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2
O problema da filogenia

Um dos problemas centrais em biologia comparativa (sistemética) é
o esclarecimento das relagoes de ancestralidade entre espécies, grupos de
espécies, populagoes de espécies distintas, populagoes de uma mesma espécie
ou genes homologos em populagoes de espécies distintas (mas préximas do
ponto de vista evolutivo) [6, 71]. Estas entidades podem ser classificadas
sob a designacao comum de taxon. A expressao da ancestralidade é feita
através de uma arvore com raiz, onde as folhas representam os taxons sob
analise e os noés internos representam ancestrais hipotéticos. Diz-se que
esta arvore é uma arvore filogenética, uma arvore evolucionaria ou uma
filogenia. Os taxons sob andlise sao ditos taxons operacionais, enquanto os
taxons eventualmente associados aos nés internos da arvore filogenética sao
denominados tazons hipotéticos. A associacao de um taxon hipotético a cada
no interno de uma filogenia é uma reconstrucgao.

Cada taxon possui um conjunto de atributos denominados carac-
teristicas. Uma caracteristica pode representar um atributo morfoldégico (por
exemplo, o tipo de mandibula de espécies de peixes) ou uma posigao de
aminodcidos ou nucleotideos numa proteina (por exemplo, proteinas como
as hemoglobinas e os fibrinospeptideos). A suposi¢ao fundamental sobre o
conjunto de caracteristicas consideradas na analise é que sejam indepen-
dentes entre si. Isto simplifica a andlise, pois nao ha necessidade de modelar
o problema considerando a correlacao entre as caracteristicas.

Uma caracteristica possui um conjunto discreto e finito de estados que
podem ser assumidos por cada taxon. Este conjunto de estados é o dominio
ou conjunto subjacente da caracteristica.

A avaliagao da qualidade de uma &arvore filogenética depende do
critério de otimizacao empregado para inferi-la. O critério pode ser baseado
num modelo estocdstico, na compatibilidade apresentada pelos dados,
na comparacao de distancias num espaco métrico ou no principio de
parcimonia, sendo os dois ultimos os mais comumente utilizados. No

primeiro critério, as caracteristicas sao formuladas em um espaco métrico.
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Um espago métrico é um par (C, d), onde C' é o conjunto subjacente e

d:C x C' — IR é uma funcao de distancia que tem as seguintes propriedades:

— d(z,y) > 0,Va,y € C,

—d(z,y) =0z =y, Vr,y € C;

- d(z,y) = d(y,z),Vz,y € C;

— d(z,y) <d(z,z) +d(z,y),Vz,y,z € C.

O grafo de transicao de estados de uma caracteristica que representa
um espaco métrico é nao direcionado e sua matriz de adjacéncia é simétrica.

Este critério é bastante utilizado em trabalhos sobre genoma [5, 29, 75].
Por exemplo [75], seja T uma arvore na qual os nds sao representados por
genomas. Seja G; e G; dois nés de T'. Seja P;; o caminho entre G; e G em
T, e seja k. o numero real de eventos ao longo da aresta e € P;;. A distancia
evoluciondria entre G; e Gj ¢ ki = Yeep, ke

Pelo critério de parciménia [71], a melhor arvore filogenética (mais
parcimoniosa) é aquela que pode ser explicada pelo menor nimero de passos
evolutivos [15, 43]. E frequentemente afirmado que o critério de parciménia
pode ser legitimado como o melhor critério de otimizacao na obtencao de
arvores filogenéticas, desde que a probabilidade de ocorrerem mudancas
evoluciondrias seja pequena [56, 69]. O critério de parcimonia é utilizado ao
longo deste trabalho.

A Figura 2.1 apresenta um conjunto de taxons e uma filogenia para
este (ambos adaptados de [46]). Os dados sdo bindrios e estao representados
por uma matriz, onde as linhas sao indexadas por taxons e as colunas pelas
caracteristicas. As caracteristicas presentes sao: (a) pares de nadadeiras, (b)
mandibulas, (¢) grandes ossos dérmicos, (d) barbatanas em fila, (e) pulmoes,
(f) linguas dsperas. O valor atribuido ao par (,5) é 1 se o taxon i possui a
caracteristica j e 0 se a caracteristica estiver ausente. A filogenia mostrada
assume que os taxons descendem de um ancestral comum (raiz da &rvore)
onde todas as caracteristicas estao ausentes. Sao sinalizados na figura os

pontos onde cada caracteristica muda de estado.
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Figura 2.1: Exemplo de um conjunto de taxons e uma filogenia associada.

2.1
Aplicacoes

A inferéncia de arvores filogenéticas é importante para a funda-
mentacao de taxonomias, que por sua vez tem uma estreita relagao com

a paleontologia [78]. Isso pode ocorrer de duas maneiras:

1. Espécimes fosseis podem apresentar estados para caracteristicas mor-
fologicas que nao estao presentes nas espécies contemporaneas, po-
dendo indicar também uma ordenacao provavel para os conjuntos de

estados das caracteristicas.

2. A introdugao de uma espécie ja extinta na andlise apds a obtengao de

uma arvore evoluciondria é uma das formas de testar sua plausibili-

dade.

Em biogeografia, drvores evolutivas auxiliam na identificacao de uma
possivel correlacao entre mudancas ambientais e mudancas morfologicas
sobre uma mesma espécie (co-evolugdo ambiente-espécie) [77]. Em biolo-
gia molecular, dois genes sao homologos se possuem um ancestral comum.
Os taxons operacionais podem ser genes homélogos de uma espécie ou de
espécies distintas. A comparacao entre os genes permite inferir tamanhos
de populagoes de uma espécie ao longo do tempo [6]. Esta inferéncia é con-
seguida pela comparacao das variagoes moleculares inter /extra-espécies de
genes homologos. Utilizando-se um modelo probabilistico para as variagoes
de nucleotideos nas seqiiéncias e sabendo-se quando a fungao genética pas-
sou a ser realizada por organismos vivos, € possivel estimar estatisticamente
o tamanho populacional minimo para gerar um subconjunto dos genes que
foi agrupado monofileticamente numa arvore evolucionéria proposta.

Ha algum tempo atras, utilizou-se a analise filogenética como evidéncia

numa acusacao de tentativa de homicidio [74]. O acusado, médico de um
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grupo de infectados pelo virus HIV, teria injetado sangue contaminando
numa mulher. Comparou-se a populacao virética da mulher com as po-
pulagoes viréticas dos pacientes do acusado e de uma amostragem das
populacoes do virus na América. O resultado apontou que o virus que
infectou a vitima era filogeneticamente muito mais proximo da populagao
virdtica dos pacientes do acusado do que do restante das populagoes

utilizadas na anélise.

2.2
Revisao bibliografica/trabalhos anteriores

O primeiro trabalho de comparagao de programas de inferéncia de filo-
genias sob o critério de parcimoénia parece ser o de Luckow e Pimentel [48],
publicado em 1985. As estratégias testadas por Luckow e Pimentel fazem
parte dos sistemas WAGNERT78 [18], WAGPROG [70], PHYSYS [52] e
PHYLIP [19].

Os programas analisados no artigo de Luckow e Pimentel eram uti-
lizados em computadores de grande porte, como o CDC Cyder 170 730/760
em que foram realizados os testes. A disseminacao dos microcomputadores
durante a década de 80 motivou os criadores destes programas a escreverem
novas versoes de seus sistemas para este tipo de maquinas. Platnick [57, 58]
realizou o primeiro trabalho abrangente de comparacao de sistemas de in-
feréncia de filogenias para microcomputadores.

Estes trabalhos se encontram em periddicos ou livros da area de biolo-
gia. Neles, os autores demonstraram preocupacao em detalhar a contribuigao
proporcinada para a area de biologia, mas nao demonstraram a mesma preo-
cupacao em detalhar os algoritmos implementados. Isto torna praticamente
impossivel a reconstrucao de seus algoritmos por outros pesquisadores.

Outro detalhe importante sobre estes trabalhos é que nao deixam
claro como eram obtido os tempos relatados. Em comunicacao pessoal
com Goloboff [38], foi questionado qual seria o custo da melhor solugao
encontrada para a instancia GOLO (instancia construida por ele). Foi
questionado também qual seria o tempo necessario para sua obtencao. A
resposta foi a seguinte: “Hoje eu consigo uma solugao com custo 497 em
poucos segundos usando um computador Pentium I1I”. Essa resposta deixou
a entender que Goloboff, em uma execucao de seu programa, conseguiu
tal solugao em poucos segundos. Entretanto, nao comenta quantas outras
execugoes foram feitas antes dessa, ou seja, nao foi mencionado quanto

tempo foi gasto antes de obter a melhor solucao.
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Em 1998, Andreatta e Ribeiro [3, 4] propuseram uma arquitetura
de projeto (sob o paradigma de programacao orientada a objetos) para
o desenvolvimento de heuristicas de busca local e metaheuristicas para
problemas de otimizagao combinatéria. Nestes trabalhos foram realizadas
implementacoes da arquitetura proposta para o problema da filogenia sob o
critério de parcimonia. O sistema implementado tem opcoes de busca local
do tipo melhoria iterativa, GRASP, VNS e busca tabu. Foram comparados
de forma nao tendenciosa (reutilizando amplamente cédigo implementado)
diferentes algoritmos aproximados para o problema da filogenia.

Os algoritmos mais promissores foram avaliados com base em 8 prob-
lemas reais de inferéncia de filogenias que sao apresentados na Tabela 2.1.
Na tabela sao apresentados para cada instancia o seu nome, o nimero n de
taxons, o numero m de caracteristicas e, na coluna melhor, os melhores
resultados conhecidos (antes dos algoritmos propostos nesta tese). Sete
destes problemas foram obtidos através de contato com os editores da re-
vista Cladistics (http://www.cladistics.org/journal.html). Estes problemas
tém sido utilizados na comparacao de programas para inferéncia de filoge-
nias [48, 57, 58]. Além destas instancias, foi utilizado também a instancia
GOLO fornecida por Goloboff [37].

Instancia n | m | melhor
ANGI 49 | 59 216
GRIS 47 1 93 172
TENU 56 | 179 682
ETHE 58 | 86 372
ROPA 75| 82 326
GOLO 77| 97 497
SCHU | 113 | 146 760
CARP | 117 | 110 548

Tabela 2.1: Melhores resultados para as oito instancias da literatura.

O trabalho de Andreatta e Ribeiro [4] foi o primeiro a detalhar de
forma clara os algoritmos utilizados. Também foi o primerio a alcancar os
melhores resultados para as oito instancias testes - é citado neste trabalho
que os melhores resultados até entao nao foram obtidos por um mesmo
algoritmo.

O fato de Andreatta e Ribeiro terem proposto uma arquitetura de pro-
jeto para o desenvolvimento de heuristicas de busca local e metaheuristicas
para problemas de otimizagao combinatéria torna esta ferramenta bastante

genérica. O preco a pagar por isso é produzir algoritmos nao muito otimiza-
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dos. Quando uma aplicacao é especifica para um problema, caracteristicas
deste problema sao aproveitadas para tornar o algoritmo mais rapido.

Um dos objetivos desta tese é o de melhorar os resultados produzidos
por Andreatta e Ribeiro [3, 4], aproveitando alguns métodos que foram
amplamente testados nestes trabalhos. Por exemplo, Andreatta e Ribeiro
citam que dentre todos os algoritmos de construcao testados, o melhor é o
GStep_wR (greedy step with randomness). Essa informacao foi aproveitada
neste trabalho. No entanto, as implementagoes dos métodos de construcgao
e também das estruturas de vizinhancas podiam ser implementadas mais
eficientemente. Em [36, 37, 38|, Goloboff propoe estratégias de otimizagao
que sugerem uma mudanca na estrutura de dados para o armazenamento das
caracteristicas de cada taxon, o que em média reduz o tempo de execucgao
dos algoritmos de construgao e busca local pela metade. Também é proposta
uma nova maneira de avaliar a insercao de uma subédrvore em outra em
tempo O(m), o que até entdo era feito em tempo O(mn), onde n é o nimero
de taxons sob andlise e m o numero de caracteristicas associadas a cada
taxon. Na Secao 2.4, estas otimizacoes propostas por Goloboff e outras que
sao propostas desta tese sao descritas com maiores detalhes. Experimentos
computacionais também mostram a economia de tempo atribuida a estas
otimizacoes.

Neste trabalho também é proposta uma nova estrutura de vizinhanga
para o problema da filogenia (Capitulo 3) e também novos algoritmos
baseados na metaheuristica GRASP (Capitulo 3) e em algoritmos genéticos
(Capitulo 4).

2.3
Avaliacao de uma filogenia

Como dito anteriormente, o critério de avaliagao da qualidade de
uma arvore filogenética utilizado neste trabalho é baseado no principio da
parcimonia [71]. Este critério assume que a melhor filogenia é aquela que
possui o nimero minimo de passos evolutivos [15, 43]. Em outras palavras,
dada uma filogenia s, a tarefa de avalid-la consiste em definir o conjunto
de caracteristicas (taxons hipotéticos) de cada né interno da arvore de tal
forma que o nimero de mudancas de estado seja o menor possivel.

A Figura 2.2 mostra uma filogenia que possui um conjunto de taxons
hipotéticos baseados na evolugao descrita na Figura 2.1. Nesta arvore,
em cada aresta ¢é sinalizada a quantidade de passos evolutivos ocorridos,

totalizando um total de oito em toda a filogenia. J4 na Figura 2.3 houve
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Figura 2.2: Exemplo de representagao de uma filogenia.

uma melhor definicao dos taxons hipotéticos dos nés internos, obtendo-se
um nuimero de passos evolutivos igual a sete, que representa o menor valor

de parcimonia para tal filogenia.
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Figura 2.3: Exemplo de uma filogenia bem avaliada.

Existem na literatura cientifica alguns trabalhos sobre como definir
o melhor conjunto de taxons hipotéticos [17, 24, 25]. Nestes artigos foram
propostos algoritmos polinomiais com complexidade O(mn) para realizar
a computagao do menor valor de parcimonia de uma filogenia, onde n é
o numero de taxons operacionais e m o numero de caracteristicas binarias.
Eles assumem que cada caracteristica binaria pode assumir trés estados: 0, 1
e 7. Este ultimo significa uma indeterminacao, que é tratada nos algoritmos
como se a caracteristica pudesse assumir tanto o valor 0 quanto o valor 1,

ou seja, o estado ¢ é equivalente a {0,1}.


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 9916206/CA


PUC-Rio - Certificacdo Digital N° 9916206/CA

Heuristicas hibridas para o problema da filogenia 21

Procedimento CalcularCC(s)
Entrada
s - a filogenia de entrada;
Saida
Custo - o valor de parcimoénia;
CC - o vetor CC de cada né de s;
Inicio
01.  Inicialize a pilha Q « (raiz de s,0);
02. Custo «— 0;
03. Enquanto Q # () faga

04. Inicio

05. Desempilhar (N, t) de Q;

06. Enquanto ¢t # 1 faga

0r7. Inicio

08. Empilhar (N,1) em Q;

09. Se N nao é folha entao

10. Inicio

11. Sejam F'D e FE os nés filhos a direita e a esquerda de N, respectivamente;
12. Empilhar (FD,0) em Q;

13. Empilhar (FE,0) em Q;

14. Fim-se

15. Desempilhar (N, t) de Q;

16. Fim-enquanto

17. Se N ¢ folha entao

18. Inicio

19. Para =1, ..., m faga

20. CCi] « o estado da caracteristica i do taxon relativo & folha N;
21. Senao

22. Seja CCFD o vetor CC do né filho a direita de N;
23. Seja CCFE o vetor CC do n6 filho a esquerda de N;
24. Para =1, ..., m faga

25. Se CCFDJi] = CCFE][i] entao

26. CCli] «— CCFDIi;

27. Senao

28. Se CCFDJi] # 7 e CCFE][i] # 7 entao

29. Inicio

30. CCli] « 7

31. Custo < Custo+ 1;

32. Senao

33. Se CCFDJi] = ? entao

34. CCli]| = CCFEi;

35. Senao

36. CCli] = CCFDIi;

37. Fim-se

38. Fim-se

39. Fim-enquanto

40. Retorne Custo e o vetor CC de cada nd;

Fim-CalcularCC

Figura 2.4: Algoritmo para avaliacao de uma filogenia s e para determinacao
do vetor C'C' de cada no6 de s.
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O algoritmo usado neste trabalho para avaliar uma filogenia [25]
baseia-se no principio de definir o conjunto de caracteristicas de um né
com base nos conjuntos de caracteristicas de seus dois sucessores imediatos
(filhos). Por exemplo, a definigdo do estado da caracteristica ¢ de um
no depende dos estados associados a esta mesma caracteristica nos seus
sucessores imediatos. Se o estado 0 aparecer em maior nimero nos filhos
entao esta caracteristica no no pai é definida como 0; se for o estado 1, entao
serd 1; caso haja empate, a caracteristica do pai serd indefinida, representada
por ? (par de estados {0,1}).

A Figura 2.4 apresenta o algoritmo implementado, que recebe como
entrada uma filogenia s e retorna como saida o valor f(s) de parcimonia
de s, além de definir as caracteristicas de cada né interno da arvore. Essas
caracteristicas ficam armazenadas no vetor de catacteristicas comuns (vetor
CC). A pilha @ inicializada com o né raiz de s na linha 1 armazena tuplas
do tipo (N,t), onde N é um né da arvore s e t assume o valor 1 se os
filhos do n6 N j& foram analisados, 0 caso contrario. O valor de parcimonia
de s sera acumulado na variavel Custo que é inicializada com 0 na linha
2. O lago nas linhas 3-39 garante que todos os nés da filogenia s serao
analisados. Na linha 5 um n6 N é desempilhado para possivel andlise. O
laco nas linhas 6-16 faz com que se desca na arvore até chegar em uma
folha para explorar os nés dai para cima (bottom-up). Na linha 8 0 né6 N
¢ empilhado novamente com t=1. Nas linhas 12 e 13 os filhos de N sao
empilhados. Isso garante que N s6 sera desempilhado novamente quando
seus filhos ja tiverem sido analisados. Nas linhas 17-20 é verificado se o n6
N, que esta sendo analisado, é uma folha. Neste caso, o vetor CC de N
receberd as caracteristicas do taxon operacional relativo a folha N. Caso
contrario, o vetor CC' de N é calculado com base no vetor C'C' de seus
sucessores imediatos, como descrito nas linhas 21-38. Nas linhas 22 e 23 sao
definidas as variaveis CCFD e CCFFE que armazenam, respectivamente,
o vetor C'C' dos nés filhos a direita e a esquerda de N. No laco nas linhas
24-37 sao determinadas todas as caracteristicas que compoem o vetor C'C
de N. Na linha 25 verifica-se se a caracteristica ¢ assume o mesmo estado
em CCFD e em CCFFE. Neste caso, a caracteristica ¢ do vetor CC' de N
assumira também este estado. Na linha 28 é verificado se a caracteristica
1 nao assume o estado ¢ nem em CCFD nem em CCFE. Neste caso, a
caracteristica i do vetor CC de N assumird o estado 7 e um passo evolutivo
é detectado, fazendo com que a variavel C'usto seja incrementada em uma
unidade. Na linha 33 é verificado se a caracteristica ¢ de CCF D é igual a ?.

Neste caso, a caracteristica ¢ do vetor CC de N assumirda o mesmo estado
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que a caracteristica ¢ de CCFE. Caso contrario, assumira o mesmo estado
que a caracteristica ¢ de CCFD. Na linha 40 sao retornados o niimero de
passos evolutivos encontrados na filogenia s e o vetor CC' de cada n6 de s.

Todos os n nés da filogenia s sao desempilhados duas vezes. Na
segunda vez que um determinado né é desempilhado, ele é analisado e
todas as suas m caracteristicas sao definidas. Logo, o algoritmo descrito
na Figura 2.4 tem complexidade O(mn), onde n é o nimero de taxons sob

analise e m o numero de caracteristicas.

2.4
Otimizacoes na implementacao

Com a finalidade de tornar os algoritmos desenvolvidos mais rapidos,
foram realizadas algumas otimizacoes no cédigo. Algumas foram sugeridas
por Goloboff [36, 37, 38] e outras sdao propostas deste trabalho. Estas

otimizagoes podem ser divididas em dois grupos:

— O primeiro engloba as que envolvem uma diminuicao da complexidade

algoritmica.

— No segundo utilizou-se uma melhor estrutura de dados para o ar-
mazenamento do conjunto de caracteristicas de cada taxon, o que

permitiu uma economia de tempo de aproximadamente 50%.

Nas subsecoes a seguir, estas otimizagoes serao explicadas com maiores
detalhes.

24.1
Otimizacao de complexidade

A inser¢ao e a remogao de uma subarvore em uma arvore filogenética
sao operacoes muito utilizadas por qualquer heuristica que trate o pro-
blema da filogenia. Tanto estratégias de construcao de solugoes (métodos
construtivos) quanto de refinamento (busca local) realizam diversas vezes
essas operacoes. Uma reducao na complexidade de alguma delas acarreta
uma grande economia de tempo.

Estratégias para se avaliar o impacto de uma inser¢cao e de uma

remogao em tempo O(m) sao descritas a seguir.
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Figura 2.5: Exemplo de inser¢ao de uma subarvore em uma filogenia.

Inser¢cao em tempo O(m)

Um exemplo de inser¢ao ¢ descrito na Figura 2.5, onde a subarvore s
com raiz z esta sendo inserida na filogenia s’ entre os nds u e v, resultando
na filogenia s”. O custo incremental desta inser¢ao ¢ dado por f(s”) — (f(s)
+ f(s)), onde f(.) representa o valor de parcimoénia da filogenia.

Até entao, para se verificar o impacto causado por uma operacao
de insercao era necessario avaliar a filogenia resultante para se calcular a
diferenca no valor de parcimonia entre a filogenia resultante e a filogenia
original (essa diferenga é denominada custo de inser¢ao). Essa operagao
tem complexidade O(mn), onde n é o nimero de taxons sob andlise e m o
nimero de caracteristicas.

Goloboff em [36, 37] sugere uma nova estratégia para calcular em
tempo O(m) o custo de uma inser¢do, sem precisar calcular o valor de
parcimonia da filogenia resultante. Esta estratégia se baseia no fato que as
duas filogenias submetidas ao processo de insercao (s e s’ no exemplo da
Figura 2.5) ja estao avaliadas, ou seja, sdo duas filogenias cujos valores de
parcimonia ja foram calculados. Esta estratégia propoe modificar o processo
de avaliacao de uma filogenia sem alterar a sua complexidade, mas de modo
a permitir que se reduza a complexidade de uma operacao de insercao. No
momento em que uma filogenia s for avaliada, uma dupla travessia sera
realizada nesta arvore. A primeira travessia é feita de baixo para cima
(bottom-up) para se calcular o seu custo e os vetores C'C' de cada nd,
ou seja, € a analise descrita no algoritmo CalcularCC da Figura 2.4. A
segunda é feita de cima para baixo (top-down) para se obter um outro
conjunto de caracteristicas para cada nd, que serd armazenado no vetor
de caracteristicas especiais, C'E. Estas caracteristicas, assim como no vetor

CC', podem assumir os estados 0, 1 e 2. Ao contrario do vetor C'C, elas nao
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representam o taxon associado a cada nd, mas servem apenas para otimizar
a implementagao, permitindo que as operagoes de insercao e remocao sejam
feitas mais rapidamente (com complexidade O(m), onde m é o numero
de caracteristicas). Esse vetor é definido em um processo semelhante ao
calculo do vetor C'C'. Trés informacoes serao utilizadas para a determinagao
do vetor CE de um né N: os vetores C'C dos seus dois sucessores imediatos
(informagdes que também sao utilizadas no célculo do vetor C'C) e o vetor
CFE do né pai de N (que ja estara disponivel pois esta andlise é realizada de
cima para baixo). Se para uma caracteristica i o estado 0 aparecer nestes
trés vetores em um numero total de vezes maior que o numero total de
vezes que aparece o estado 1, a caracteristica ¢ do vetor CE de N assumira
o estado 0; se for o estado 1 a aparecer em um maior nimero total de vezes,
a caracteristica ¢ do vetor C'E de N assumird o estado 1; em caso de empate,
a caracteristica ¢ do vetor C'E de N assumird o estado ?. Assim, o vetor
CFE de um né N possui os estados predominantes para cada caracteristica
quando analisadas as informagoes que estao abaixo deste né (vetores C'C' dos
sucessores imediatos de N) na arvore e as informagoes que estao acima (vetor
CFE do né pai de N). Com isso, quando um passo evolutivo ocorre, este fica
descrito em uma aresta através dos vetores C'E de suas extremidades.
Apresenta-se na Figura 2.6 o algoritmo para calculo dos vetores C'FE
de cada no, que recebe como parametro de entrada a filogenia s que esta
sendo avaliada e retorna o vetor CE de cada né desta filogenia. A pilha
() inicializada com a raiz de s na linha 1 armazena os nés da filogenia que
serao analisados. O laco nas linhas 2-21 garante que todos os nés da filogenia
serao analisados. Na linha 4 um né N é desempilhado para analise. Na linha
5 é atribuido ao vetor CEPAI o vetor CE do né pai de IV, caso N nao seja
a raiz de s. Caso contrario, é atribuido a CEPAI o vetor CC do né N. Na
linha 6 é atribuido ao vetor CCF'D o vetor CC' do n6 filho a direita de N,
caso N nao seja uma folha. Caso contrario, é atribuido a CCFD o vetor
CC de N. Na linha 7 é atribuido ao vetor CCFE o vetor C'C do né filho
a esquerda de N, caso N nao seja uma folha. Caso contrério, é atribuido
a CCFFE o vetor CC de N. O laco nas linhas 8-15 determina o valor de
todas as caracteristicas do vetor CE do né N. Nas linhas 9 e 10 verifica-se
se o vetor CE do no6 pai pode ser propagado para o vetor CE de N. Na
linha 12 é verificado se em ambos os filhos a caracteristica ¢ do vetor C'C
possui o mesmo estado. Neste caso, na linha 13 é atribuido este estado a
caracteristica ¢ do vetor CE de N. Caso contrario, a caracteristica ¢ do vetor
CFE de N recebe, na linha 15, o estado ?. Nas linhas 18 e 19 os filhos de N

sao empilhados em () para garantir que estes também serao analisados. Na


DBD
PUC-Rio - Certificação Digital Nº 9916206/CA


PUC-Rio - Certificacdo Digital N° 9916206/CA

Heuristicas hibridas para o problema da filogenia 26

linha 22 é retornado o vetor C'E de cada no.

Procedimento CalcularCE(s)
Entrada
s - a filogenia de entrada;
Saida
CFE - vetor CE de cada né.

Inicio

01.  Inicialize a pilha @ « (raiz de s);

02. Enquanto ) # () faga

03. Inicio

04. Desempilhar N de Q;

05. Seja CEPAI o vetor CE do né pai de N. Se N for a raiz de s
CEPAI serd uma cépia do vetor CC de N;

06. Seja CCFD o vetor CC do né filho a direita de N. Se N for uma folha
CCFD serd uma cépia do vetor CC de N;

07. Seja CCFE o vetor CC do n6 filho a esquerda de N. Se N for uma folha
CCFFE sera uma cépia do vetor CC' de N;

08. Para i=1, ..., m faga

09. Se CC[i] = 7 ou CEPAI[i]| = CCJi] entao

10. CEli] «— CEPAI[il;

11. Senao

12. Se CCFD[i] = CCFEJi] entao

13. CEli]| — CCFDIJi;

14. Senao

15. CEJi] « 7

16. Se N nao é folha entao

17. Inicio

18. Empilhar o filho a direita de N em Q;

19. Empilhar o filho a esquerda de N em Q);

20. Fim-se

21. Fim-enquanto

22. Retorne o vetor CFE de cada no;

Fim-CalcularCE

Figura 2.6: Algoritmo para determinacao do vetor C'E de cada né.

Cada um dos n nés de s é desempilhado para andlise uma tunica vez.
Durante a andlise de um determinado nd, as m caracteristicas do vetor
CFE deste n6 sao definidas. Logo, o algoritmo descrito na Figura 2.6 tem
complexidade O(mn), onde n é o numero de taxons sob analise e m o
numero de caracteristicas. Sendo o processo de avaliagao de uma filogenia
composto pela execucao do algoritmo CalcularCC descrito na Figura 2.4
seguido da execucao do algoritmo CalcularCE descrito na Figura 2.6 e
sendo a complexidade de ambos algoritmos O(mn), entdao a complexidade
do processo de avalia¢ao continua sendo O(mn).

Uma vez que um passo evolutivo fica descrito em uma aresta (u,v)
através do vetores C'E dos nds u e v, para se testar a insercao de uma
subarvore s em uma filogenia s’ entre os ndés u e v basta comparar o vetor

CFE do né raiz de s com os dos nés u e v de s'. Verifica-se quais os passos
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Procedimento CalcValorInsercao(CE_-Z, CE.U, CE.V)

Entrada
CE_Z - Vetor CE da raiz (né z) da subdrvore cuja insergao serd avaliada;
CE_U - Vetor CE do né u da aresta (u,v) onde ocorrerd a insergao;
CE_V - Vetor CF do né v da aresta (u,v) onde ocorrerd a insercao;

Saida
Custo - Custo da insergao;

Inicio

01. Custo « 0;

02. Para i=1, ..., m faga

03. Se CEU[i| = CE_V]i] e CE_Ui] # CE_ZJi]
e CE Zli|#7e CEU[i] # 7T e CE_V[i] # 7 entao
04. Custo «— Custo + 1;

05. Retorne Custo;
Fim-CalcValorInsercao

Figura 2.7: Algoritmo para célculo do custo de insergao.

evolutivos que nao ocorrem em s’ e que passarao a ocorrer na filogenia
resultante s” se a insercao for realizada.

A Figura 2.7 apresenta um algoritmo O(m) (complexidade verificada
no lago nas linhas 2-4) para o cdlculo do custo de uma inser¢ao. Na linha
1 é atribuido o valor 0 a variavel C'usto, que armazena o custo total da
inser¢ao. O laco nas linhas 2-4 garante que todas as caracteristicas serao
analisadas. A condigao na linha 3 s6 sera verdadeira se a caracteristica ¢
dos vetores C'E dos nés u e v for 0 e a caracteristica ¢ do vetor C'E do né
z for 1, ou vice-versa. Neste caso, nao havia um passo evolutivo descrito na
aresta (u,v) para a caracteristica ¢ e com a inser¢ao da subérvore enraizada
no né z um passo evolutivo sera gerado. Logo, na linha 4 o valor da varidvel

Custo é incrementado em uma unidade.

Remoc¢ao em tempo O(m)

PRV,

Figura 2.8: Exemplo de remogao de uma subérvore de uma filogenia.
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Procedimento CalcularCC_2(s)
Entrada

s - a filogenia de entrada;
Saida

Custo - o valor de parcimoénia;

CC e CCAux - vetores CC e CCAux de cada no;
Inicio
01.
02.
03.
04.
05.
06.
07.
08.
09.
10.
11.
12.
13.
14.
15.
16.
17.
18.
19.
20.
21.
22.
23.
24.
25.
26.
27.
28.
29.
30.
31.
32.
33.
34.
35.
36.
37.
38.
39.
40.
41.
42,
43.
44.
45.
Fim-CalcularCC_2

Inicialize a pilha @ « (raiz de s,0);
Custo < 0
Enquanto @Q # ) faga
Desempilhar (N,t) de @;
Enquanto ¢t # 1 faga
Empilhar (N, 1) em Q;
Se N nao é folha entao
Sejam F'D e FE os nés filhos a direita e a esquerda de N, respectivamente;
Empilhar (FD,0) em Q;
Empilhar (FE,0) em Q;
Fim-se
Desempilhar (N, t) de Q;
Fim-enquanto
Se N ¢ folha entao
Para i=1, ..., m faga
CCli] < o estado da caracteristica i do taxon relativo a folha N;
Se CC[i] = 7 entao
CCAuzli] — 7,
Senao
CCAuz[i] « 0;
Senao
Seja CCFD o vetor CC' do né filho a direita de N;
Seja CCFE o vetor C'C do n6 filho a esquerda de N;
Seja CC AuxF'D o vetor CC Aux do n6 filho & direita de N;
Seja CC AuxF'E o vetor CC Aux do nd filho & esquerda de N;
Para i=1, ..., m faga
Se (CCAuzFD[i| = 7) e (CCAuzFE]i] = ?7) entao
CCAuzli] « 7;
Senao
CCAuzli] — 0;
Se CCFDJi] = CCFE]i] entao
CCli] — CCFDIi;
Senao
Se CCFDJi] # 7 e CCFE][i] # 7 entao
CCli] < 7
Custo <+ Custo+ 1;
Senao
Se CCFDJi] = 7 entao
CCli] = CCFE]il;
Senao
CCli| = CCFDIil;
Fim-Para
Fim-se
Fim-enquanto
Retorne Custo e os vetores CC e CC Aux de cada nd;

Figura 2.9: Algoritmo para avaliacao de uma filogenia s e para determinacao
dos vetores CC' e C'C' Aux de cada no de s.
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Quando uma subéarvore s’ é desconectada de uma filogenia s, o né pai
do né raiz de s’ é eliminado e a subarvore irma de s’ é conectada ao né avo
do né raiz de s’. Em outras palavras, na Figura 2.8 a subérvore s’ enraizada
pelo né z é desconectada, o né w (né pai) é eliminado de s e a subérvore
irma (enraizada pelo né v) é conectada ao né u (né avo de z em s) gerando
a subarvore s”. Assim, percebe-se que os nés mais importantes durante uma
operacao de remocao sao a raiz z da subarvore s a ser desconectada de s, o
no raiz v da subarvore irma e o né avo u de z em s. Comparando os vetores
CFE destes trés nos é possivel determinar a reducao de passos evolutivos
ocasionados pela remocao.

Existem duas ocasioes onde um passo evolutivo é reduzido em uma
remogao. A primeira é semelhante a existente no processo de insergao: um
passo evolutivo é reduzido quando no vetor CE do né raiz z da subarvore
s" a ser desconectada a caracteristica ¢ assume o estado 0 e nos vetores CE
do né irmao v e do nd avo u a caracteristica ¢ assume o estado 1, ou vice-
versa. A outra ocasidao onde um passo evolutivo é reduzido ocorre quando
nos vetores C'E dos nds u e v a caracteristica i assume o estado ¢ e no vetor
CFE do n6 z a caracteristica ¢ assume um estado diferente de 2. Além disso,
na subdarvore enraizada pelo né v (né avo de z) em s deve existir pelo menos
um no onde a caracteristica ¢ assuma um valor diferente de ? no vetor C'C.

Para saber, de maneira rapida e eficiente, se em uma subdrvore
enraizada por um né N existe algum né onde a caracteristica ¢ assume um
estado diferente de ¢ no vetor C'C', foi definido um novo vetor, CC Aux. Este
assume o estado ¢ para a caracteristica ¢ se na subarvore enraizada pelo né
N a caracteristica i assume apenas o estado ¢ no vetor CC' e CC Aux[i] = 0
caso contrario (C'C Aux[i] s6 serd consultado para saber se uma determinada
caracteristica ¢ assume o estado ¢ em toda subérvore enraizada por N).

O vetor CC Aux de cada né serd calculado juntamente com o vetor C'C'.
Para isso, o algoritmo CalcularCC apresentado na Figura 2.4 foi modificado
gerando o algoritmo descrito na Figura 2.9. O que muda em relagao ao
algoritmo da Figura 2.4 sao os trechos nas linhas 17-20 e nas linhas 27-
30. No primeiro destes trechos, quando o né N que esta sendo analisado é
uma folha, se uma caracteristica ¢ assume no vetor CC o estado 7, entao
esse mesmo estado é assumido para a caracteristica i no vetor CCAux
(se a caracteristica ¢ assumir um estado diferente de ? no vetor CC' entéo
CCAuzli] = 0). No segundo trecho, como N nao é uma folha, deve-se ve-
rificar se nos vetores C'C' Aux de ambos os filhos a caracteristica ¢ assume
o valor 7. Neste caso, o valor da caracteristica ¢ no vetor CCAux de N

também serd ¢ (caso contrario, CC Auz[i] = 0). Analogamente ao algoritmo
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CalcularCC da Figura 2.4, este algoritmo tem complexidade O(mn), onde

n é o numero de taxons sob andlise e m o nimero de caracteristicas.

Procedimento CalcValorRedugdo(CENo, CEIrmao, CEAvo, CC AuxAvo)
Entrada
CFENo - Vetor CFE da raiz da subérvore cuja remocao serd avaliada;
CEIrmao - Vetor CE do né irmao da raiz da subarvore cuja remocao serd avaliada;
CFEAvo - Vetor CE do n6 avo da raiz da subarvore cuja remocgao sera avaliada;

Saida
Redugao - Reducao de passos evolutivos ocasionados pela remocao;
Inicio
01. Reducao +— 0;
02. Para i=1, ..., m faga

03. Se CEAvo[i] = 7 e CEIrmaoli] = ? entao
04. Se CCAuzAvoli]| # 7 e CENoli] # 7 entao
05. Redu¢ao — Redugao + 1;
06. Senao
07. Se CEAvo[i| = CEIrmaoli] e CEAvoli] # CENoli]
e CENoli] # 7 e CEAvo[i] # 7 e CEIrmao[i] # ? entao
08. Redugao «— Reducao + 1;

09. Retorne Reducao;
Fim-CalcValorRedug&o

CCAuzxAvo - Vetor CC Aux do né avo da raiz da subédrvore cuja remogao sera avaliada,;

Figura 2.10: Algoritmo para célculo da redugao de passos evolutivos oca-
sionada por uma remocao.

O algoritmo proposto neste trabalho para célculo da reducao de
passos evolutivos ocasionados pela remocao de uma subarvore em tempo
O(m) (complexidade verificada no lago nas linhas 2-8) é apresentado na
Figura 2.10. Na linha 1 ¢é atribuido o valor 0 a varidavel Reduc¢ao, que
armazena a reducao total de passos evolutivos ocasionada pela remocao.
O laco nas linhas 2-8 garante que todas as caracteristicas serao analisadas.
Se a caracteristica ¢ assumir o valor ¢ no vetor CE do né irmao (v) do
né raiz (z) da subdrvore a ser desconectada e no vetor C'E do seu né avd
(u), assumir um valor diferente de ¢ no vetor CE do né z e, além disso, na
subarvore enraizada pelo né u existir pelo menos um né onde a caracteristica
i assume um estado diferente de ? no vetor CC' (isso ¢ verficado com a
condigao CC' Aux[i] # ?), entdo um passo evolutivo é detectado e a varidvel
Redugao é incrementada em uma unidade na linha 5. A condigao na linha 7
s6 sera verdadeira se a caracteristica ¢ dos vetores C'E dos nés u e v for 0 e
a caracteristica ¢ do vetor C'E do né z for 1, ou vice-versa. Neste caso, havia
um passo evolutivo para a caracteristica i e com a remoc¢ao da subarvore
enraizada no no z esse passo evolutivo deixard de ocorrer. Logo, na linha 8

o valor da varidavel Reducao é incrementada em uma unidade.
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2.4.2
Otimizacao pela estrutura de dados

Outra otimizagao proposta por Goloboff [38] foi substituir a estrutura
de dados que armazena as caracteristicas. Esta estrutura deixa de ser um
vetor numérico, onde cada posigao representa uma caracteristica, e passa a
ser um vetor de valores numéricos de 32 bits, onde cada posigao representa
um grupo de 16 caracteristicas. Sao necessarios 2 bits para representar cada
um dos trés estados possiveis: 0, 1 e ¢. Utilizou-se a seguinte representacao

para cada um dos estados:

o estado 0 é representado pela seqiiencia de bits 01;

— o estado 1 é representado pela seqiiéncia de bits 10;

o estado 7 é representado pela seqiiéncia de bits 11; e

— nao existe nenhum estado associado a seqiiéncia de bits 00.

Nos algoritmos que serao descritos nesta subsecao, os vetores C'C,
CCAux e CFE possuem as mesmas fungoes e armazenam a mesma quanti-
dade m de caracteristicas. O que difere em relacao aos algoritmos descritos
anteriormente ¢ que cada posigao g (1 < g < m/16) destes vetores armazena
um nimero de 32 bits, onde um grupo de 16 caracteristicas é definido (cada
par de bits define uma caracteristica).

As operagoes nesta nova estrutura sao feitas por operadores binarios,
onde de uma s6 vez dezesseis caracteristicas sao comparadas. Os operadores
utilizados sao o operador e (&), o operador ou (|), o operador nao (!), o
operador ou-ezclusivo (A) e os operadores de deslocamento a direita (>>)
e a esquerda (<<).

Uma operagao com os operadores bindrios &, | e A possui a sintaxe
A« Bop C,onde A, B e C sao varidveis numéricas de 32 bitse op € {&, |,
A}. Se op = &, entao um bit de A recebe o valor 1 se este mesmo bit assumir
o valor 1 tanto em B quanto em C. Caso contrario, esse bit em A recebe
o valor 0. Se op = |, entdo um bit de A recebe o valor 1 se este mesmo bit
assumir o valor 1 em B ou em C'. Caso contrario, esse bit em A recebe o
valor 0. Se op = A, entao um bit de A recebe o valor 1 se este mesmo bit
assumir o valor 1 ou em B ou em C'. Caso contrario, esse bit em A recebe o
valor 0.

Uma operacao com os operadores binarios >> e << possui a sintaxe
A «— B op num, onde A e B sao variaveis numéricas de 32 bits, op € {<<,

>>} e num é um nimero que indica de quantas casas serd o deslocamento.
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Se a expressao for A «+— B << 1, por exemplo, a varidvel A recebe a variavel
B com seus bits deslocados uma casa a esquerda.

Uma operagao com o operador binério ! possui a sintaxe A «!B, onde
A e B sao variaveis numéricas de 32 bits. Neste caso, A recebe B com os
bits invertidos (onde ¢ 0 em B é 1 em A, e vice-versa).

Antes de apresentar os algoritmos com a nova estrutura de dados, é
importante destacar a etapa de pré-processamento existente que define trés

variaveis bastante utilizadas nestes algoritmos:

— Bits0 - variavel numérica de 32 bits com todos os bits de ordem par

valendo 1, e os restantes iguais a 0:
Bits0 = 01010101010101010101010101010101

— Bitsl - variavel numérica de 32 bits com todos os bits de ordem fmpar

valendo 1, e os restantes iguais a 0:

Bitsl = 10101010101010101010101010101010

— VetorCusto - vetor de 232

posicoes, onde cada posicao representa um
nimero de 32 bits. Como ja mencionado, as caracteristicas estarao
armazenadas em um vetor de valores numéricos de 32 bits. Todas as
operagoes serao realizadas sobre ntimeros de 32 bits. Assume-se nos
proximos algoritmos deste capitulo que os passos evolutivos a serem
“contados”ficarao assinalados em uma variavel auxiliar de 32 bits com
a seqiiencia de bits 00, pois esta representacao nao é usada para
representar estado algum. Por exemplo, em uma inser¢ao, os passo
evolutivos a serem contados sao aqueles que nao ocorrem e passarao
a ocorrer apés a insercao. Neste caso, esses passos evolutivos devem
ficar assinalados em uma varidvel auxiliar. Depois, conta-se quantas
caracteristicas representadas pela seqiiéncia de bits 00 existem nesta
varidvel auxiliar. E nesta hora que o VetorCusto é necessario, pois ele
guarda para cada valor numérico de 32 bits o nimero de seqiiéncias

de bits 00 existentes.

Alguns dos algoritmos descritos no decorrer deste capitulo utilizam o
procedimento CalcularCusto. Este recebe como parametro de entrada um
nimero de 32 bits A e retorna como saida o numero de seqiiéncias de bits
00 existentes em A. Isso é feito em tempo O(1), pois este procedimento faz

uso do vetor VetorCusto definido na etapa de pré-processamento.
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Combinando as variaveis pré-processadas, os operadores binarios e o
procedimento CalcularCusto é possivel reimplementar os algoritmos des-
critos nas secoes anteriores deste capitulo utilizando a nova estrutura de
dados para o armazenamento das caracteristicas. A seguir serao apresen-
tados alguns exemplos de como combinar estes elementos para extrair in-

formagoes.

Exemplo 1. Sabe-se que o estado 1 é representado pela seqiiéncia de bits
10, o estado 0 pela seqiiencia 01 e o estado ? pela seqiiéncia 11. Deseja-
se extrair do grupo CClg] de 16 caracteristicas aquelas onde os bits de
ordem impar tém valor 1, ou seja, as caracteristicas que possuem o estado
1 ou 2 E comum nos algoritmos que serao descritos a seguir destacar-
se, nas operacgoes intermediarias, as caracteristicas que se deseja extrair
com a seqiiéncia de bits 11, pois isso facilita uma proxima operacao binaria

posterior.

1. A CClg] & Bitsl
2A—A|(A>>1)

Na linha 1 os bits de ordem fmpar com valor 1 em C'C[g] permanecem
com o valor 1 em A. Todos os outros bits recebem o valor 0. Na linha 2, o
deslocamento de uma casa a direita faz com que os bits de ordem par de
A relativos aos bits que possuem o valor 1 passem a ter também o valor
1. Com essa operacao a variavel A passa a ter a sequéncia de bits 11 nos
pares de bits que representam as caracteristicas que se deseja extrair e 00

nos restantes.
Exemplo 2. Destacar as caracteristicas de C'C[g] que assumem o estado #:

1. A~ CClg] & Bitsl
2. B+ CC|g] & Bits0
3.C— A& (B <<
4.D—C|(C>>1)

Na linha 1 recebem valor 1 os bits de ordem impar de A relativos as
caracteristicas com estado 1 ou ? em C'C[g|. Na linha 2 recebem valor 1 os
bits de ordem par de B relativos as caracteristicas com estado 0 ou ¢ em
CClg]. Na linha 3 os bits de ordem impar de C' recebem o valor 1 quando
este mesmo bit recebe o valor 1 em A e o bit par relativo a este recebe valor

1 em B (ou seja, as caracteristicas com estado ¢). Na linha 4 sao destacados
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com a sequiéncia de bits 11 os pares de bits relativos as caracteristicas com
estado 2.

Pode-se reescrever este exemplo como descrito a seguir.

1. A (CClg] & Bitsl) & ((CClyg| & Bits0) << 1)
22 A—A|(A>>1)

Esta segunda maneira é mais frequentemente utilizada nos algoritmos

que serao descritos no decorrer deste capitulo.

Exemplo 3. Destacar as caracteristicas de CC[g] que nao assumem o estado
?:

1. A (CClg] & Bitsl) A ((CC[g] & Bits0) << 1)
22 A—A| (A>>1)

Na linha 1, um bit de ordem impar de A recebe o valor 1 ou quando
este bit possui valor 1 em CC|g] ou quando o bit par relativo em CC|g]
possui o valor 1 (ou-exclusivo). Na linha 2, os pares de bits relativos as

caracteristicas desejadas sao destacados com a seqiiéncia de bits 11.

Exemplo 4. Algumas varidaveis auxiliares podem assumir, apds algumas
operagoes, alguns pares de bits com o valor 00 (o que nao ocorre no vetor
C'C pois suas caracteristicas assumem apenas os estados 0, 1 ou ¢). Deseja-
se extrair da variavel auxiliar B os pares de bits que nao assumem o valor

00. Para isso, tém-se os seguintes comandos:

1. A~ (B & Bitsl) | ((B & Bits0) << 1)
22 A—A|(A>>1)

Na linha 1, um bit de ordem fmpar de A recebe o valor 1 quando este
bit possui valor 1 em B ou o bit par relativo em B possui o valor 1. Na linha

2, os pares de bits desejados sao destacados com a seqiiencia de bits 11.

Exemplo 5. Sejam CCFD|g] e CCFE]g] os g-ésimos grupos de 16 carac-
teristicas do filho direito e esquerdo de um né N, respectivamente. Deseja-se
saber quantas caracteristicas valem 0 no filho a direita de N e 1 no filho a
esquerda de N, ou vice-versa. Em outras palavras, deseja-se saber quantos
passos evolutivos ocorrem entre o né N e seus filhos.

Sabe-se que os passos evolutivos devem ficar assinalados em uma

variavel auxiliar de 32 bits através da sequiéncia de bits 00. Sendo assim,
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os comandos abaixo sao suficientes.

1. A— CCFDlg| & CCFE|g]
2. Custo < CalcularCusto(A)

Na linha 1 a variavel A tera um par de bits representado pela seqiiéncia
de bits 00 somente quando a caracteristica relativa a este mesmo par assumir
o estado 0 em CCFD[g] e o estado 1 em CCFE][g|, ou vice-versa. Na
linha 2 a quantidade de passos evolutivos é calculada pelo procedimento

CalcularCusto e armazenada na varidvel Custo.

A seguir serao apresentados os novos algoritmos para avaliacao de
uma filogenia, os novos algoritmos para se verificar o impacto de insercoes
e remogoes em uma filogenia e os experimentos realizados para verificar a

eficiéncia desta otimizacao.

Avaliacao de uma filogenia com representacao binaria

A Figura 2.11 apresenta o novo algoritmo para determinacao dos
vetores CC' e CC Aux de cada n6. O que muda em relagao ao algoritmo
CalcularCC_2 descrito na Figura 2.9 sao os trechos das linhas 19-26 e
das linhas 32-42. O lago nas linhas 19-26 garante que todos os grupos
de 16 caracteristicas dos vetores CC e CC Aux serao definidos quando o
n6 N for uma folha. Na linha 21 o g-ésimo grupo de 16 caracteristicas
relativo a folha N é atribuido a C'C[g]. No trecho nas linhas 23-25 o g-ésimo
grupo de caracteristicas do vetor CCAux é definido. Nas linhas 23 e 24,
analogamente ao Exemplo 3, sao destacados na varidavel auxiliar C' com a
sequéncia de bits 11 os pares de bits relativos as caracteristicas que assumem
um estado diferente de ¢ em CClg]. O comando da linha 25 faz com que
as caracteristicas que assumem o estado ? em C'C[g] sejam representadas
em CCAux[g] pela seqiiéncia de bits 11 e por 00 em caso contrario. O
lago nas linhas 32-42 garante que todos os grupos de 16 caracteristicas dos
vetores CC' e C'C Aux serao definidos quando o né N nao for uma folha.
Nas linhas 34 e 35, como mostrado no Exemplo 5, sao computados, para
0 g-¢ésimo grupo de 16 caracteristicas, os passos evolutivos existentes entre
o né N e seus filhos que sao acumulados na variavel C'usto. No trecho nas
linhas 37-39 o g-ésimo grupo de 16 caracteristicas do vetor C'C' é definido.
Nas linhas 37 e 38, analogamente ao Exemplo 4, sao destacadas com a
seqiiéncia de bits 11 os pares de bits da variavel auxiliar A representados

por uma seqiiéncia de bits diferente de 00. Na linha 39, CC[g] assume os
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Procedimento CalcularCCBin(s)
Entrada
s - a filogenia de entrada;
Saida
Custo - o valor de parcimoénia;
CC e CCAuzx - vetor CC e CCAuz de cada no;
Inicio
01.  Inicialize a pilha @ « (raiz de s,0);
02. Custo « 0
03. Enquanto Q # () fagca
04. Inicio
05. Desempilhar (N, t) de Q;
06. Enquanto t # 1 faga
0r7. Inicio
08. Empilhar (N,1) em Q;
09. Se N nao é folha entao
10. Inicio
11. Sejam F'D e FE os nés filhos a direita e a esquerda de N, respectivamente;
12. Empilhar (FD,0) em Q;
13. Empilhar (FE,0) em Q;
14. Fim-se
15. Desempilhar (N,t) de @
16. Fim-enquanto
17. Se N é folha entao
18. Inicio
19. Para g=1, ..., m/16 faca
20. Inicio
21. CClg] < g-ésimo grupo de 16 caracteristicas do taxon relativo a folha N;
22.
23. C — ((CClyg] & Bits0) << 1) A (CC[g] & Bitsl);
24. C—C|(C>>1)
25. CCAuzxlg] — C & CClg];
26. Fim-para
27. Senao
28. Seja CCFD o vetor CC do né filho a direita de N;
29. Seja CCFE o vetor CC do n6 filho a esquerda de N;
30. Seja CC AuxFD o vetor CC'Aux do n6 filho a direita de N;
31. Seja CC AuzF'E o vetor CC Aux do nd filho a esquerda de N;
32. Para g=1, ..., m/16 faca
33. Inicio
34. A« CCFD[g] & CCFE|g];
35. Custo « Custo + CalcularCusto(A);
36.
37. C — (A & Bits0) | ((A & Bitsl) << 1) ;
38. C—C|(C>>1);
39. CClg) «— A | (1O);
40.
41. CCAuzlg] — CCAuzFE[g] & CCAuxF Dlgl;
42. Fim-Para
43. Fim-se
44. Fim-enquanto
45. Retorne Custo e os vetores CC e CCAux de cada né;
Fim-CalcularCCBin
Figura 2.11: Algoritmo para avaliagao de uma filogenia s e para deter-

minacao dos vetores CC' e CC Auz de cada né de s.
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mesmos pares de bits de A, exceto quando representados pela seqiiéncia de
bits 00 que passam a ser representadas em CC|g| pela seqiiéncia de bits
11 (estado ?). Na linha 41, o g-ésimo grupo de 16 caracteristicas do vetor
CCAuz é definido, fazendo com que uma caracteristica de CC' Auzg| seja
representada pelo estado ? (seqiiéncia de bits 11) se este estado for assumido
por esta mesma caracteristica nos elementos CC AuxF D[g] e CC AuzF E[g],
e pela seqiiencia 00 em caso contrario.

Analogamente ao  algoritmo  CalcularCC2, o  algoritmo
CalcularCCBin possui complexidade O(mn), onde n é o ndmero de

taxons sob analise e m o ntmero de caracteristicas bindrias.

Procedimento CalcularCEBin(s)
Entrada
s - a filogenia de entrada;
Saida
CFE - o vetor CE de cada no;

Inicio

01.  Inicialize a pilha Q < (raiz de s);

02. Enquanto @ # () faca

03. Inicio

04. Desempilhar N de Q;

05. Seja CEPAI o vetor CE do né pai de N. Se N for a raiz de s entao
N nao tem pai e CEPAI serd uma copia do vetor CC de N;

06. Seja CCFD o vetor CC do né filho a direita de N. Se N for uma folha
entao N nao tem filhos e CCF D serd uma copia do vetor CC de N;

07. Seja CCFE o vetor C'C do n6 filho a esquerda de N. Se N for uma folha
entdo N nao tem filhos e CCFE serda uma cépia do vetor C'C de N;

08. Para g=1, ..., m/16 faga

09. Inicio

10. A — CCFDlg] & CCFDlg);

11. C «— ((A & Bits0) << 1) A (A & Bitsl);

12. C—C|(C<<l

13. D — CEPAI|g] & !C;

14. E— (A|(CCFD[g) & CEPAI[g]) | (CCFE]g] & CEPAI[g])) & C);

15. CE[i] — D | E;

16. Fim-Para

17. Se N nao é folha entao

18. Inicio

19. Empilhar o filho & direita de N em Q;

20. Empilhar o filho & esquerda de N em @Q;

21. Fim-se

22. Fim-enquanto

23. Retorne o vetor C'E de cada nd;

Fim-CalcularCEBin

Figura 2.12: Algoritmo para determinagao do vetor C'E de cada no.

A Figura 2.12 apresenta o novo algoritmo para determinacao do vetor
de caracteristicas C'E de cada né. O que muda em relagao ao algoritmo
CalcularCE descrito na Figura 2.6 é o trecho nas linhas 8-16. O lago nas

linhas 8-16 garante que todos os grupos de 16 caracteristicas do vetor C'E
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serao definidos. Na linha 10, a variavel auxiliar A recebe o resultado de
uma operagao & entre CCFDlg] e CCFE]g] que atribui a seqiiéncia de
bits 00 aos pares de bits de A relativos as caracteristicas que em um vetor
possuem o estado 0 e no outro o estado 1. Nas linhas 11-12, analogamente
ao Exemplo 3, sao destacados na variavel auxiliar C' com a seqiiéncia de bits
11 os pares de bits que em A sao representados por uma seqiiéncia de bits
diferente de 00. Na linha 13 sao definidas as caracteristicas armazenadas em
CEPAIlg] que serao propagadas para C'E[g], uma vez que nos filhos essas
caracteristicas apresentam o mesmo numero de estados assumindo o valor
1 e 0. Na linha 14 sao definidas as caracteristicas restantes baseadas nos
vetores C'C' de cada filho. Na linha 15, C'E[g] é definido.

Analogamente ao algoritmo CalcularCE, o algoritmo CalcularCEBin
possui complexidade O(mn), onde n é o numero de taxons sob andlise e m

o numero de caracteristicas binarias.

Insercao e remocao em uma filogenia com representacao binaria

Procedimento CalcValorInsercaoBin(CE_Z, CE.U, CE.V)

Entrada
CE_Z - Vetor CE da raiz (né z) da subdrvore cuja insergao serd avaliada;
CE_U - Vetor CE do né u da aresta (u,v) onde ocorrerd a inser¢ao;
CE_V - Vetor CE do né v da aresta (u,v) onde ocorrerd a insercao;

Saida
Custo - Custo da insergao;

Inicio

01. Custo «— 0;

02. Para g=1, ..., m/16 faga

03. Inicio
04. A—CE_Zg] & (CE.Ulg] | CE-V]g]);
05. Custo «+ Custo + CalcularCusto(A);

06. Fim-Para
07. Retorne Custo;
Fim-CalcValorInsercaoBin

Figura 2.13: Algoritmo para célculo do custo de insercao.

A Figura 2.13 apresenta o novo algoritmo para o calculo do custo
de uma insercao. O que muda em relagao ao algoritmo CalcValorInsercao
descrito na Figura 2.7 é o trecho nas linhas 2-6. O laco nas linhas 2-6 garante
que todos os grupos de 16 caracteristicas serao analisados. Na linha 4 sao
detectados os passos evolutivos que nao ocorrem e que passarao a ocorrer
caso a insercao seja efetivada. A varidvel C'usto incrementada na linha 5

acumula o total de passos evolutivos ocasionados pela insercao.
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Analogamente ao algoritmo CalcValorInsercao, o algoritmo
CalcValorInsercaoBin possui complexidade O(m), onde m é o nimero de
caracteristicas bindrias associadas a cada taxon.

A Figura 2.14 apresenta o novo algoritmo para cédlculo da reducao
de passos evolutivos ocasionada por uma remocao. Na linha 1, a variavel
Redugao responsavel por armazenar a reducao total de passos evolutivos
ocasionados pela remocao € inicializada. O laco nas linhas 2-27 garante que
todos os grupos de 16 caracteristicas serao analisados. No trecho nas linhas
4-11 sao destacados na variavel auxiliar C' com a seqiiéncia de bits 11 os pares
de bits relativos as caracteristicas “vdlidas”de C'EAvo[g]. Chamam-se de
vélidas as caracteristicas de C'E Avo[g], descartando-se aquelas que assumem
o estado ¢ tanto em C'E Avo|g| quanto em CCAuxAvolg]. Nas linhas 4 e 5,
analogamente ao Exemplo 2, sao destacados na variavel auxiliar B com a
sequencia de bits 11 os pares de bits relativos as caracteristicas que assumem
o estado ?em C'EAvo[g|. Na linha 7, a varidvel auxiliar C' recebe o resultado
de uma operacao & entre a varidvel B e CC AuxAvolg| que destaca em C
com a seqiiéncia de bits 11 os pares de bits que possuem valor 11 tanto em B
quanto em CC AuxAvolg| (os pares de bits restantes sao representados por
00). Nas linhas 8-9, analogamente ao Exemplo 2, sdo destacados em C' com a
sequencia de bits 11 os pares de bits relativos as caracteristicas que assumem
o estado ? tanto em C'EAvo[g] quanto em CCAuzrAvolg]. Na linha 11 os
pares de bits relativos as caracteristicas validas de C'E Avolg| sdo destacados
na variavel auxiliar D. Na linha 13, a variavel auxiliar £ recebe o resultado
de uma operacao & entre C'FE Avolg] e C EIrmaolg] que atribui a seqiiéncia
de bits 00 aos pares de bits de E relativos as caracteristicas que em um vetor
possuem o estado 0 e no outro o estado 1. Nas linhas 14-15, analogamente
ao Exemplo 2, sao destacados em E com a seqiiéncia de bits 11 os pares de
bits relativos as caracteristicas com estado ¢ tanto em C'EAvolg] quanto em
C'EIrmaolg]. Nas linhas 17-19, analogamente ao Exemplo 2, sdo destacados
em F' com a seqiiéncia de bits 11 os pares de bits relativos as caracteristicas
de CENolg] com estado 2. Nas linhas 21-22, analogamente ao Exemplo 2,
sao destacados em GG com a seqiiéncia de bits 11 os pares de bits relativos
as caracteristicas de C'EIrmaolg] com estado 7. Na linha 23, a varidvel
G recebe os pares de bits de CEIrmaolgl, excetuando-se as caracteristicas
com estado 7. Neste caso, essas caracteristicas sao representadas em G pela
seqiiéncia de bits 00. Nas linhas 25 e 26 a reducao de passos evolutivos para
o grupo de 16 caracteristicas g ¢ calculada de acordo com o nimero de
passos evolutivos detectados pelo procedimento CalcularCusto descrito na

Subsecao 2.4.2. Na linha 28, a redugao de passos evolutivos ocasionada pela
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Procedimento CalcValorRedugdoBin(CENo, CElIrmao, CEAvo, CC AuxAvo)
Entrada

CENo - Vetor C'E da raiz da subarvore cuja remocao seré avaliada;

CFEIrmao - Vetor CE do né irméao da raiz da subarvore cuja remocao serd avaliada;

CFEAvo - Vetor CE do n6 avo da raiz da subarvore cuja remocgao sera avaliada;

CCAuzxAvo - Vetor CC Aux do né avd da subdrvore cuja remogao sera avaliada,;
Saida

Reduc¢ao - Reducao de passos evolutivos ocasionados pela remogao;
Inicio
01.
02.
03.
04.
05.
06.
07.
08.
09.
10.
11.
12.
13.
14.
15.
16.
17.
18.
19.
20.
21.
22.
23.
24.
25.
26.
27.
28.

Redugao — 0;
Para g=1, ..., m/16 faga
Inicio

B — ((CEAwvolg] & Bits0) << 1) & (CEAvolg] & Bitsl);
B B|(B>>1);

C — B & CCAuzxAvolg);
C — ((C & Bits0) << 1) & (C & Bitsl);
C—C|(C>>1)

D «— CFEAvo|g] & /(C);

E — CEAvoli] & CEIrmaolgl;
E — ((E & Bits0) << 1) & (E & Bitsl);
E—FE|(E>>1)

F — CENo[g);
F — ((F & Bits0) << 1) & (F & Bitsl);
F—F|(F>>1);

G — ((CEIrmaolg] & Bits0) << 1) & (CEIrmaolg] & Bitsl);
G—G|(G>>1)
G — CEIrmaolg] & (G);

A «— (CENolg] & (G| D) & (IE)) | (E & F);
Redug¢do «— Redugao + CalcularCusto(A);

Fim-Para
Retorne Reducao;
Fim-CalcValorRedugioBin

Figura 2.14: Algoritmo para céalculo da reducao de passos evolutivos gerada
por uma remocao.
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remogao € retornada.

Analogamente ao algoritmo CalcValorRedugdo, o algoritmo
CalcValorRedugdoBin possui complexidade O(m) (verificada no lago
nas linhas 2-27), onde m ¢é o nimero de caracteristicas bindrias associadas

a cada taxon.

Experimentos realizados

Para avaliar o efeito da otimizacao pela estrutura de dados foi utilizado
o algoritmo GRASP com vizinhanca SPR (esta vizinhanga serd comentada
em detalhes na Segao 3.4) proposto por Andreatta e Ribeiro [3, 4]. Como
este algoritmo nao estava disponivel, o mesmo foi reimplementado de duas
maneiras distintas. Na primeira, denominada GRASP_1, a implementacao foi
feita sem a otimizagao. Na segunda, denominada GRASP_2, a otimizacgao
da estrutura de dados foi incorporada. Em ambas as implementacoes a
otimizacao de complexidade descrita na Subsecao 2.4.1 foi incorporada.
Os experimentos foram feitos para oito instancias da literatura que estao
descritas na Tabela 2.1. Foram realizadas cinco execugoes de cada algoritmo

para cada instancia. Em cada execucao foram realizadas 10 iteracoes.

Instancia | GRASP_1 | GRASP_2

ANGI 421 2,20
GRIS 4,87 2,57
TENU 15,88 8,15
ETHE 12,70 6,50
ROPA 21,19 | 10,79

GOLO 23,82 12,17
SCHU 158,86 80,38
CARP 122,33 61,90

Tabela 2.2: Tempo médio de execugao dos algoritmos GRASP_1 e GRASP_2
em segundos.

Na Tabela 2.2 sao apresentados os tempos médios obtidos por cada
algoritmo para cada uma das oito instancias. Os resultados apresentados
nesta tabela mostram que a mudanca de estrutura de dados para o ar-
mazenamento de caracteristicas gerou uma economia de cerca de 50% no

tempo computacional exigido.
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2.5
Conclusao

A literatura cientifica cita a importancia do problema da filogenia para
a biologia comparativa (sistemdtica) [6, 71]. O estudo de algoritmos para
resolver este problema vem sendo tema de varios trabalhos [3, 4, 18, 19, 37,
48, 52, 57, 58, 70].

O desenvolvimento de algoritmos robustos para o problema da filoge-
nia, que sejam eficientes tanto em qualidade das solugoes obtidas quanto no
tempo computacional exigido para a obtencao destas, serd de grande utili-
dade. Visando atingir este objetivo, este trabalho incorporou as otimizacoes
sugeridas por Goloboff (Subsecoes 2.4.1 e 2.4.2) e também as que foram
sugeridas nesta tese (Subsegao 2.4.1) na implementagao de seus algoritmos.
O ganho obtido na diminui¢ao da complexidade das operacoes de insercao e
remogao de uma subdrvore e o ganho médio de 50% (experimentos realiza-
dos na subsegao anterior) no tempo computacional obtido pela modifica¢ao
da estrutura de dados para o armazenamento de caracteristicas tornarao os

algoritmos desenvolvidos nesta tese bastante rapidos.
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