>i) =1
o i < p(m,i) > e s(m i) =+1
o i > " p(r i) <™t e s(m i) =+1

o i>H p(m i) > e s(m i) = —1

10



Lema 5 Seja i um elemento na posi¢ao correta (m; = i). Se existe um elemento j tal
que slice(m, j) < slice(m,i) e d[j] > 0, entdo no minimo duas reversées quase simétricas

devem agir em i para ordenar w, o que significa que d.[i| > 2.

As fungoes Lower e Upper, apresentadas nas Definigoes [3| e |4 usam a distancia d,[i].
A funcao Lower é um limitante inferior para o problema de Reversao Quase-Simétrica.
Por outro lado, nao se pode afirmar que a funcao Upper é um limitante superior, mas
uma busca exaustiva realizada para todas as permutagoes 7, de tamanho até 9, permite

conjecturar que Upper é um limitante superior [7].
Defini¢ao 3 Lower(mw) = mazi<j<nd[i].
Definigao 4 Upper(m) = > 1<i<,, dri].

A Tabela[l|mostra as distancias exatas, valores de Lower, Upper e diametro para todas
as permutagoes de tamanho até 10. A Figura[6|exemplifica a aplicagao das fungdes Lower

e Upper.

n=(-7 -1, +3, +6, +8, -5, -2, +4)

d.=[7 1,2,4,3,82,1,4]

Lower(mx) =7

d(n) =11
+M

Upper(n) = 24

Figura 6: Aplicacao das Fungoes Lower e Upper [6].

3.2 Algoritmos de ordenacao

No trabalho de Dias e coautores [7] foram apresentados os primeiros algoritmos para o
problema de ordenacao por Reversoes Quase-Simétricas. Estes algoritmos sao heuristicas

que nao possuem provas de fator de aproximacao.
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Média

N | Permutagoes | Diam | Lower | Dist | Upper
2 8 3 1,25 1,50 2,00
3 18 it 2,13 | 2,96 1,46
4 384 6 2,90 | 4,26 7.48
5 3.840 8 371 5,68 11,09
6 16.080 10 Lh2 | T2 15,33
7 645.120 11 5,36 0 841 20,21
8 10.321.920 13 6,20 | 9,76 25,75
9 185.794.560 15 7.06 | 11,15 31,94
10 | 3.715.891.200 16 12,51

Tabela 1: Valores médios de Lower(r), d(w) e Upper(w) para todas as permutacoes de
tamanho menor ou igual a 10. Diam corresponde ao diametro para um dado tamanho
de permutagao [0].

O algoritmo bésico (Algoritmo 1) baseia-se em posicionar primeiro os elementos que
possuem menor slice na permutacao identidade. Se slice(t,i) < slice(t,j) entao i serd
posicionado antes que j. Desta forma um elemento ja posicionado nao sera afetado pelos

subsequentes posicionamentos de elementos.

Algoritmo 1 Algoritmo basico
Data: 7
for i <— 1 to [§] do
Coloque o elemento i em sua posi¢ao correta
Coloque o elemento n — i + 1 em sua posicao correta
end for

E facil verificar que os elementos i e n — i + 1 possuem o mesmo slice. Por convencao,
o algoritmo basico posiciona o elemento i antes do elemento n — 7 + 1. Uma otimizacao
local consiste em, a cada iteragao, escolher a sequéncia de posicionamentos que exucuta

menos operagoes. O Algoritmo 2 implementa esta otimizagao.

Algoritmo 2 Algoritmo basico com otimizacgao de slice
Data: ©
for i <1 to [§] do
Escolha a melhor opgao entre:
e Coloque o elemento i em sua posicao correta

+  Coloque o elemento n — 7 4+ 1 em sua posi¢ao correta
e (Coloque o elemento n — i + 1 em sua posigao correta

+  Coloque o elemento ¢ em sua posicao correta

end for

Os Algoritmos 1 e 2 possuem complexidade O(n?), pois é necessério tempo O(n) para

12



posicionar um elemento, e ao todo sao necessdrias O(n?) reversoes simétricas, de acordo
com o limitante superior (Definigao [4]).

Em Dias e coautores [7] também foi apresentado um algoritmo guloso para o problema
de Reversoes Quase-Simétricas (Algoritmo 3). Este algoritmo busca minimizar a fungao

objetivo h(n) = min{d[i],d[n — i — 1] 4+ d[i] + d[i — i + 1]} para todo p’ aplicével a 7.

Algoritmo 3 Algoritmo Guloso
Data: w
k+«1
while 7 # + do
7 < 7P que minimiza a expressao min{d[i|,dn —i — 1] + d[i] + d[i — i + 1]},
para 1 <i < 7, em p'm para todo p' aplicavel a
T 4 pm
kek +1
end while
return k

O algoritmo guloso possui uma complexidade O(n®), pois é necessério tempo O(n)
para calcular a fungao a ser minimizada para todo 1 <7 < & , o que resulta em tempo
O(n?) para cada reversao (ao todo sao realizadas O(n?) reversoes).

As Tabelas e 4 mostram os resultados experimentais para os algoritmos basico,
bésico com otimizagao e guloso, quando executados com todas as permutacoes de tamanho

até 9 e mostra comparagoes destes resultados com os exatos. Para compar os resultados,

dalg(ﬂ)

d(m)
d() representa a distancia exata.

utilizou-se a razao , onde dg,(m) representa a distancia fornecida pelo algoritmo e

O algoritmo basico apresenta resultados gradativamente mais distantes do 6timo, em
relacdo ao tamanho das permutagoes (Tabela . A otimizacao presente no Algoritmo 2
apresenta melhoras nos resultados, particularmente na diminuicao da razao em relacao
a distancia 6tima. O algoritmo guloso apresenta melhores resultados, com razao média
de aproximacao menor que 2 em todos os testes, contudo em alguns casos a distancia ao
6timo é muito maior, como evidenciado pela razao maxima.

Com base nestes resultados, acredita-se que o problema de Reversao Quase-Simétrica
apresenta muitas oportunidades de evolugao [7]. Tendo em vista que muitos dos problemas
de Rearranjo de Genomas ja hé mais tempo explorados (particularmente o problema de
Reversao) possuem atualmente estado da arte mais evoluido, com algoritmos polinomiais

aproximativos ou exatos conhecidos.
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Algoritmo Basico
Operacgoes Razao Exatos
MAX \ AVG | MAX \ AVG
3 1,50 1,00 1,00 100,00%
7 3,50 2,50 1,18 66,67%
10 5,33 3,00 1,25  48,96%
17 8,50 4,50 1,50 16,98%
21 11,23 5,00 1,60  8,20%
31 15,50 6,50 1,84  1,8™%
36 19,16 7,00 1,96  0,64%
49 24,50 8,50 2,20  0,12%

© 00O Uk WwNZ

Tabela 2: Performance do Algoritmo 1. A tabela mostra o valor méximo (Operagoes
- MAX) e o médio (Operagoes - AVG) das distancias fornecidas pelo algoritmo, bem
como o valor méximo (Razao - MAX) e o médio (Razao -AVG) da razao de aprox-
imacao destes valores em relagao a distancia exata. A ultima coluna fornece a porcentagem
de solugoes que o algoritmo retorna a solugao exata [6].

3.3 Familias e classes de permutacoes

Para estudar o problema de Reversao Quase-Simétrica, no trabalho de Dias e coatores [7]
foram definidas familias e classes de permutagoes, com o intuito de elaborar algoritmos
especificos.

Uma familia é um grupo de permutacgoes que compartilham uma mesma regra de
definicao. Para uma familia, existe uma tnica permutacao de tamanho n, para todo
nimero natural n.

Classes sao grupos mais abrangentes, que podem conter mais de uma permutacao do
mesmo tamanho n. Classes podem conter familias de permutacoes.

As classes e familias selecionadas compreendem permutacoes dificeis de serem orde-

nadas pelos algoritmos genéricos (Algoritmos 1, 2 e 3) previamente apresentados.

3.3.1 Familias

Foram definidas dez familias de permutacoes, e para cada uma foi conjecturado a distancia
(Conjectura . Estas conjecturas sao verdadeiras para todas as permutacoes m, para
|| < 10.

Para cada familia foi elaborado um algoritmo especifico de ordenacao, estes algorit-
mos apresentam melhores resultados do que os algoritmos genéricos apresentados anteri-

ormente para o Problema de Reversao Quase-Simétrica.
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Algoritmo Basico com Otimizacao de Slice
Operacgoes Razao Exatos
MAX \ AVG | MAX \ AVG
3 1,50 1,00 1,00 100,00%

7 3,33 2,00 1,13 75,00%

10 5,08 2,33 1,19 56,77%

17 7,86 2,83 1,38 23,36%

21 10,55 3,50 1,50 11,78%

31 14,22 4,50 1,69  3,12%

36 17,87 5,00 1,83  1,13%

49 22,42 6,25 2,01 0,23%

© 0O Uk WNZ

Tabela 3: Performance do Algoritmo 2. A tabela mostra o valor méximo (Operagoes
- MAX) e o médio (Operagoes - AVG) das distancias fornecidas pelo algoritmo, bem
como o valor méximo (Razao - MAX) e o médio (Razao -AVG) da razao de aprox-
imacao destes valores em relagao a distancia exata. A ultima coluna fornece a porcentagem
de solugoes que o algoritmo retorna a solugao exata [6].

Conjectura 1 Para cada familia Fy(n) conjectura-se que a distancia d(Fy(n)) corre-

sponde a distancia exata.

Familia de Permutacao Distancia

Fi(n) =[-1,42,43,...,4n] d(Fi(n)) =2[2%51] +1, paran > 1.
Fy(n)=[+n-1),...,42,4+1, —n] d(Fa(n)) =2[251] +1, paran > 2.
F;(n)=[+n,—1,-2,...,—(n —1)] d(F3(n)) = 2["51], para n > 3.
Fy(n)=[-1,-2,...,—(n—1),—n] d(Fy(n)) =2[%], para n > 2

Fs(n) = [+n,+(n—1),...,42,+1] d(Fs5(n)) =2|%] +1, para n > 2.
Fs(n) =[+1,-2,...,—(n—1),—n] d(Fs(n)) =2[5] 41, paran > 5.
Fr(n) =[+n,+(n—1),...,42,—1] d(F7(n)) =2|5] +2, para n > 5.
Fs(n) =1[-1,42,...,+(n — 1), —n] d(Fg(n)) =n+ 2, para n > 5.
Fy(n) =[+n,—1,+(n—2),-3,...,42,—(n — 1)] (n par) d(Fy(n)) = [22] — 1, para n > 4.
Fy(n) = [+n, =2, +(n —2),—4,...,—(n —1),+1] (n impar) | d(Fs(n)) = [32] — 1, para n > 4.
Fio(n) = [-1,42,-3,4+4,...,(=1)"n] d(Fio(n)) = [227, para n > 5.

3.3.2 Classes

Na Conjectura [2 sao apresentados os resultados sobre classes do problema de Reversao

Quase-Simétrica obitidos por Dias e coautores [7].
Conjectura 2 Sejam

o C(n,k)=p(Lk) ¢, paral <k <n.

o Cy(n,i,j) =p(i,j) ¢, para 1l <i<j<n.
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Algoritmo Guloso
Operacgoes Razao Exatos
MAX \ AVG | MAX \ AVG
3 1,50 1,00 1,00 100,00%
) 3,08 1,25 1,04 87,50%
8 4,59 1,75 1,08 76,30%
12 6,85 2,75 1,21 41,43%
15 8,89 2,75 1,27 25,838%
21 11,70 3,80 1,39 10,26%
25 14,10 3,60 1,44  5,18%
32 17,41 4,75 1,57 1,62%

© 00O Uk WwNZ

Tabela 4: Performance do Algoritmo 3. A tabela mostra o valor méximo (Operagoes
- MAX) e o médio (Operagoes - AVG) das distancias fornecidas pelo algoritmo, bem
como o valor méximo (Razao - MAX) e o médio (Razao -AVG) da razao de aprox-
imacao destes valores em relagao a distancia exata. A ultima coluna fornece a porcentagem
de solugoes que o algoritmo retorna a solugao exata [6].

o Cs(n,i,j) =p(l,k)-p(k+1,n) p(1,n) ¢, para 1 <k <n.

o Cy(n) ={plir,ir) - pliz, 12)) - .. - plir,ir) ¢, para 1 <ip <n, 1 <k <,

ip # i, 1 <p<qg<r,1<r<n}

i 05(”') = {p(il’jl) ’ p(i27j2>> Tt p(imjr) L, para 1 <y < jk <n, 1<k< r,
[ips Jp] N [ig, Jg) = 0,1 <p<q <7, 1<7<n}

classes de permutacao. Entao:
o d(Ci(n,k)) =2["~] +1, para 1 <k < n.
e d(Cy(n,i,j)) = 2LWJ +1, para 1 <i<j<n.

o d(C5(n,i,j)) < ZL%’“J + 2L§J +3, para 1 < k <n.

d(Cy(n)) < 2n.

d(Cs(n)) < 3n.

Todas as conjecturas relacionadas a classes sao verdadeiras para todas as permutacoes
7, com |7| < 10. Para cada classe foi desenvolvido um algoritmo, os quais satisfazem as

conjecturas em todas as permutacoes testadas.
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4 Cronograma e Plano de trabalho

O cronograma das atividades é apresentado na Tabela[5]e compreende o periodo de Margo
de 2012 até Fevereiro de 2014, totalizando 24 meses. Para que o objetivo deste trabalho

seja alcancado, as tarefas listadas abaixo devem ser cumpridas.

2012 2013 2014

#/ M|A/M|J|J|A|S|O|N/D|J|F M|AM|J|J|A|S|O|IN|D|J |F

11X XX |X XXX |X

2 XXX | XX |X|X

3 X

4 XXX |X[|X|X

5 XXX |X|X|X

6 X[ XXX |X|X

7 X | X X | X X | X

8 X

9 X

Tabela 5: Cronograma de atividades

1. Obtencao de créditos.
2. Levantamento bibliografico.
3. Exame de Qualificagao de Mestrado (EQM).

4. Estudo de novas classes de permutacoes que podem ser ordenadas em tempo poli-

nomial.

5. Pesquisa de novos algoritmos heuristicos para o problema de Reversao Quase-Simé-

trica.

6. Pesquisa de melhoria do didametro e limitantes do problema de Reversao Quase-

Simétrica.
7. Escrita da dissertacao.
8. Revisao final do texto da dissertacao.

9. Defesa da dissertacao.
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5 Metodologia

Até o momento, o problema de distancia de reversao quase simétrica foi pouco explorado;
resultados iniciais para o problema estao no trabalho de Dias e coautores [7]. Nao se con-
hece a qual classe de complexidade o problema pertence, nao ha algoritmo aproximativo
conhecido e as heuristicas existentes apresentam resultados significativamente distantes
do 6timo (o que foi detalhado na Segao .

Este trabalho ira aprofundar o estudo do problema, objetivando desenvolver algoritmos
e descobrir novas propriedades. Para isto, serao considerados resultados de outros prob-
lemas de rearranjo, principalmente o problema de distancia de reversao, que ja é bastante
explorado na literatura e possui inclusive algoritmo exato de complexidade polinomial.

Ao longo do trabalho, serao implementados algoritmos para obter resultados experi-
mentais e testar hipoteses sobre o problema. Caso necessario, também serao realizadas

provas de conjecturas para validar propriedades do problema.

6 Analise de resultados

Para todos os algoritmos produzidos serd analisada a complexidade computacional. Para
algoritmos de aproximacao provas de corretude serao fornecidas.

Todos os algoritmos produzidos também serao avaliados quantitativamente, utilizando
a ferramenta Rearrangement Distance Databaseﬂ [10], que possui uma base de dados
de distancias exatas para os vérios problemas de rearranjo de genomas (inclusive para

Reversao Quase-Simétrica), para todas as permutagoes de tamanho menor ou igual a 13.

Thttp://mirza.ic.unicamp.br:8080/bioinfo/index.jsf
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