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Abstrakt

V préaci sa zaoberdme vizualizaciou presunov génov medzi chromozémami pocas evo-
licie. Praca nadvéazuje na existujuci program EHDraw. Hlavnym vysledkom prace je
formulacia problému poradia chromozémov tak, aby vzniklo ¢o najmenej umelych kri-
zeni, ktoré nezodpovedaju evoluénym zmenam genému. K tomu je potrebné zadefino-
vat, ktoré krizenia st dobré a ktoré su zlé. Zaroven sme sa venovali tomu, ako je mozné
tento problém riesit. Problém transformujeme na znamy problém, na ktory pozname

algoritmus a otestujeme, ako dobre tento algoritmus riesi nas problém.

KTacové slova: evolucna historia, translokacia, vizualizacia, minimalizacia krizeni



Abstract

In thesis we consider visualization of gene transfer between chromosomes during evolu-
tion. Thesis follows up existing tool EHDRaw. The main result of thesis is formulation
of chromosome order problem so that there is as few spurious crossings which do not
correspont to genome change as possible. To accomplish it it is necessary to define
good and bad crossings. In thesis we also are looking for solution of our problem. We
transform our problem to known problem and we use algorithm for known problem
to solve our problem. Then we test whether the algoritmus is good enough for our

problem.

Keywords: evolution history, translocation, visualization, crossing minimization



vi



Obsah

Uvod

1 Zakladné pojmy

1.1 DNA, gén, chromozém . . . . . . .. . ... ... ... ... ... ...
1.2 Fylogeneticky strom . . . . . . . . ... ..o
1.3 Evolu¢na historia . . . . . . . . ...

2 Nastroj EHDraw

2.1 Vystup . . . ..o
2.2 Pouzitie nastroja EHDraw . . . . . . . .. .o oL
2.3 Optimalizacia krizenf . . . . . . . . .. ..o

3 Definicia problému

3.1 Dobré a zlé krizenia . . . . . . . ..o
3.2 Evolu¢éna historia ako vrstvovy graf . . . . . ... ..o
3.3 Definicia problému . . . . . ..o
3.4 Graf chromozémov . . . . . . ...
3.5 Graf komponentov . . .. ...
3.6 Rogzsirenie pre historie so speciaciami . . . . . .. ...

4 Algoritmus a implementacia

4.1 Minimalizacia krizeni . . . . . . . . . . ...
4.1.1 Poécitanie krizeni . . . . . . . . ..
4.1.2 Jednostranna minimalizacia krizeni . . . . . . . ... ... ...
4.1.3 Viac-vrstvova minimalizacia krizeni . . . . . . . . . . . .. ...

4.2 Minimalizacia krizeni v ohodnotenom grafe . . . . . . . . . .. ... ..

4.3 Implementacia . . . . . . . . . ..

5 Experimentalne vyhodnotenie

5.1 Pomocné triedy a pouzity softvér . . . . . . .. ... ...
5.2 Generované data . . . . . ...
5.3 Realne data . . . . . . . ..

vii

oot w W

11

13
13
14
15
16
17
18

21
21
21
22
22
23
23



viii OBSAH

Zaver 29



Zoznam obrazkov

1.1
1.2

2.1
2.2

3.1
3.2
3.3
3.4

5.1

Priklad fylogenetického stromu. . . . . . . . .. ..o

Ukézka vystupu programu Circos . . . . . . . . . . ... 7
Ukéazka vystupu nastroja EHDraw . . . . . .. ... ... ... ..... 10
Ukazka vstupu pre EHDraw . . . . . . ... .. .. ... ... ..... 11
Minimalny pocet krizeni vs. krizenia na zaujimavych miestach . . . . . 14
Ukazka presunov génov . . . . . . . ..o 16
Vytvorenie nového grafu . . . . . . . .. ... L 18
Vytvorenie nového grafu . . . . . .. ... Lo 19
Experimentélne vyhodnotenie generovanych dat . . . . . . . . . .. .. 27

X



ZOZNAM OBRAZKOV



Zoznam tabuliek

5.1 Skoére preredlne data . . . . . . . ...

X1



xii

ZOZNAM TABULIEK



Uvod

Od nepamaéti ¢lovek skimal, ako vznikol svet okolo neho. Snazil sa vysvetlit vznik
roznych organizmov pomocou mytov. Postupne zacali vznikat nézory, Ze existujice
druhy sa mézu medzi sebou krizit a tak vznikaju nové druhy. Velky prelom nastal v
19. storo¢i, ked Charles Darwin publikoval svoju evoluénu teériu, ktora tvrdi, Ze vietky
druhy vznikli z malého po¢tu druhov postupnymi zmenami genetickej informacie. Dalsi
prelom nastal v sedemdesiatich rokoch minulého storod¢ia, ked sa prvykrat podarilo
sekvenovat DNA, ktora je nositelkou genetickej informécie. Postupnym zlepSovanim
technologii sekvenovanie DNA sa stalo rychlejSie a lacnejsie, a vdaka tomu dnes uz
pozname genetickt informéciu velkého mnozstva druhov.

Na zaklade genetickej informacie sucasnych druhov ako aj genetickej informéacie
niektorych vyhynutych druhov mézeme zistovat, aké zmeny nastali v organizmoch po-
¢as evolucie. Postupnost tychto zmien nazyvame evolu¢na histoéria. Vdaka spolupraci
vedcov z roznych oblasti, ako napriklad biologia, matematika, informatika, ¢i fyzika,
mozeme rekonstruovat evolucné historie. Zaroven s tym vznika potreba tieto evolu¢né
historie vhodne vizualizovat.

Jeden z nastrojov na vizualizdciu evolu¢nych historii vznikol aj na nasej fakulte.
Program EHDraw|17] najskor zobrazoval iba genémy s jednym chromozémom, neskor
bol rozsireny [3], aby umozioval zobrazovat aj genémy s viacerymi chromozomami.
KedZe geném je mnoZina chromozémov, mozeme ich zobrazovat v T'ubovolnom po-
radi. Preto sa vynorila otézka, aké poradie zvolit, aby vysledna vizualizécia bola ¢o
najprehladnejsia.

Cielom tejto prace je zlepSit vizualizaciu genomu nastrojom EHDraw, ktory v su-
¢asnosti minimalizuje celkovy pocet krizeni ¢iar. No toto kritérium nemusi byt posta-
¢ujuce, pretoZe nezohladnuje, kde sa kriZenia nachédzaju. V praci sme sa zamerali
na to, aby sme sa zbavili krizeni, ktoré nezodpovedaji evolué¢nym zmenam a zostali
krizenia iba tam, kde st vynutené presunmi génov medzi chromozémami alebo inymi
evoluénymi zmenami. Tento problém sme sa najskor formalne zadefinovali a potom
sme hladali spdsoby rieenia.

Praca pozostava z 5 kapitol. V prvej kapitole si predstavime niektoré doélezité pojmy
z biologie a bioinformatiky, ktoré suvisia s vizualizaciou evolu¢nych histérii. V druhej

kapitole sa pozrieme na aktualny stav nastroja EHDraw. V tretej kapitole formalne
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zadefinujeme problém a pozrieme sa na to, ako ho riesit pomocou znamych algoritmov.
V stvrtej kapitole si predstavime konkrétny algoritmus na rieSenie daného problému,
ktory aj implementujeme. Posledna kapitola bude obsahovat experimentélne vyhodno-

tenie.



Kapitola 1
Zakladné pojmy

V tejto kapitole si predstavime niektoré zakladné pojmy z biolégie a bioinformatiky,
ktoré sa v praci budu vyskytovat. Okrem toho sa pozrieme na stucasny stav problema-
tiky:.

1.1 DNA, gén, chromozém

DNA (deozyribonucleic acid) je prirodna kyselina, ktoré bola objavena v jadre bunky,
z ¢oho pochadza aj jej nazov. Hlavnou tlohou DNA je uchovavanie genetickej informa-
cie, ktora sa prenasa z generacie na generaciu. Riadi rast, delenie a regeneraciu bunky
a tym predurcuje vyvoj a vlastnosti celého organizmu. Sklada sa z dvoch komplemen-
tarnych vlakien, ktoré tvoria dvojzavitnicu. Kazdé vldkno je dlhy retazec nukleotidov
(niekol'ko milibnov), ktoré pozostavuji zo sacharidu deoxyribozy, fosfatového zvysku a
jednej zo Styroch dusikatych baz — adenin (A), cytozin (C), guanin (G) a tymin (T).
Nukleotid je teda uréeny jeho bazou a linearne zapisané pismena (skratky baz) tvoria
priméarnu Struktiuru DNA. Podla toho, ¢ vldkno je ukoncené fosfatom alebo hydroxy-
lovou skupinou rozlisujeme 5’ a 3’ koniec. Poradie nukleotidov vzdy zapisujeme od 5’
konca k 3’ koncu. Medzi bazami komplementarnych vlakien vznikaju vodikové vézby,
konkrétne A sa paruje s T a C sa paruje s G. Na zaklade toho, ked pozname jedno
vlakno, vieme k nemu dorobit komplementéarne, a to tak, ze kazdu bazu nahradime
komplementarnou bazou a potom vymenime poradie napr. pre sekvenciu ACCCGTA
dostaneme TACGGGT.

Geneticka informécia moze byt ulozena vo viacerych molekulach DNA, napr. ¢lovek
ich méa 46. Kazdi molekulu nazyvame chromozé4m. Pozname dva typy chromozémov
— linearny a cirkularny. Na koncoch linearnych chromozémov sa nachadzaju Speciélne
¢asti nazyvané teloméry. Cirkularne chromozémy moézeme néajst napriklad u baktérii.
Lisia sa tym, Zze maji oba konce spojené do kruhu, teda nemajiu volné konce. Po

"prerezani"cirkularneho chromozému dostavame linearny chromozém bez telomér.
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Obr. 1.1: Priklad zakoreneného fylogenetického stromu. Na tomto obrazku je znézor-
neny vztah jedného l'udského génu a jeho ortologov (gény, ktoré maju spolocného

predka a oddelili sa speciaciou). Zdroj [16]

Gén je tsek DNA, ktory koduje informéciu pre tvorbu produktu, najcastejsie prote-
inu. V tejto praci budeme zobrazovat poradie génov na chromozéme, ale vo vSeobecnosti

moZeme nasimi metodami namiesto génov zobrazovat aj Iubovolné tiseky DNA.

Genodm je stibor chromozomov. Je to vlastne cela genetickd informécia organizmu
uloZzena v DNA. V naSej préaci budeme geném chapat ako mnozinu chromozémov a
chromozém bude urcéeny poradim génov. Gén bude reprezentovany svojim ID a zna-
mienkom. ID génu je celé ¢islo, urcujtce isty gén alebo tisek DNA. Jeden chromozéom
moze obsahovat viac génov s rovnakym ID, ide o kopie s podobnou sekvenciou. Ak sa

gén nachadza na opa¢nom vlakne DNA, budeme to znacit zapornym znamienkom.
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1.2 Fylogeneticky strom

Fylogeneticky strom je grafické zobrazenie evolu¢nych vztahov medzi roznymi druhmi.
Priklad fylogenetického stromu moézeme vidiet na obrazku 1.1. Listy znézoriuja su-
¢asné organizmy. Vnutorné vrcholy zodpovedaju ich vyhynutym predkom. Fylogene-
ticky strom zobrazuje dobre vSetky speciacie, teda udalosti, pri ktorych zo spolo¢ného
predka vznikni dva nové druhy. Tymto udalostiam zodpovedaji vnatorné vrcholy.
Nevyhodou fylogenetickych stromov je, Ze nezobrazuju genémy jednotlivych druhov a
zmeny, ktoré v nich nastali. Niektoré stromy navyse zachytavaju aj horizontalny prenos
genetickej informacie, teda presun génov z organizmu, ktory nie je predkom prijimaja-
ceho organizmu. Jednotlivym hranam sa zvykna priradovat dlzky, ktoré zodpovedaju
casu medzi dvoma specidciami.

Na vizualizaciu fylogenetickych stromov existuje mnozstvo programov ako napri-
klad phylo.io [14] alebo ETE toolkit [8].

1.3 Evolu¢éna historia

Evoluéna histoéria je postupnost udalosti, ktoré sa odohrali na nejakej DNA sekvencii.
Moéze to byt napriklad mutécia jednej bazy na ind, pridanie alebo vymazanie niektorej
bézy. Takéto zmeny mozu ovplyvnit funkciu génu, no v tejto praci nas buda zaujimat
udalosti, ktoré menia poradie alebo pocet génov na chromozémoch. Preto budeme

uvazovat hlavne tieto udalosti:

e Duplikicia — skopirovanie suvislého tseku DNA (jedného alebo viacerych génov)
na iné miesto v genome, napr. ked sa v chromozome s génmi 1 2 3 4 5 zduplikuje

usek 2 3, ktory sa umiestni na zaciatok, dostaneme 2 3 1 2 3 4 5.

e Inzercia — vloZenie nového tiseku DNA (novych génov) na niektoré miesto v
genéme, napr. ked do chromozomu s génmi 1 2 3 4 5 vlozime gén s ID 6 na $tvrta

poziciu, dostaneme 1 2 3 6 4 5.

e Delécia — odstranenie urcitého useku DNA (génov) z gendému, napr. ked v chro-

mozoéme s génmi 1 2 3 4 5 sa vymaze tsek 2 3 4, dostaneme 1 5.

e Inverzia — zmena orientécie nejakého sivislého tseku DNA na opaé¢nii. Pri tomto
procese sa otoCi poradie génov a zmeni sa ich orientacia na opac¢nu, napr. ked
v chromozéme s génmi 1 2 3 4 5 nastane inverzia na tseku 1 2 3, dostaneme
-3-2-145.

e Speciacia — evolu¢ny proces, pri ktorom vznikne novy druh. Pri tejto udalosti
sa evolucné historia rozvetvuje a dalej bude obsahovat informacie aj o zmenéch

genému druhu, ktory zrovna vznikol.
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e flzia — spojenie dvoch chromozémov do jedného, napr. ked chromozém s génmi
1 2 3 sa spoji s chromozémom s génmi 4 5 6 7, vznikne novy chromozém s génmi

1234567.

e Stiepenie — rozdelenie jedného chromozému na dva mensie chromozémy, ked

chromozém s génmi 1 2 34 5 6 7 rozdeli na chromozémy s génmi 123 a4567.

e translokicia — presunutie useku DNA (génov) na nové miesto. Moze sa presuntt
v ramci jedného chromozému, alebo aj medzi réznymi chromozémami, napr. v
chromozoéme s génmi 1 2 3 4 5 sa presunie gén 2 medzi gény 4 a 5, teda dostaneme
134 2 5. Nasledne sa gény 3 a 4 presuni do stredu chromozému s génmi 6 7 8 9,

teda prvy chromozém bude mat gény 1 2 5 a druhy 6 73 4 8 9.

Vizualizacia evolué¢nych histérii je grafické zobrazenie genémov organizmov a
zmien v genémoch v kazdom case evolucnej histérie. V nasom pripade budeme zobrazo-
vat jednotlivé gény daného gendému a vSetky udalosti, ktoré menia poradie alebo pocet
génov. Gény mozu byt rozdelené do chromozémov. Zobrazujeme fylogeneticky strom,
ktory navysSe obsahuje informaciu o genéme jednotlivych druhov a zmenach, ktoré v
nich nastali.

My sa budeme zaoberat programom EHDraw |[3|, ktory zobrazuje aj ¢asovi os
niektorych zmien v genéme pocas evoltcie ako vznik a zénik génov, ¢i prestivanie génov

Jeden zo softvérov na vizualizaciu genomov a poradia génov v nich je Circos [12]. Na
kruhovej osi sa nachadzaju genémy jednotlivych druhov. Ciarami st spojené rovnaké
gény. Priklad vystupu programu Circos mézeme vidiet na obrazku 1.2. Takyto spésob
vizualizacie sice dobre znazornuje presuvanie génov a iné zmeny v genoéme, ale nevidime

v iom, kedy dané zmeny nastali.
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Obr. 1.2: Ukézka vystupu programu Circos. Na obrazku vidime zarovnanie genému

gupky (vlavo) a medaky (vpravo) . Zdroj 2]



KAPITOLA 1. ZAKLADNE POJMY



Kapitola 2

Nastroj EHDraw

Program na vizualizaciu evolu¢nych historii, s ktorym budeme v tejto praci pracovat,
sa nazyva EHDraw (Evolution History Draw). Tento program vznikol ako bakalarska
praca Déavida Simeunovica [17] v roku 2016 a bol rozsireny v ramci bakalarskej prace
Radoslava Chladeka [3] v roku 2017 obe na Katedre informatiky Fakulty matematiky,
fyziky a informatiky Univerzity Komenského v Bratislave. V tejto kapitole sa pozrieme

na aktuélny stav programu.

2.1 Vystup

Priklad vystupu programu EHDraw je znazorneny na obrazku 2.1. Na z-ovej osi sa
nachadza ¢as a na y-mozeme vidiet gény v poradi, v akom sa nachadzaji v gendme.
Gény st zndzornené Ciarami, pricom rovnaké gény maji rovnaka farbu. Ciarkovana
Clara znamena, ze dany gén sa nachadza na opac¢nom vlakne. Chromozémy v genéme
st oddelené vac¢simi medzerami. Navyse pri kazdej udalosti mézeme rozlisit, o aky druh
chromozému ide — okolo linearnych chromozémov je obdlznik a okolo cirkularnych sa
nachadza obdlZnik so zaoblenymi rohmi. Genémy roznych druhov st oddelené velkou
medzerou.

Na obrazku 2.1 vidime evoluc¢nii historiu dvoch druhov. Najprv sa zduplikovali gény
3 a 4 a vlozili sa medzi piaty a Siesty gén. Nésledne nastala speciacia — z povodného
genému vznikli dve kopie, pre kazdy druh jedna. V prvom druhu doslo k vymazaniu
8. a 9. génu. V gendéme druhého druhu pribudol novy gén na poziciu 3 a nasledne sa

piaty az siedmy gén pretocili na opacné vlakno.

2.2 Pouzitie nastroja EHDraw

Vstupom pre néstroj FHDraw je evolucna histéria zapisana v textovom stbore. Pri-

klad vstupu moézeme vidiet na obrazku 2.2. Podrobny popis formétu vstupného stiboru



10 KAPITOLA 2. NASTROJ EHDRAW

[ vstup.history - O -
File  Settings
= F]
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Obr. 2.1: Ukazka vystupu nastroja EHDraw. Na x-ovej osi je ¢as, na y-ovej osi st

zZnazornené gény.
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predok el root 0 rcot 1 2 $ 345 %$671@#-1-1-1-1-1-1-1-1
predok e2 el 0.25 dup 1 2 $ 3 4534 %$ 67 1@ #0712 34235%6]717
druhl e3 €2 0.42 sp 12 $ 3453 4% 67 1@+#012345¢6789
druhl e4 3 0.47 del 1 2 $ 3 4534 s 1@ #012345%639

druhl eb e4
druh? e6 e2
druh?2 e7 et
druh?2 e8 e7
druh?2 e9 e8

.83 leaf 1 2 $3 45345 1e#012345¢67
42 sp 12 $34534%$671@+%#012345¢678279

.63 ins 128 $34534%5671@#01-12345¢67289
.75 inv 1 2 8 $ 3 -3 -5-44%$671@#0123654782910
.85 leaf 128 3$ 3 -3-5-44%671@+4%012345%672829 10

OO O OO oo

Obr. 2.2: Ukazka vstupu pre EHDraw zodpovedajuci vystupu na obrazku 2.1.

mozeme najst v bakalarskej praci Radoslava Chladeka [3].

Po spusteni programu vidime prazdnu plochu. Vsetky ovladacie prvky nédjdeme
v hornom menu. Evoluéni histériu nacitame vybratim prislusného siboru (File —
Open). Po zobrazeni méZeme vystup upravovat pomocou nastrojov v nastaveniach.
Moézeme menit sirku a dizku grafickej plochy, hrubku ¢ar a velkost medzier medzi nimi,
velkosti medzier medzi chromozomami a jednotlivymi vetvami (Settings — General
Settings). Taktiez je mozné upravovat kazdy gén zvlast vyberom konkrétneho génu v
nastaveniach (Settings — Gene Settings) alebo kliknutim nan pravym tlac¢idlom mysi.
Vieme nastavit hrubku ¢iary génu, jeho farbu alebo vypnut zobrazovanie daného génu.
Okrem toho, vystup je mozné priblizit, vzdialit a postuvat. V pripade potreby moézeme
vystup exportovat do SVG formatu (File — Save Image) a d'alej upravovat v editore
vektorovej grafiky. Pridané funkcie, ako napriklad moZnost priblizovat a vzdalovat
vystup, oproti verzii od Radoslava Chladeka [3] vznikli vrameci ro¢nikového projektu

autorky tejto prace [11].

2.3 Optimalizacia krizeni

Okrem vysSie spomenutych funkcionalit, program EHDraw umoziuje zvysit Citatel-
nost vystupu minimalizovanim poc¢tu kriziacich sa ¢iar a taktiez poctu ¢iarkovanych
¢lar. Vyuziva na to heuristiky pouzivané na minimalizaciu krizeni v grafe. Pritom riesi
problém, ako zoradit chromozomy, aby sa predislo krizeniu ¢iar, kde prerezat cirkuldrne
chromozomy alebo ¢i je lepsie nechat povodni orientaciu chromozému alebo ho otocit.

Viac o tejto minimalizacii sa mozno docitat v praci [3].
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Kapitola 3
Definicia problému

Nagim cielom je vykreslit evoluénu histériu ¢o najprehladnejsie. Ako je napisané v
predchadzajicej kapitole v ¢asti 2.3, nastroj EHDraw v snahe zlepsit ¢itatelnost vy-
stupu minimalizuje pocet krizeni medzi ¢iarami. No v tejto praci nas bude zaujimat
nielen to, kolko krizeni ma vysledny obréazok, ale aj to, kde sa nachadzaja tieto kri-
Zenia, pretoze na miestach, kde vidime na obrazku kriZenia, oCakdavame, Ze sa diali
zmeny v chromozémoch. Preto by sme chceli, aby sa krizenia nachadzali na miestach,
kde sa skuto¢ne udiali zmeny v chromozémoch. V tejto kapitole sa pozrieme na moznu
formulaciu tohto problému. Najskor budeme uvazovat evolu¢né histérie bez speciacii,

a neskor sa pozrieme na to, ako sa nas problém zmeni, ked povolime speciacie.

3.1 Dobré a zlé krizenia

Na obrazku 3.1 vidime dve rézne vizualizacie tej istej evoluc¢nej historie. Na obrazku
3.1a je iba jedno krizenie, ale nachadza medzi dvoma udalostami, kde nenastala ziadna
zmena. Takéto krizenie ¢iar je umelé a budeme sa snazit ich odstranit. Naopak na
obrazku 3.1b st az 4 kriZenia, ale nachadzaji sa v mieste, kde sa deji presuny génov
medzi chromozémami. Takéto krizenia nam budt menej prekizat.

Checeli by sme dosiahnut, aby kriZenia sa nachédzali iba na zaujimavych miestach,
kde sa niec¢o deje. Najprv musime zadefinovat, ¢o st zaujimavé miesta. Program EHD-
raw zobrazuje rozne udalosti. Napriklad vznik novych génov alebo ich zanik sa daja
jednoducho zobrazit bez toho, aby vo vyslednom nakresleni sposobili kriZenia ¢iar. Na
druhti stranu, premiestiovanie génov znamené zmenu ich vzajomnej polohy, a teda
aj mozny vznik krizeni. Preto pre nés budu zaujimavé tie udalosti, kde dochadza k
premiestiiovaniu génov, obzvlast medzi réznymi chromozémami. Za zaujimavé miesta
budeme povazovat tie, kde medzi dvoma po sebe nasledujicimi udalostami nastal pre-
sun génov medzi chromozémami.

Intuitivne potom za dobré krizenia budeme povazovat tie, ktoré sa nachadzaji na

13
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(b) KriZenia na zaujimavych miestach

Obr. 3.1: Dve vizualizacie tej istej evolucnej histérie. Na obréazku 3.1a je iba jedno
kriZenie, ale nachadza sa na mieste, kde nenastala ziadna zmena. Na obrazku 3.1b su 4

kriZenia, ale nachadzaji tam, kde dochadza k presunom génov medzi chromozémami.

zaujimavych miestach. Naopak kriZzenia, ktoré sa nachddzaji na miestach. kde nenastal
ziadny presun génov su neprirodzené, budeme ich povazovat za zlé a budeme as snazit

ich minimalizovat.

3.2 Evolu¢ni histéria ako vrstvovy graf

Najskor si uvedieme par zakladnych pojmov z tedrie grafov. Graf G pozostéva z mno-
ziny vrcholov V(G) a mnoziny hran F(G). Vrcholy zodpovedaju objektom a hrany
znazoriuju vztahy medzi nimi. Hrany mo6zu mat smer, vtedy hovorime o orientovanom
grafe. V ohodnotenom grafe mé navyse kazda hrana pridelent hodnotu.

Vrstvovy graf (layered graph) je taky orientovany acyklicky graf G, v ktorom si
vrcholy rozdelené do vrstiev Ly, Lo, ... Ly, takych, ze plati: V(G) = Ly U Ly U ... U Ly,
LinL; =0 pre i # j a pre kazdu hranu (u,v) plati u € L;,v € L; pre i < j
i,j € {1...h}. V riadnom vrstvovom grafe (proper layered graph) navyse plati to,
ze hrany spajaju iba vrcholy zo susednych vrstiev L; a L; ;. Takyto graf sa pouziva
vtedy, ked chceme zobrazit nejaku hierarchicku struktaru ako napriklad diagram tried,
graf volani funkcii alebo fylogeneticky strom.

Teraz sa vyskasame na cely problém pozriet formélnejsie. Danej evolucnej histo-
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rii priradime graf. Za vrstvy budeme povazovat gendém po nastani urcitej evoluc¢nej
udalosti. Susedné vrstvy st vo vztahu predok-potomok. Jednotlivé gény genomu buda
predstavovat vrcholy. Hranou spojime tie gény zo susednych vrstiev, ktoré predsta-
vuju v predkovi aj potomkovi ten isty gén. Gény kazdej vrstvy st navyse rozdelené do
chromozoémov s pevne danym poradim génov. Tento graf ozna¢ime Gg. VSetky hrany
v nom smeruju od predka k potomkovi. Graf Gy pripomina riadny vrstvovy graf s

nasobnymi hranami.

3.3 Definicia problému

V predchadzajucej casti sme zadefinovali graf evolu¢nej historie G . Najskor intuitivne
zadefinujeme dobré a zlé krizenia na tomto grafe, a potom aj formalne.

Presuny génov mozeme vidiet na obrazku 3.2. Ked sa pozrieme na dve susedné uda-
losti, chromozoémy, medzi ktorymi sa presivaji gény, vytvaraju jeden komponent suvis-
losti (za predpokladu, Ze chromozomy predstavuju vrcholy, medzi ktorymi st nasobné
hrany génov). Preto chromozémové komponenty medzi susednymi udalostami budua
zodpovedat zaujimavym miestam a krizenia v rdmci komponentu nam nebudt preka-
zat. Budeme sa snazit minimalizovat kriZenia medzi komponentami. Dobré kriZenia su
tie, ktoré vznikaji vramci jedného komponentu medzi dvoma susednymi udalostami.
Ak nastéva krizenie ¢iar medzi roznymi komponentami, ide o zlé kriZzenia.

Oznac¢me podgraf grafu Gy obsahujici vSetky vrcholy a hrany z vrstiev L; a L; 4
ako G1,, v ktorom navySe mame vrcholy zabalené do chromozémov. Formélne zadefi-

nujeme dobré a zlé krizenia a problém minimalneho poctu zlych krizeni:

Def. 1. Majme graf evolu¢nej historie Gy s vrstvami L; ... L,}. Dobré krizenia su
tie, ktoré vznikli medzi vrstvami L; a L;41 prei € {1,...h — 1} a kriziace sa hrany sa
nachadzaju v jednom chromozémovom komponente grafu G ,. Krizenia medzi hranami,

ktoré nie st v jednom komponente suvislosti v grafe G, nazveme zlé krizenia.

Def. 2. Majme graf evolu¢nej histérie Gy. Pre kazda vrstvu L;, i € {1,...h}, chceme
najst taka permutaciu chromozémov, aby platilo, ze pocet krizeni medzi hranami, ktoré
nie st v jednom chromozémovom komponente suvislosti v grafe G, bol minimalny.
Tento problém nazveme problém minimalneho poc¢tu zlych krizeni na grafe evolu¢ne;j

histoérie.

Nevyhodou tejto definicie je, Ze uvazuje iba poradie chromozémov. Nedovoluje chro-
mozomy otacat, ani v pripade cirkularnych chromozémov zmenit miesto prerezania, a

tym znizit celkovy pocet krizeni.
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Obr. 3.2: Ukazka presunov génov medzi chromozémami.

3.4 Graf chromozémov

Na zjednodusSenie rieSenia prerobime povodny graf nasledujicim spésobom. Podobne
ako v grafe Gy, aj tu bude vrstva zodpovedat genému po odohrani niektorej z uda-
losti. Chromozom v cCase kazdej udalosti bude predstavovat vrchol. Hranou spojime
tie chromozomy zo susednych vrstiev, ktoré maji aspon jeden spolo¢ny gén. Tymto
hrandm dame véhy podla poc¢tu spolo¢nych génov. Dostaneme novy graf, ktory na-
zveme graf chromozémov a oznac¢ime ho G¢. Graf G¢ pripomina riadny vrstvovy graf
s ohodnotenymi hranami.

Aj pre tento graf zadefinujeme dobré a zlé krizenia velmi podobne ako pre Gg:

Def. 3. Majme graf chromozomov G¢ s vrstvami Ly ... Ly}. Dobré krizenia su tie,
ktoré vznikli medzi vrstvami L; a L;yq pre i € {1,...h — 1} a kriZiace sa hrany sa
nachadzaju v jednom komponente grafu GG,. KriZenia medzi hranami, ktoré nie st v

jednom komponente stvislosti v grafe G'1,, nazveme zlé kriZenia.
Taktiez zadefinujeme problém minimalneho poc¢tu zlych krizent:

Def. 4. Majme graf komponentov Gp. Pre kazdu vrstvu L;, i € {1,...h}, chceme
najst taki permutaciu chromozoémov, aby platilo, Ze suma stuc¢inov hodnét kriziacich sa
hran, ktoré nie st v jednom komponente stvislosti v grafe Gz, bola minimalna. Tento

problém nazveme problém minimélneho poc¢tu zlych krizeni na grafe chromozémov.

Lahko vidno, Ze ipravou grafu evoluénej historie na graf chromozémov sa znizi pocet
dobrych krizeni. Graf G¢ nezobrazuje presuny génov v ramci jedného chromozému, a

teda ani krizenia, ktoré tym vznikli. Taktiez zanedbava krizenia pri presune génu do
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iného chromozému s hranami chromozémov, medzi ktorymi sa gén presival. Dolezitejsie

vSak je, ¢i meni pocet zlych krizeni.

Lema 1. Pocet zlych krizeni v grafe evolu¢nej historie Gy a stcinov kriziacich sa hran

v grafe chromozémov G k nemu prislachajicemu je rovnaky.

Doékaz. Predpokladajme, Ze v grafe G existuje dvojica hran uv a u'v’ taka, Ze vy-
tvara zlé krizenie. ukazeme, ze aj v grafe G musi existovat dvojica hran prisluchajtca
hranam wv a u'v’, ktoré sa kriZia.

Z toho, Ze hrany uv a u/v’ tvoria zlé krizenie, vieme, Ze ich koncové gény st v roznych
chromozomoch, oznacme ich ¢;, co, resp. ¢}, ¢,. Bez ujmy na vSeobecnosti moézeme
predpokladat, Ze u sa nachadza skor ako v’ a v sa nachadza neskor ako v' v grafe G .
Potom plati, Ze aj ¢; sa nachadza skor ako ¢} a ¢y sa nachadza neskor ako ¢, v grafe
Gy, pretoze pozicie génov jedného chromozému a druhého nemozu byt premiesané. Pri
transformécii grafu Gy na graf G¢ sa nemenia relativne pozicie chromozémov, takze
aj v grafe G¢ plati, Ze ¢; sa nachadza skor ako ¢] a ¢y sa nachadza neskor ako c.
Kedze chromozémy c¢; a cg, resp. ¢] a ¢, si v grafe G¢ spojené hranou, aj v tomto
grafe vznikne krizenie. Pri transformacii sa nemeni ani to, ktoré chromozémy si spolu

v jednom komponente. Takze hrany c;cy a ¢ c, tvoria zlé krizenie aj v grafe Go. [

3.5 Graf komponentov

V predchadzajicej ¢asti sme zostrojili z evolu¢nej historie graf chromozémov G tak,
ze sme z chromozomov spravili vrcholy a z génov hrany. Teraz z neho vytvorime graf
komponentov G, ktory vyuZzijeme pri rieseni problému minimalneho poctu zlych kri-
zeni. Najskor pri vytvarani grafu G g zanedbame hodnoty hrén v grafe G, ktoré neskor

zohladnime. Graf komponentov G zostrojime nasledovne:

e Pozrieme sa na vrstvy L; a L;,1 a najdeme v nich vSetky komponenty. Kazdy
komponent medzi dvoma susednymi vrstvami bude zodpovedat vrcholu. Rela-
tivne pozicie vrcholov v ramci jednej vrstvy budu zodpovedat relativnemu pora-

die prvych vrcholov z komponentu v grafe Ge.

e Vrcholy, ktoré vznikli z komponentov medzi vrstvami L; ;, L; a medzi L;, L;
spojime hranou vtedy, ked v grafe G¢ vo vrstve L; maja aspon jeden spoloény

vrchol.

Sposob, ako vytvorit graf G, moézeme vidiet na obréazku 3.3. Novovzniknuty graf
Gk je riadny vrstvovy graf. NavySe ma tu vlastnost, Ze pokial ho vieme nakreslit bez
krizenia hréan tak, aby sme zachovali vrstvy, potom povodny graf G vieme nakreslit

bez krizeni medzi komponentmi. Tuto vlastnost si ukdzeme neskor. V pripade, Ze sa
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(a) Povodny graf s jednoduchymi hranami ] o
zvyraznené Cervenou
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(c) Novy graf G’

Obr. 3.3: Na obrazku je znézornené ako z pévodného grafu G spravime graf G’

nedéa graf Gx nakreslit bez krizeni, chceli by sme zistit, kolko krizeni medzi kompo-
nentmi sa vytvori v péovodnom grafe a tento po¢et minimalizovat. Na dosiahnutie toho
priddme hrandm hodnoty. V pévodnom grafe G¢ sme jednotlivym hrandm pridelili
hodnoty podla po¢tu génov. V upravenom grafe G bude hodnota hrany zodpovedat
suctu vsetkych hran vchadzajicich do vrcholov, ktoré maju dva susedné komponenty
spolo¢né. Sposob, ako pridat grafu pri transformacii hodnoty, je znazorneny na obrazku
3.4

Tento upraveny graf opét spliia podmienky riadneho vrstvového grafu s ohodnote-
nymi hranami. V nom chceme minimalizovat sa¢in hodnét kriziacich sa hran. Problém
minimalizécie krizeni je v informatike znamy, preto mozeme na jeho rieSenie pouzit uz
znamy algoritmus. Blizsie si ho ukdzeme v nasledujicej kapitole.

Kedze graf komponentov spéja komponenty suvislosti susednych vrstiev grafu G
do jedného vrchola, I'ahko vidno, Ze stratime informaciu o dobrych krizeniach, ktoré sa
v tomto komponente nachédzali.

Napriek tomu, ze pri transformécii grafu chromozémov na graf komponentov sa
mozu niektoré krizenia stratit, tvrdime, Ze z grafu komponentov G vieme spétne

spravit graf chromozémov, ktory mé rovnaky pocet krizeni ako graf G .

3.6 Rozsirenie pre histérie so speciaciami

Doteraz sme uvazovali evolu¢éné historie bez speciacii. Teraz sa pozrieme na to, ako
. s 4 g . . ] . c, e, , . ,
sa zmeni nas problém, ked povolime aj speciacie. Pri speciacii z genému jedného or-

ganizmu vzniknt genémy dvoch novych organizmov. To sa prejavi na grafe evoluc¢nej
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Obr. 3.4: Na obréazku je znézornené ako z pdvodného grafu G spravime graf G’ aj s

ohodnotenymi hranami

historie tak, ze dand vrstva sa rozvetvi na dve vrstvy, takze vrstva predok ma dvoch
potomkov. Potom histérie v oboch vrstvach pokrac¢uju dalej nezéavisle na sebe. Teda
vrstvy budeme urcovat pre geném kazdého organizmu zvlast. Pokial mé geném aspon
dva gény, pri speciacii dojde ku krizeniu hran. Tieto kriZenia s prirodzené, preto ich
budeme povazovat za dobré. Navyse spliiaju definiciu 1 dobrych krizeni. Preto povolit

speciacie nam nesposobi ziadne problémy.
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Kapitola 4
Algoritmus a implementacia

V tejto kapitole sa pozrieme na to, ako minimalizovat zlé krizenia definované v 4. Po-
kusime sa najst konkrétny algoritmus na riesenie daného problému a implementujeme
ho.

Sugiyamova metoda [18] je zndmou metédou na vizualizaciu orientovanych grafov.
Jej hlavnym cielom je zvysit ¢itatel nost grafu minimalizovanim po¢tu krizeni. Samotny
algoritmus mé niekolko krokov, pre nas v8ak bude podstatna len ta cast, kde sa opti-

malizuje pocet krizeni preusporiadanim vrcholov kazdej vrstvy.

4.1 Minimalizacia krizeni

Jeden z problémov, ktorymi sa zaobera teoria grafov, je urcenie priesecnikového cisla
grafu, teda néjst minimalny pocet krizeni hran zo vsSetkych jeho nakresleni. Tento
problém mé velky vyznam pri vizualizécii grafov, pretoZze kriZenia znizuju c¢itatelnost
grafu. Nasim cielom je minimalizovat kriZenia v riadnom vrstvovom grafe, kde mozeme
iba menit poradie vrcholov v danej vrstve. Tento problém je NP-tazky [6], a teda
zatial nepozname Zziaden efektivny algoritmus na jeho rieSenie. Preto sa pozrieme na
heuristiky, ktoré sa pouzivaju.

,

4.1.1 Poditanie krizeni

Najprv sa pozrieme na to, ako pocitat krizenia. Naivny algoritmus, ktory porovnéva
vietky hrany medzi dvoma vrstvami, bezi v ¢ase O(|E|?). Hrana vu sa krizi s hranou
v'u’ prave vtedy, ked na jednej vrstve sa vrchol v nachadza skor nez vrchol v' a na
druhej susednej vrstve sa nachadza vrchol u neskor nez vrchol u'. Relativne pozicie
vrcholov na jednej vrstve dostaneme porovnanim y-ovych (pre sprava dolava) stradnic.
Takyto algoritmus na pocitanie krizeni je postacujuci, pretoze v najhorSom pripade
moze vzniknut Q|F|? krizeni. Existuji aj dalsie algoritmy [9, 13, 15], ktoré maji mensiu

zlozitost pre malo krizeni, my sa vS8ak nimi nebudeme blizsie zaoberat.

21
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4.1.2 Jednostranna minimalizacia kriZzeni

Namiesto rieSenia problému na celom grafe sa najskor pozrieme na ahsiu verziu pre dve
susedné vrstvy. NavySe, budeme predpokladat, Ze jedna vrstva uz méa urcené poradie,
a my mozeme menit iba poradie vrcholov v druhej vrstve. RieSenie tohto problému sa
vyuziva v heuristikdch na minimalizéciu krizeni v celom vrstvovom grafe. Nasim cielom
je pre dany bipartitny (dvojvrstvovy) graf G s vrstvami L;, Ly a danym poradim
vrcholov vo vrstve L; najst permutaciu vrcholov vrstvy L taku, aby vysledny pocet
krizeni bol minimélny. UZ tento problém je NP-tazky [4], preto sa na rieSenie pouzivaji
heuristiky. My si ukédzeme dve z nich, o dalsich sa da docitat v literattre [19].

Jednou z najpouzivanejsich heuristik je barycentrova heuristika. Novi poziciu
vrchola v z vrstvy Ly dostaneme tak, Ze sa pozrieme na vSetky y-ové suradnice susedov
vrchola v a jeho nova pozicia sa vypocita ako aritmeticky priemer tychto stradnic.
Existuju aj obmeny, kde vypoc¢itany priemer nesliizi priamo na umiestnenie vrchola ale
pouzije sa ako skore na zoradenie vSetkych vrcholov danej vrstvy. Po zbehnuti tejto
heuristiky je vysledny pocet krizeni najviac O(4/|V]) krat horsi ako optimum [4].

Dalsou metédou je medidanova heuristika. Podobne ako pri predchadzajicej he-
uristike, aj tu sa na urcenie pozicie vrchola v z vrstvy Ly budeme pozerat na stradnice
jeho susedov. V tomto pripade nova pozicia v bude median stradnic jeho susedov. Je
dokazané, ze vysledny pocet krizeni po zbehnuti tejto heuristiky je najviac 3-krat horsi
ako optimum [4].

Vyhodou oboch uvedenych heuristik je vlastnost, Ze pokial existuje poradie vrcho-
lov vrstvy Lo také, Ze vysledny graf neobsahuje kriZenia, najdu takéto poradie [19].
Vypocet pozicie jedného vrchola trva O(|N(v)]), kde N(v) je mnozina vSetkych suse-
dov vrchola v. Z toho vidno, ze ¢asova zlozitost pre vSetky vrcholy je O(|E|). Nasledné
usporiadanie vrcholov podla vypoéitaného skore potrebuje ¢as O(| Ly |log | Ly |). Napriek
horsim garantovanym vlastnostiam barycentrovej heuristiky, v praxi sa ukazuje, ze dava
lepsie vysledky ako medianova heuristika [10]. Napriklad pre riedke grafy barycentrova

heuristika najde zvy¢ajne len o 3% horsi vysledok ako optimum.

4.1.3 Viac-vrstvova minimalizacia krizeni

Teraz sa pokusime problém rozsirit na cely graf. Nasou tlohou je pre dany vrstvovy
graf G s vrstvami Ly, ... Ly najst také permutécie vrcholov 7y, ... m,, aby pocet krizeni
v grafe bol minimalny. Riesit problém naraz pre cely graf je tazké. Preto si ukazeme
heuristiku na riesenie tohto problému.

Najbeznejsia metoda je prechod po vrstvach (layer-by-layer sweep). Algoritmus
vyzerd tak, ze pre vrstvy L; a L;,; pomocou jednostrannej minimalizacie najdeme
preusporiadanie vrcholov vo vrstve L;; pre pevné poradie vrcholov vrstvy L;, pricom

i postupne narastéa, az kym neprejdeme cely graf. Nasledne budeme prechadzat graf od
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poslednej vrstvy po prvi, pricom opét rieSime jednostranny problém pre vrstvy L; a
L; 1, kde ale pevné poradie vrcholov ma vrstva L;,,. Takto prechadzame graf zvysujuc

a znizujuc ¢ dovtedy, kym sa uz neda pocet krizeni vylepsit.

4.2 Minimalizacia krizeni v ohodnotenom grafe

Povodny algoritmus heuristikami minimalizuje krizenia v riadnom vrstvovom grafe. My
chceme minimalizovat krizenia v grafe komponentov, ktory sice spliia definiciu riadneho
vrstvového grafu, ale navySe jeho hrany st ohodnotené. Preto pévodny algoritmus
trochu upravime.

Prva apravu spravime pri poc¢itani krizeni. Ako sme spomenuli v predchadzajuce;
kapitole, pri pocitani poc¢tu krizeni budeme séitavat stc¢in hodnot kriziacich sa hran.

Dalsia tprava je potrebna pri pouziti barycentrovej heuristiky. V nej sa pre kazdy
vrchol v pocita skore ako aritmeticky priemer siradnic susedov vrchola v. V ohodnote-
nom grafe namiesto jednoduchého aritmetického priemeru pouzijeme vazeny priemer,
teda skore s, pre vrchol v vypocitame pomocou vzorca:

. Yyiwy -+ Ya2W2 + ...+ YnWn
v wy+ w2+ ...+ wy

Kde y; je stradnica i-teho suseda u; vrchola v a w; je hodnota hrany u;v.
Podobnym sposobom by sa dala upravit aj medianova heuristika, ktora by namiesto

pocitania medianu pocitala vazeny median.

4.3 Implementacia

Néastroj EHDraw je implementovany v programovacom jazyku Java. Pévodne program

bol tvoreny nasledujticimi triedami:
e FHDraw — hlavnéa trieda, v ktorej je graficka aplikécia

e FvolutionTree — trieda, ktora reprezentuje evolu¢nu historiu a obsahuje metody
na jej vykreslenie a optimalizacie. Nachadza sa v nej pomocné trieda Evolution-

Node, ktoré reprezentuje jednu udalost evoluc¢nej historie
e Chromosome — trieda predstavujtica jeden chromozém po niektorej udalosti

e DrawFactory — abstraktné trieda, ktora slazi na vykreslovanie evolu¢nej historie.
Jej implementacie si FXDrawFactory, ktora sluzi na vykreslovanie do grafickej
aplikacie JavaFX, a SVGDrawFactory, pomocou ktorej mézeme evolu¢nii histériu

exportovat do suboru forméatu SVG

e Settings — trieda, v ktorej sa nachadzaju globalne nastavenia
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o (eneMeta — trieda, ktora obsahuje nastavenia jedného génu

o StatisticsGenerator, HistoryRandomizer, FvolutionGenerator, EHConverter —

triedy, ktoré sluzia na tvorbu testov a generovanie evolu¢nych historii.

Aby sme zachovali moznost minimalizovat vSetky kriZenia, zvolili sme navrhovy
vzor stratégia. Pridali sme abstraktnu triedu MinimizatioStrategy a jej dve implemen-
tacie — AllCrossingMinimizationStrategy a SpuriousCrossingMinimizationStrategy. Do
prvej spomenutej triedy sme presunuli algoritmus na minimalizaciu krizeni, ktory bol
implementovany Radoslavom Chladekom [3]. N&§ algoritmus bol implementovany v
druhej triede. Algoritmus na minimalizaciu krizeni si mézeme zvolit v nastaveniach

(Settings — Minimize).



Kapitola 5
Experimentalne vyhodnotenie

V predchadzajucej ¢asti sme uviedli algoritmus, pomocou ktorého minimalizujeme po-
¢et zlych krizeni. Chceli by sme ho aspon ¢iastocne analyzovat. Preto sa v tejto kapitole

pozrieme na to, ako sa nas algoritmus sprava na generovanych aj realnych datach.

5.1 Pomocné triedy a pouzity softvér

Na tvorbu testov boli pouzité nasledujtice programy:

o StatisticsGenerator — je trieda nastroja FHDraw. Bola upravené tak, aby vy-
tvarala stiibory potrebné pre nase testy, ktoré neskoér popiseme a aby automaticky

ich automaticky spustala.

e HistoryRandomizer — je trieda nastroja EHDraw vytvorend v ramci predché-
dzajucej prace [3|, ndhodne permutuje a otaca chromozomy v kazdej vrstve. Tym

vznikaju historie s velkym poctom krizeni.

e FEwvolutionGenerator — je pomocnéa trieda programu PIVO2 [7|. Trieda sluzi na
generovanie evoluénych histérii vo forméte Specifickom pre PIVO. Ako parametre
berie pocet listov evolucnej historie, pocet génov v gendéme, pocet DCJ operacii
a pocet chromozémov. DCJ (double cut and join) operacie prerezi geném na
mensie Casti, ktoré sa nasledne spoja v inom poradi. Tym simuluje zmeny, ktoré

nastavaji pocas evoltucie.

e EHConverter [1| — je program, ktory konvertuje rozne forméaty evoluénych his-

torii do formatu vhodného pre vstup nastroja FHDraw.

5.2 Generované data

Na evolu¢nych histériach vygenerovanych programom FEvolutionGenerator sme porov-

néavali nasledujtice hodnoty:
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e 59 — skore vSetkych krizeni vygenerovanej histérie pred optimalizaciou
e 2y — skore zlych krizeni pred optimaliziciou
e 5,0 — skore vSetkych krizeni po znahodneni triedou HistoryRandomizer
® 2.0 — skore zlych kriZzeni po znahodneni

® 5,0 — skore vSetkych krizeni po optimalizacii vSetkych kriZeni triedou AllCros-

singsMinimizationStrategy
® 2,0 — skore zlych kriZzeni po optimalizacii vSetkych kriZeni
e 51 — skore vSetkych krizeni vygenerovanej historie po optimalizacii zlych krizeni
e 21 — skore zlych krizeni po optimalizacii zlych krizeni
e 5,1 — skore vSetkych krizeni po znahodneni a optimalizacii zlych krizeni
e 2.1 — skore zlych kriZeni po znahodneni a optimalizécii zlych krizeni
® s,,1 — skore vSetkych krizeni po optimalizacii vSetkych krizeni a zlych krizeni
® 2,1 — skore zlych krizeni po optimalizacii vSetkych krizeni a zlych kriZeni

Skore vsetkych krizeni obsahuje aj informéciu o ¢iarkovanych ¢iarach. Pocitanie
tohto skore je rovnaké ako v predchadzajicej praci [3|. Skore zlych krizeni je pocitané
na grafe komponentov. KedZe nepozname najlepsie skore, budeme sa pozerat na vyssie
uvedené hodnoty a tie porovnavat. Chceme zistit, ¢i algoritmus funguje rovnako dobre
na vsetkych vstupoch alebo je zavisly na poc¢iato¢nom usporiadani chromozémov. Preto
budeme porovnavat povodny vstup, znahodneny vstup, ktory méa vela krizeni, a vstup
s minimalizovanymi kriZeniami. Zaujima nas nielen pocet zlych krizeni, ale aj pocet
vSetkych krizeni.

Dané hodnoty sme sktimali pre rézne hodnoty parametrov poctu listov, DCJ ope-
racii a chromozémov. Jeden parameter sa menil a ostatné sme drzali na predvolenych
hodnotach. Ako predvolent hodnotu sme pouzili pre pocet listov 8, pre pocet génov
32, pre pocet DCJ operacii 8 a pre pocet chromozémov 8. Vysledné grafy mozeme
vidiet na obrazku 5.1. Na x-ovej osi je hodnota skiimaného parametra a na y-ovej osi
st zobrazené hodnoty skore. Os y je zobrazena v logaritmickej mierke.

7 grafov mozno vidiet, Ze nas algoritmus ni¢ neoptimalizuje. Dévodom bude prav-
depodobne to, Ze vela kriZeni zanedbava. TaktieZ problém méZe byt v tom, Ze na
optimalizaciu krizeni v grafe komponentov pouzivame heuristiky, ktoré nemusia najst
najmenej krizeni. Vysledok, Ze algoritmus nebude velmi dobry v minimalizécii vSetkych

krizeni bol ocakavany, pretoZze vela z nich zanedbava. Napriek tomu sme si mysleli, Ze
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Obr. 5.1: Experimentalne vyhodnotenie generovanych dat
Tabulka 5.1: Tabulka skimanych skére na realnych datach

S0 20 51 21 Sro Zr,0 Sr.1 Zr1 Sm,0 “m,0 Sm,1 Zm,1
Mammall 681 91 681 91 6583 4323 6583 4323 626 9 628 9
Mammal2 384 0 384 0 4660 40 4660 40 384 0 384 0
Mammal3 342 0 342 0 3326 O 3326 0 342 0 342 0

bude lepsi v minimalizécii zlych krizeni. Pévodny algoritmus, ktory minimalizuje pocet
vSetkych kriZzeni, je lepsi aj minimalizécii zlych krizeni.

Na grafe pre DCJ operacie mozeme vidiet, ze algoritmus dokéze znizit pocet zlych
krizeni a mierne aj vSetkych krizeni. V tomto pripade sa znizil pocet kriZeni na uz

predtym optimalizovanom vstupe.

5.3 Realne data

Okrem generovanych dat sme otestovali nas algoritmus aj na realnych datach. Znovu
nés budu zaujimat skore uvedené v predchadzajicej casti.

Déta pochadzaju z ¢lanku od Foote a spol. [5]. Boli upravené programom PIVO 2.
Predstavuju vybrané gény ¢loveka, ktoré sa nachadzaju aj u inych cicavcov.

Prva historia skima 31 génov ¢loveka, ktoré sa nachadzaju v prvom chromozoéme.

Vyskytuje sa v nej 7 druhov — ¢lovek, mys, lama, kosatka, krava, pes a mroz. Druha
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historia skima 30 génov z druhého T'udského chromozému u tych istych druhov. Tretia
histéria obsahuje inych 30 génov z druhého chromozému u 5 druhov — ¢lovek, mys,
kosatka, krava a pes.

7 dat vidno, ze na$ algoritmus ani na realnych datach nezlepsil pocet vsetkych
krizeni. Taktiez na ziadnom vstupe nezlepsil ani pocet zlych krizeni. V pripade tretej
histoérie sa ani po zndhodneni v nej nevyskytli ziadne zlé krizenia, ktoré by bolo treba
optimalizovat. Naopak mozeme si vSimnut, Ze v pripade prvej historie zlé krizenia st

lepsie minimalizované povodnym algoritmom ako tym nasim.



Zaver

Vysledkom tejto prace je formélna definicia dobrych a zlych krizeni v evolu¢nej historii
a problému minimalizacie zlych krizeni. Najprv sme zadefinovali evolu¢nii historiu ako
riadny vrstvovy graf a v iom sme zaviedli definicie dobrych a zlych krizeni. Potom sme
zostrojili graf chromozémov, v ktorom sme opét zadefinovali dobré a zlé krizenia. Uka-
zali sme, Ze hoci v grafe chromozémov je celkovy pocet krizeni mensi ako v pévodnom
grafe historie, z1¢ krizenia sa zachovavaju. Nakoniec sme zadefinovali graf komponentov,
¢im sme pretransformovali pdévodny problém na zndmy problém minimalizacie poctu
krizeni v grafe. V literatire sme nasli heuristiku, ktora riesi tento problém, a imple-
mentovali sme ju. Zial, ukazalo sa, Ze tento sposob nie je vyhovujuci na rieSenie nasho
problému. Vo vicsine pripadov sa nepodarilo ni¢ optimalizovat. Moznych doévodov je
viacero, napriklad, Ze pocas transformécie problému sme stratili dolezité informaécie
kriZeniach a preto nebolo mozne minimalizovat celkovy pocet krizeni. Taktiez problém
moze byt v tom, Zze heuristika na najdenie minimalneho poc¢tu krizeni v grafe kom-
ponentov nemusi najst najlepsie mozné riesenie, a teda nepomdze optimalizovat zlé
krizenia. Ako d'alsie pokracovanie v praci by mohlo byt vyskiaSanie presnych metod na
minimalizéciu krizeni v grafe komponentov, a tym zniZeniu poc¢tu zlych krizeni. Taktiez
sa da zamysliet nad inymi definiciami problému, ktoré by boli dobre riesitelné a vedeli

by znizovat pocet zlych krizeni.
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