Problema de Distancia de Reversao
Quase-Simétrica

Thiago da Silva Arruda
Zanoni Dias

Instituto de Computag¢do - Universidade Estadual de Campinas

19 de Setembro de 2012



Introducio
m Rearranjo de Genomas
m Reversdo Simétrica

Reversio Quase-Simétrica
m Estado da Arte
m Limitantes
m Algoritmos
m Familias e Classes de Permutacoes

Cronograma e Plano de Trabalho
Metodologia
Andlise de Resultados

I[@ Referéncias



Rearranjo de Genomas

@ Problema: determinar a distancia evolutiva entre individuos.



Rearranjo de Genomas

@ Problema: determinar a distancia evolutiva entre individuos.

@ Metodologia: identificar uma sequéncia de eventos de
mutacdo que explica as diferengas genéticas entre individuos.
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@ Problema: determinar a distancia evolutiva entre individuos.

@ Metodologia: identificar uma sequéncia de eventos de
mutacdo que explica as diferengas genéticas entre individuos.

@ Os eventos considerados afetam grandes partes de um
genoma.
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Representacdao de Genomas

@ Um genoma com n genes é classicamente representado como
uma n-tupla de niimeros inteiros.

@ Caso ndo haja repeticdo, entdo esta n-tupla pode ser
representada como uma permutagao m = (71 T3 ... 7)),
1< |mi| < n, |mi| # |mj| <> i # .

@ Para alguns modelos de rearranjo, a orientacao dos genes é
considerada, o que é representado pela atribuicdo de sinais
aos elementos da permutacao.



Distancia de Rearranjo

@ Um modelo de rearanjo de genomas é composto por um
conjunto de operacoes.



Distancia de Rearranjo

@ Um modelo de rearanjo de genomas é composto por um
conjunto de operacoes.

@ A distancia de rearranjo entre duas permutagbes m e o é o
numero minimo t de operagdes p; necessario para transformar

| pr (o (o2 1)) = 0.

d(m,0) =t.
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Ordenacao de Genomas

@ A permutacio identidade ¢ é definida como (123... n).

@ A ordenacao de uma permutacdo m consiste no processo de
transformar 7 na permutacao identidade.

e A distancia de ordenagdo de 7 é denotada por d(m,¢) = d().



Reversao Genomas

@ Reversdao é uma operagdo que consiste em inverter a ordem e
os sinais de elementos de um segmento da permutac¢ao.



Reversao Genomas

@ Reversdao é uma operagdo que consiste em inverter a ordem e
os sinais de elementos de um segmento da permutac¢ao.
@ Estado da Arte:



Reversao Genomas

@ Reversdao é uma operagdo que consiste em inverter a ordem e
os sinais de elementos de um segmento da permutac¢ao.
@ Estado da Arte:
e Com sinal: Algoritmo exato de complexidade sub-quadratica

[6].



Reversao Genomas

@ Reversdao é uma operagdo que consiste em inverter a ordem e
os sinais de elementos de um segmento da permutac¢ao.
@ Estado da Arte:
e Com sinal: Algoritmo exato de complexidade sub-quadratica

[6].
o Sem sinal: NP-Dificil [2], melhor algoritmo conhecido possui
fator de aproximag¢&o 1,375 [1].



Reversao Genomas

+7 +2  pa2)=pa) +7

_—

+6

Figura: Operagdo de revers3o [3]



Reversao Simétrica

@ Estudos sugerem que, para certos grupos de organismos, os
eventos de reversdo ocorridos possuem alto grau de simetria
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Figura: Alinhamento de genomas de algumas espécies de bactérias [3] .
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Propriedades de Reversdo Simétrica

e Position: p(w,i) =k < |n[k]| =i, p(m,i) €{1,2,...,n}.
e Sign: s(m, i) = k <> w[p(m,i)] = ki, s(m, i) € {1,—-1}.
e Slice: slice(w, i) = min{p(n,i),n— p(m,i)+ 1},

slice(m, i) € {1,2,...,5}.
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Propriedades de Reversdo Simétrica

o i P s slice

+4 }Xi 1 2 +1 R
/'/, 2 7 -1 2

-2 { ¥+1 3 3 +1 3
B & }% 4 8 +1 1
5 6 +1 3

+8\\/I£ 6 4 +1 4

7 1 -1 1

8 5 +1 4

Figura: Exemplo das fun¢des position(p), sign(s) e slice [3] .
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Modelo para Reversdo Simétrica

o Utilizar o modelo de Reversao para calcular distdncia de
rearranjo conduz a resultados incorretos [3].
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Modelo para Reversdo Simétrica

o Utilizar o modelo de Reversao para calcular distdncia de
rearranjo conduz a resultados incorretos [3].

@ Ohlebusch [5] propos o modelo que permite somente
operacdes de Reversdo Simétrica.

@ Definicao formal:
i) = pli+1n—1), 0<i<[2].

@ Para transformar uma permutacdo 7 em outra permutacio o
é necessario que slice(r, i) = slice(o, i), para todo 1 </ < n.

@ Apenas 2131 das 27p! permutacdes com sinal de tamanho n
podem ser ordenadas.
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Reversao Quase-Simétrica

@ No trabalho de Dias e coautores [3] foi apresentado o modelo
de Reversao Quase-Simétrica.

@ Permite reversdes com assimetria de no maximo uma unidade.

@ Com este modelo é possivel transformar uma permutacdo 7
de tamanho n em qualquer outra permutagdo o, também de
tamanho n.

@ Definicdo formal:
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Estado da Arte

@ Ainda n3o se conhece a complexidade do problema.
@ O estado da arte compreende:

e Limitantes
e Algoritmos
o Classes e Familias de permutagdes



Limitantes

Definicao

O ndmero minimo de operacdes de reversdo quase-simétricas que
devem agir em um elemento i para posiciond-lo adequadamente na
permutacdo 7 € definido por d[i].
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Limitantes

Definicao

O ndmero minimo de operacdes de reversdo quase-simétricas que
devem agir em um elemento i para posiciond-lo adequadamente na
permutacdo 7 € definido por d[i].

Se slice(m, i) = j e slice(t, i) = k, entdo o total de d[i] > |j— k|
reversées quase-simétricas devem agir no elemento i para
posiciona-lo adequadamente.
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Limitantes

Quando © possui tamanho par:
deli] = 12 — p(m, )| + 12 — i + 1.

YR - p(m, 1|
|21

+1

Figura: Posicionamento de um elemento, caso-par[3] .
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Limitantes

Quando © possui tamanho impar:
dw[’] = ’%1 - p(ﬂ’, I)‘ + ‘%1 _ l’

[(n+1)/2 - p(mD) |
[(n+1yR-1|

Figura: Posicionamento de um elemento, caso impar [3] .
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Limitantes

Definicao

Lower(m) = maxi<i<ndy][i]
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Limitantes

Lower(m) = maxi<i<ndy][i]

Upper(m) = Zlgign dr[i]

@ A funcdo Lower é um limitante inferior para o problema de
Reversio Quase-Simétrica.

@ N3o é possivel afirmar que a funcdo Upper é um limitante
superior.



Algoritmos

@ Foram apresentados alguns algoritmos iniciais para o problema

3].
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Algoritmos

@ Foram apresentados alguns algoritmos iniciais para o problema
[3]-

@ Estes algoritmos s3o heuristicas que nao possuem prova de
fator de aproximacdo.

@ Estes algoritmos foram avaliados experimentalmente com
todas as permutagoes de tamanho até 9.

10



Algoritmos

Algoritmo Basico
Operacoes Razao Exatos

N | MAX \ AVG MAX \ AVG

2 3 1,50 1,00 1,00 100,00%
3 7 3,50 2,50 1,18 66,67%
4 10 5,33 3,00 1,25  48,96%
5 17 8,50 4,50 1,50 16,98%
6 21 11,23 5,00 1,60  8,20%
7 31 15,50 6,50 1,84 1,87%
8 36 19,16 7,00 1,96 0,64%
9 49 24,50 8,50 2,20 0,12%

Tabela: Performance do Algoritmo 1 [3] .
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Algoritmos

Algoritmo Basico com Otimizacao de Slice

Operacoes Razao Exatos
N | MAX \ AVG MAX \ AVG
2 3 1,50 1,00 1,00 100,00%
3 7 3,33 2,00 1,13 75,00%
4 10 5,08 2,33 1,19 56,77%
5 17 7,86 2,83 1,38 23,36%
6 21 10,55 3,50 1,50 11,78%
7 31 14,22 4,50 1,69 3,12%
8 36 17,87 5,00 1,83 1,13%
9 49 22 42 6,25 2,01 0,23%

Tabela: Performance do Algoritmo 2 [3] .
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Algoritmos

Algoritmo Guloso

Operacoes Razao Exatos
N | MAX \ AVG MAX \ AVG
2 3 1,50 1,00 1,00 100,00%
3 5 3,08 1,25 1,04 87,50%
4 8 4,59 1,75 1,08 76,30%
5 12 6,85 2,75 1,21  41,43%
6 15 8,89 2,75 1,27  25,88%
7 21 11,70 3,80 1,39 10,26%
8 25 14,10 3,60 1,44  5,18%
9 32 17,41 4,75 1,57 1,62%

Tabela: Performance do Algoritmo 3 [3].
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Familias e Classes de Permutacoes

@ Ainda n3o existe algoritmo de ordenacdo exato para o
Problema de Distancia de Reversiao Quase-Simétrica.
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@ Ainda n3o existe algoritmo de ordenacdo exato para o
Problema de Distancia de Reversiao Quase-Simétrica.

@ Para estudar o problema, pode-se definir familias e classes de
permutacdes [3].

@ Para cada familia ou classe, pode se conjecturar a distancia
exata correspondente.

@ Um algoritmo de ordenacdo especifico pode ser elaborado
para cada familia ou classe.



Familias de Permutacoes

@ Uma familia é um grupo de permuta¢des que compartilham
uma mesma regra de definicdo.
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Familias de Permutacoes

@ Uma familia é um grupo de permuta¢des que compartilham
uma mesma regra de definicdo.

@ Para uma familia, existe uma permutacdo de tamanho n, para
todo nimero natural n.

e Para cada familia Fx(n) foi conjecturado que d(Fk(n))
corresponde a distancia exata [3].

@ As conjecturas foram validadas para todas permutagdes 7,
tais que || < 10.
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Familias de Permutacoes

e Para cada familia Fi(n), conjectura-se que a distancia
d(Fk(n)) corresponde a distancia exata.

Familia de Permutacao Distancia

Fi(n) = [=1,42,+3,...,+n] d(F(n) =2["31] +1, para n > 1.
Fa(n) = [+(n—1),..., +2, +1, —n] d(Fa(n)) = 2| "5L ] +1, para n > 2.
F3(n) = [+n, =1, —2,. .., —(n—1)] d(F3(n)) = 2[ "7, para n > 3.
Fa(n) =[-1,-2,..., —(n—1),—n] d(Fa(n)) =2[ 5], paran > 2.
Fs(n) = [+n, +(n —1),..., +2, +1] d(Fs(n)) =2[ 7] +1, paran > 2.
Fe(n) = [+1,=2,..., —(n—1), —n] d(Fg(n)) =2[57 + 1, paran > 5.
F7(n) = [+n,+(n —1),..., +2, 1] d(F7(n)) = 2[5 ] +2, paran > 5.
Fg(n) =[-1,+2,..., +(n—1), —n] d(Fg(n)) = n+2, paran > 5.

Fo(n) = [+n, —1,4+(n — 2), =3, ..., +2, —(n — 1)] (n par) d(Fg(n)) = f?] — 1, paran > 4.
Fo(n) = [+n, =2, 4+(n — 2), —4, ..., —(n — 1), +1] (n impar) d(Fg(n)) = ]’é’] — 1, paran > 4.
Fio(n) = [=1, 42, =3, 4+4,...,(—=1)"n] d(Fo(n)) = [32], para n > 5.
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Classes de Permutacoes

@ Classes sdo grupos que podem conter mais de uma
permutacido do mesmo tamanho n.

Classes podem conter familias de permutacdes.

Foram definidas classes de permutagdes Cy [3].

Para cada classe Ci(n) foi conjecturado uma distancia
d(Cx(n)) [3].
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Classes de Permutacoes

@ Classes sdo grupos que podem conter mais de uma
permutacido do mesmo tamanho n.

@ Classes podem conter familias de permutacdes.

e Foram definidas classes de permutagdes Cy [3].

e Para cada classe Ci(n) foi conjecturado uma disténcia
d(Ci(n)) [3]-

@ Estas conjecturas foram validadas, usando o algoritmo
correspondente, para todas permutagdes 7, tais que |r| < 10.
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Classes de Permutacoes

Classes de permuta¢bes que foram definidas em Dias e coautores
[3]-
o Ci(n,k)=p(1,k)-¢, paral < k <n.
o Co(n,i,j)=p(i,j) ¢, paral <i<j<n.
o Gi(n,i,j)=A{p(1,k)-p(k+1,n)-p(1,n)-¢, paral < k < n}.
o Cy(n) =A{p(in,n) - pliayi2)) « .- pliryir) - ¢, paral < ix < n,
1§k§r7 ip#iQ)]-SquSrv 1§r§n}
o Cs(n) = {p(i, 1) p(iz,j2)) - - - plir, Jr) - v, para
L<ix <jk <n 1< k<, [ip,Jp] N [igs gl =0,
1<p<qg<r,1<r<n}
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Classes de Permutacoes

Distancia para as classes de permutagao.
o d(Ci(n,k)) =2|25%| +1, paral < k < n.

o d(GCo(n,i,j)) = 2| o=t JHIJ +1,paral <i<j<n.
o d(Cs(n,i,j)) < 2|55 +2|%| +3, paral < k < n.
e d(G(n)) <2n.

e d(Gs(n)) <3
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Cronograma e Plano de Trabalho

2012 2013 2014
#|IMJA|M[J]|J]|A|S|O|N|D|[J|F|M|[A|M|J|J]|]A|S|O|N|D|J]|F
1| X | X|[X][X X|X|X]|X
2 X | X|X|X|X|X]|X
3 X
4 X|X[X|X[|X]|X
5 X|X|X|X|X[|X
6 X|X|X|X[X]|X
7 X| X X | X X | X
8 X
9 X

Tabela: Cronograma de Atividades

1. Obtenc3o de créditos.
2. Levantamento bibliografico.
3. Exame de Qualificagdo de Mestrado (EQM).
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Cronograma e Plano de Trabalho

2012 2013 2014
#IMJA|M[J]|J]|A|[S|O|N|D|[J|F M|[A|M|J|J]|]A|S|O|N|D|J]|F
1| X | X|[X][X X|X|X]|X
2 X|X|X|X|X|X]|X
3 X
4 X|X[X[|X[X]|X
5 X|X|X|X|X|X
6 X|X|X|X[X]|X
7 X| X X | X X | X
8 X
9 X

Tabela: Cronograma de Atividades

4. Estudo de novas classes de permutacdes que podem ser
ordenadas em tempo polinomial.

5. Pesquisa de novos algoritmos heuristicos para o problema de
Reversdo Quase-Simétrica.

6. Pesquisa de melhoria do didmetro e limitantes do problema de
Reversio Quase-Simétrica.

20
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Cronograma e Plano de Trabalho

2012 2013 2014
# | M|A|M|J|J]JA|S|O|N|D|J|F|M|JA|M]J|J]|A]S J|F
1| X[ X|X[X X|X|X|X
2 X|X|X|X|X|X]|X
3 X
4 X|X|X|X|X|X
5 X|X|[X|X|X|X
6 X|X|X
7 X | X X | X
8 X
9 X

Tabela: Cronograma de Atividades

7. Escrita da dissertacdo.
8. Revisdo final do texto da dissertacdo.
9. Defesa da dissertacao.




Metodologia

@ Serdo considerados resultados de outros problemas,
particularmente o problema de Revers3o.
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Metodologia

@ Serdo considerados resultados de outros problemas,
particularmente o problema de Revers3o.

@ Ao longo do trabalho, serdo implementados algoritmos, com
intuito de obter-se resultados experimentais.

@ Caso necessdrio, serdo realizadas provas de propriedades e
limitantes do problema.
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Analise de Resultados

@ Os algoritmos produzidos serdo avaliados quanto a
complexidade.
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Analise de Resultados

@ Os algoritmos produzidos serdo avaliados quanto a
complexidade.

@ Para algoritmos aproximados, provas de corretude serao
fornecidas.

o Para avaliacdes quantitativas, serd usada a ferramenta
Rearrangement Distance Database®.

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