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Introducao

Uma arvore evolutiva, arvore filogenética ou simplesmente filogenia
é uma arvore que relaciona grupos de espécies, populacoes de espécies
distintas, populagoes de uma mesma espécie, ou genes homologos em
populacoes de espécies distintas. Estas entidades podem ser classificadas
sob a designagdo comum de tazons [6, 71, 77]. Em uma filogenia, as folhas
representam os tazons, enquanto os noés interiores representam ancestrais
hipotéticos.

As relagoes entre os taxons sao baseadas na similaridade entre um
conjunto de atributos, denominados caracteristicas. Cada caracteristica
pode assumir valores dentro de um conjunto finito de estados. Cada taxon
¢é definido pelos estados assumidos por cada caracteristica. Caracteristicas
bindrias sao aquelas que possuem apenas dois possiveis estados, que re-
presentam a presenca ou a auséncia de algum atributo. As instancias do
problema da filogenia com caracteristicas bindrias sao representadas por
matrizes de zeros e uns, onde cada elemento (7, j) corresponde ao estado da
caracteristica j para o taxon i.

Um passo evolutivo é descrito como cada mudanga de estado ocorrida
em um ramo de uma arvore filogenética. O critério de parcimonia assume
que a melhor filogenia é aquela que possui o nimero minimo de passos
evolutivos. Dado um conjunto de taxons definidos sobre um conjunto de
caracteristicas, o problema da filogenia consiste em encontrar a arvore
filogenética com o menor numero de passos evolutivos. Ele é NP-dificil
segundo qualquer um dos critérios atualmente utilizados pelos sistematas |9,
12, 27, 28|.

Seja E o conjunto de todos os possiveis taxons e W = {z(V) .. 2™}
C FE o conjunto dos taxons operacionais sob analise. Uma arvore filogenética
s para o conjunto de taxons operacionais W pertence ao conjunto S de todas
as arvores nao enraizadas com n folhas (cada folha tem um relacionamento
um-para-um com um taxon operacional (" € W, i=1,....n) e todos os nds

internos com grau trés. Seja f:S — IR uma fungao que associa cada filogenia
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s € S com seu valor de parcimonia. O problema da filogenia sob parcimonia
pode entao ser formulado como encontrar a filogenia s* € S, tal que f(s*) =
minge s f(s). Farris and Fitch [17, 24, 25] propuseram algoritmos polinomiais
com complexidade de tempo O(mn) para realizar a computagao do valor
de parcimonia de uma filogenia, onde n é o niimero de taxons operacionais
e m o numero de caracteristicas binarias.

O objetivo deste trabalho ¢ desenvolver algoritmos eficientes para
o problema da filogenia combinando caracteristicas de diferentes métodos
heuristicos.

Na literatura cientifica existem varios trabalhos propondo heuristicas
para a problema da filogenia [13, 48, 57, 58]. Andreatta e Ribeiro [3, 4]
relataram e compararam os resultados computacionais obtidos por uma
variedade de heuristicas sobre um conjunto de oito instancias extraidas
da literatura. Eles mostraram que as melhores solucoes nao eram sempre
encontradas pela mesma heuristica. Neste trabalho foram desenvolvidas
heuristicas robustas que além de conseguir igualar os melhores resultados da
literatura para essas oito instancias, para algumas foram obtidos resultados
ainda melhores.

O problema da filogenia ¢ discutido com maiores detalhes no Capitulo
2, onde sao apresentadas suas aplicagoes e um algoritmo para a defini¢ao
do valor de parcimonia de uma filogenia. Também sao mostradas algumas
estratégias de otimizacao implementadas que permitiram realizar operacoes
em arvores filogenéticas exigindo um menor esforco computacional em
relacao a outras implementacoes. Algumas dessas otimizagoes foram pro-
postas por Goloboff [36, 37, 38] e outras sdo contribui¢oes deste trabalho.

No Capitulo 3 é apresentado uma heuristica GRASP utilizando uma
estratégia VND como método de refinamento de suas solugoes. Os ex-
perimentos realizados mostram sua robustez quando testada sobre oito
instancias da literatura e também sobre vinte instancias geradas aleato-
riamente. Este gerador também ¢ discutido em detalhes neste capitulo.

Um algoritmo genético utilizando uma nova estratégia de cruzamento
de individuos baseada em reconexao por caminhos ¢ descrito no Capitulo 4.
A utilizacdo de reconexao por caminhos como operador de cruzamento é
uma contribui¢ao original desta tese. Os experimentos foram realizados
sobre as oito instancias da literatura e para as vinte instancias geradas.
Os resultados encontrados foram ainda melhores, tanto em qualidade das
solucoes quanto em tempo computacional, do que os da heuristica GRASP,
apresentada no Capitulo 3.

As conclusoes sao apresentadas no ultimo capitulo.
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