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Dnegné ciele

Pojem problému, algoritmu
Ukéazka prevodu biologického problému na informaticky

Efektivita algoritmu, pojem &asovej zloZitosti, O-notacia

=

NP-tazké algoritmy
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Formulacia problému, algoritmus

» Formuldcia problému: jasne definované vstupné a vystupné
data a aky vystup ofakavame pre kazdy vstup.

» Formulacia neuvadza akym spbsobom sa maju zo vstupov
vypoditat vystupy.

» Sprdvny algoritmus: Postup, ktory uréuje spésob, akym pre
kaZzdy vstup vypoc&itame prislusny vystup.

3/22



Biologicky problém

Pomocou hmotnostného spektrometra (mass spectrometer) sme
odmerali vo vzorke peptid s hmotnostou K. Mame databazu
proteinov a chceme zistit, ktory z proteinov obsahuje peptid s
touto hmotnostou.

Informaticky problém

Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.

N&jdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1],..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.

Priklad

K=19
346364928

AnaAa~an~n~a~
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Otazka na zamyslenie

Informaticky problém

Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
N&jdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1],..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.

Priklad
K=19
346364928

AnaA~aAan~na~a~

Ako tito dlohu vyriesit?
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Informaticky problém

Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
N&jdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1], ..., a[j], ktory

svojim sti¢tom ddva &islo K.

Trividlne rieSenie
Skusame vietky moZnosti

pre kazdé i od 1 pon
| pre kazdé j od i po n
| |  suma := 0;
| | pre kazdé u od i po j
| I | suma := suma + alul
| | ak suma = K, vypi§ i,j
K=19
346364928

i
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Ako dlho takyto program pobeZi?

» Naimplementovat do po&itata a odmerat
> Na akom pocitadi? Na akych vstupoch?

» (Casovd zloZitost - potet operacii, ktoré program vykond, v
zavislosti od mnoZstva dat.

» Pre kazdu velkost vstupu odhadneme najhorsi mozny pripad

pre kazdé i od 1 pon

pre kazdé j od i pon

| suma := 0;

| pre kazdé u od i po j
| | suma := suma + alu]
|

|
|
|
|
| ak suma = K, vypis i,j
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Vypocet Casovej zloZitosti

pre kazdé i od 1 pon
pre kazdé j od i pon

| suma := 0;

| pre kazdé u od i po j
| | suma := suma + alu]
|

ak suma = K, vypis i,j

Polet operacii ;== a +

< 1 5
T(n) = 1+ 2 =...==n—n*+2n
-5 (5 (5o
Zaujima nds najvyznamnejsi Elen tejto sumy, a to je g L3, Navyge,
nezaujima nds konstanta pri tom &lene. Vysledok takehoto
“zjednodugenia” pieme ako O(n3) a hovorime, Ze dany algoritmus
ma kubicki Easovii zloZitost.
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Pre¢o pouzivame O-notaciu?

Ulohou O-notécie je odpovedat na otizky typu “ak budem mat
X krat viac dat, kolkokrat dlhie budem €akat na vysledok?”

1
Napriklad, T(10%) = 7 -10"° —10'° + g - 10° = 166656666750000

1 5
T(2:10°) = £-23.10'9 2210142 £ 10° = 1333203333500000

1333293333500000
166656666750000

= 8.000240011400564

Tento vypotet mdZem spravit len s najvyznamnej§imi &lenmi:
1 .93 1015
6 = -

T 105 — 23 — 8. V&imnite si, e na kon&tante % nezalezi.
1.
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Pre¢o pouzivame O-notaciu?

Teda, namiesto porovndvania presnych funkcii sta& porovnat ich
pomocou “zjednodusenych” funkcii:
T(X-n) (X-n? X3.1°
T(ny ~— m

— x3

Ak by &asova zloZitost bola napriklad O(2"), tak by zmena €asu
behu algoritmu vyzerala nasledovne:

2X-n
on

— 2(X—1)~n

Vsimnite si, Ze pri exponencidlnej zloZitosti narast zavisi nielen od
X, ale aj od povodnej velkosti vstupu n.
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Merania

O(m) O(n*)  O(r) 0(2")
Cas na 10 € € € €
vyrieSenie 50 € € € 2 weeks
problému 100 € € € 2800 univ.
velkosti 1000 5 0.02s 4.5s —
10000 € 2.1s 75m —
100000 0.04s 3.5m 52d —
1 mil. 0.42s 5.8h 142yr —
10 mil. 4.2s 24.3d  140000yr —
Max velkost 1s | 2.3 mil. 6900 610 33
problému 1m | 140 mil. 53000 2400 39
vyrie$end za 1d | 200 bil. 2 mil. 26000 49
Zvysenie +1 — — — X2
Casu so X2 X2 x4 x8 —
zvySenym n
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Efektivnejsi algoritmus

Informaticky problém
Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
N&jdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1],..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.
Skidsme potitat sumy a[i] + ... + a[j] rychlejsie.

» Nech S[i] = a[l] + a[2] + ... + a[i], S[0] = 0.

» Ak hodnoty S[i] pozndme, ako vieme rychlo zratat sdet

a[il+ ...+ a[j]?
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Efektivnejsi algoritmus

Informaticky problém
Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
N&jdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1],..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.
Skidsme potitat sumy a[i] + ... + a[j] rychlejsie.

» Nech S[i] = a[l] + a[2] + ... + a[i], S[0] = 0.
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Efektivnejsi algoritmus

Informaticky problém
Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
N&jdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1],..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.
Skidsme potitat sumy a[i] + ... + a[j] rychlejsie.

» Nech S[i] = a[l] + a[2] + ... + a[i], S[0] = 0.

» Ak hodnoty S[i] pozndme, ako vieme rychlo zratat sdet

alil+...+al]? a[i] + ...+ a[j] = S[j] = S[i — 1]
» Ako vieme spotitat hodnoty S[i]?
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Efektivnejsi algoritmus

Informaticky problém
Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
N&jdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1],..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.
Skidsme potitat sumy a[i] + ... + a[j] rychlejsie.
» Nech S[i] = a[l] + a[2] + ... + a[i], S[0] = 0.
» Ak hodnoty S[i] pozndme, ako vieme rychlo zratat sdet
alil+...+al]? a[i] + ...+ a[j] = S[j] = S[i — 1]
» Ako vieme spotitat hodnoty S[i]?
s[ol :=0
pre kazdé i od 1 po n:
| S[i] := S[i-1] + ali]
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Efektivnejsi algoritmus

Informaticky problém

Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
N&jdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1],..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.

Skidsme potitat sumy a[i] + ... + a[j] rychlejsie.

>
>

>

Nech S[i] = a[1] + a[2] + ...+ a[i], S[0] = 0.

Ak hodnoty S[i] pozndme, ako vieme rychlo zritat sticet
ali] +...+alj]? a[i] + ... + alj] = S[] — S[i — 1]

Ako vieme spotitat hodnoty S[i]?

s[ol :=0

pre kazdé i od 1 po n:

| S[i] := S[i-1] + ali]

Akl m3 Zasovii zloZitost vypotet S[i]?
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Efektivnejsi algoritmus

Informaticky problém

Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
N&jdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1],..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.

Skidsme potitat sumy a[i] + ... + a[j] rychlejsie.

>
>

>

Nech S[i] = a[1] + a[2] + ...+ a[i], S[0] = 0.

Ak hodnoty S[i] pozndme, ako vieme rychlo zritat sticet
ali] +...+alj]? a[i] + ... + alj] = S[] — S[i — 1]

Ako vieme spotitat hodnoty S[i]?

s[ol :=0

pre kazdé i od 1 po n:

| S[i] := S[i-1] + ali]

Akl m3 Casovu zloZitost vypotet S[i]? O(n)
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Efektivnejsi algoritmus

Informaticky problém
Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
Najdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1], ..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.
» Mdme spo&itané S[i] pre vetky i =1,...,n
(vypolet m3 &asovd zloZitost O(n))
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Efektivnejsi algoritmus

Informaticky problém
Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
Najdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1], ..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.
» Mdme spo&itané S[i] pre vetky i =1,...,n
(vypolet m3 &asovd zloZitost O(n))

» Chceme pre vietky dvojice i, j spo&itat
alil+ ...+ a[j] = S[j] — S[i — 1] a porovnat tito hodnotu s K
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Efektivnejsi algoritmus

Informaticky problém
Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
Najdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1], ..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.
» Mdme spo&itané S[i] pre vetky i =1,...,n
(vypolet m3 &asovd zloZitost O(n))
» Chceme pre vietky dvojice i, j spo&itat
ali] +...+ a[j] = S[j] — S[i — 1] a porovnat tito hodnotu s K

pre kazZdé i od 1 pon
| pre kazdé j od i po n
| | ak S[j1-S[i-1] = K, vypis i,j
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Efektivnejsi algoritmus

Informaticky problém
Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
Najdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1], ..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.
» Mdme spo&itané S[i] pre vetky i =1,...,n
(vypolet m3 &asovd zloZitost O(n))
» Chceme pre vietky dvojice i, j spo&itat
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pre kazZdé i od 1 pon
| pre kazdé j od i po n
| | ak S[j1-S[i-1] = K, vypis i,j

> Ak3 bude &asova zloZitost?
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Efektivnejsi algoritmus

Informaticky problém
Vstup je postupnost n kladnych &isel a[1],a[2], ..., a[n] a &islo K.
Najdite stvisly tsek tejto postupnosti a[i], a[i + 1], ..., a[j], ktory
svojim sti¢tom ddva &islo K.
» Mdme spo&itané S[i] pre vetky i =1,...,n
(vypolet m3 &asovd zloZitost O(n))
» Chceme pre vietky dvojice i, j spo&itat
ali] +...+ a[j] = S[j] — S[i — 1] a porovnat tito hodnotu s K
pre kazZdé i od 1 pon
| pre kazdé j od i po n
| | ak S[j1-S[i-1] = K, vypis i,j

> Aka bude Zasovd zloZitost? kvadraticka, alebo O(n?)
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Problém # 2: NajkratSie spolo¢né nadslovo

Formulacia problému

» Vstup: niekolko retazcov
» Vystup: najkrat$i retazec, ktory obsahuje vietky vstupné
retazce ako siivislé podretazce

Priklad
Vstup: GCCAAC, CCTGCC, ACCTTC
Vystup: CCTGCCAACCTTC (najkratsie mozné)
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Problém # 2: NajkratSie spolo¢né nadslovo

Najlepsi algoritmus?

» Nepozname algoritmus, ktory by bezal v polynomidlnom &ase
t.j. O(n*) pre nejaki konstantu k.

» Dany problém je NP-taZky.
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@

“I can’t find an efficient algorithm, | guess I'm just oo dumb.”

Hae
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—_ 7

"I can’t find an efficient algorithm, because no such algorithm is possible!™

Do
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“lean™ find an efficient algorithm, but neither can all these Famous people.’”

O <D - = = wac
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Ako sa vysporiadat s NP-tazkymi problémami?

Heuristické algoritmy
» N3ijde aspori nejaké riesenie, aj ked nie nutne optimalne
P> Nejde teda o spravny algoritmus rieSiaci nds problém, lebo pre
niektoré vstupy dava zIi odpoved

» Radgej ale horia odpoved rychlo, ako perfektna o milién
rokov

Priklad

Heuristika pre najkrat$i spolo¢ny nadretazec: v kaZdom kroku
zlepime dva retazce s najva&$im prekryvom

Priklad: CATATAT, TATATA, ATATATC

Optimum: CATATATATC, dizka 10

Heuristika: CATATATCTATATA, dizka 14
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Ako so vysporiadat s NP-tazkymi problémami?

Aproximacny algoritmus
Casto vieme dokézat, e nejaks heuristika sa vzdy priblizi k
optimalnemu rieSeniu aspori po uréitd hranicu

Priklad

Heuristika pre najkrati spoloény nadretazec: v kaZdom kroku
zlepime dva retazce s najva&$im prekryvom

Je dokdzané, e vzdy ndjde najviac 3,5-krat dlh&i retazec ako
najlepsie riesenie.

Informatici predpokladaji, Ze v skutoénosti najviac 2-krat dlhsi, ale
nevieme to dokdzat.
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Ako so vysporiadat s NP-tazkymi problémami?

Exaktny vypocet pomocou iného problému
» Preformulovat do podoby jedného z dobre zndmych
NP-tazkych problémov (napr. celotiselné linedrne
programovanie, a pod.)

» Mudri ludia napisali programy, ktoré vedia riesit tieto zndme
problémy aspori v niektorych pripadoch (CONCORD, CPLEX,
a pod.)

Preformulovat problém

> Je toto skutocne jedina rozumna formuldcia biologického
problému ktory chceme vyrie$it?
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Zhrnutie

» Problémy zo skuto&ného Zivota je dobré najskér sformulovat
tak, aby bolo jasné, aké vysledky oakdavame pre kazdy mozny
vstup.

» Takato formuldcia by mala byt oddelend od postupu
(algoritmu) rieZenia.

» Informatici meraji ¢as v O-Zkach, ktoré abstrahujui od
detailov konkrétneho poditaca.

> Vytvorenie efektivneho algoritmu je umenie! Cast z toho st
finty (ako napr. dynamické programovanie).

» Pre niektoré problémy pozndame iba Nechutne Pomalé
algoritmy (NP-tazké problémy).
» Aj napriek tomu vo vela pripadoch vieme pomdct.
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Problém platenia minimalnym po¢tom minci

Vstup: hodnoty k minci my, my, ..., my a cielovd suma X
(v8etko kladné celé &isla).
Vystup: najmensi polet minci, ktoré potrebujeme na zaplatenie X.

Jana Cernikovéd (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 3/10/2024 2/12



Problém platenia minimalnym po¢tom minci

Vstup: hodnoty k minci my, my, ..., my a cielovd suma X
(v8etko kladné celé &isla).
Vystup: najmensi polet minci, ktoré potrebujeme na zaplatenie X.

Priklad: k=3, m; =1, m =2, m3 =5, X =13.
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Odbocka: este matematickejsia formulacia
bez slov minca, suma, ...

Vstup: kladné celé &isla my, my, ..., me a X.
Vystup: celé &islo n a n &isel xq,...,xp, pre ktoré platia nasledujlice
podmienky:

@ x; € {my,my,...,my} pre kazdé i =1,2,...,n.

o Y L. xi=X.

@ n je najmensie moZné.

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 3/10/2024
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Problém platenia minimalnym po¢tom minci

Vstup: hodnoty k minci my, my, ..., my a cielovd suma X (v3etko kladné
celé &isla).

Vystup: najmensi pocet minci, ktoré potrebujeme na zaplatenie X.

Priklad: k=3, mi =1, my =2, m3 =5, X =13.
Priklad: k=3, m; =1, m =3, m3 =4, X =6.

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 3/10/2024 4/12



Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > 0:

pouZi najvagsiu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

o =3 = E Dae
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Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:
pouZi najvagsiu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

priklad pre k=3, m; =1, my=2 m3 =5, X =13:
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Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:
pouZi najvagsiu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

priklad pre k=3, m; =1, my=2 m3 =5, X =13:

@ pouzijeme 5, X =8
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Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:
pouZi najvagsiu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

priklad pre k=3, m; =1, my=2 m3 =5, X =13:
@ pouzijeme 5, X =8

@ pouzijeme 5, X =3
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Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:
pouZi najvagsiu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

priklad pre k=3, m; =1, my=2 m3 =5, X =13:
@ pouzijeme 5, X =8
@ pouzijeme 5, X =3

@ pouzieme 2, X =1
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Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:

pouZi najvagsiu mincu, ktord je najviac X

od¢itaj hodnotu mince od X

priklad pre k=3, m; =1, my=2 m3 =5, X =13:

@ pouzijeme 5, X =8
@ pouzijeme 5, X =3
@ pouzieme 2, X =1

@ pouZijeme 1, X =0

Jana Cernikové (FMFI UK)

Metédy v bioinformatike

3/10/2024
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Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:
pouZi najvagsiu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

priklad pre k=3, m; =1, my=2 m3 =5, X =13:
@ pouzijeme 5, X =8
@ pouzijeme 5, X =3
@ pouzieme 2, X =1
°

pouzijeme 1, X =0

Problém s tymto riesenim?
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Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:
pouZi najvagsiu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

priklad pre k=3, m; =1, my=2 m3 =5, X =13:
@ pouzijeme 5, X =8
@ pouzijeme 5, X =3
@ pouzieme 2, X =1
°

pouzijeme 1, X =0

Problém s tymto rieSenim? nefunguje vZdy
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Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:

pouZi najva&siu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

Problém s tymto rieSenim: nefunguje vzdy
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Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:
pouZi najva&siu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

Problém s tymto rieSenim: nefunguje vzdy

priklad:
@ mince hodnét 1,3,4
e X=6
Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike

3/10/2024

6/12



Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:
pouZi najva&siu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

Problém s tymto rieSenim: nefunguje vzdy

priklad:
@ mince hodndt 1,3,4
e X=06

@ algoritmus:

Jana Cernikovéd (FMFI UK) Metédy v bioinformatike
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Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:
pouZi najva&siu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

Problém s tymto rieSenim: nefunguje vzdy

priklad:
@ mince hodndt 1,3,4
e X=06

@ algoritmus: 4 + 1 + 1
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Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:
pouZi najva&siu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

Problém s tymto rieSenim: nefunguje vzdy

priklad:
@ mince hodnét 1,3,4
e X=06
@ algoritmus: 4 + 1 + 1

@ optimum:
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Jednoduchy sposob riesenia

@ opakuj kym X > O:
pouZi najva&siu mincu, ktord je najviac X
od¢itaj hodnotu mince od X

Problém s tymto rieSenim: nefunguje vzdy

priklad:
@ mince hodndt 1,3,4
e X=06

@ algoritmus: 4 + 1 + 1
@ optimum: 3 + 3
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RieSenie dynamickym programovanim

@ zratame najlepsi pocet minci nielen pre X, ale pre vietky mozné
cielové sumy 1,2,3,..., X — 1, X
@ vyrobime si tabulku A, do ktorej si pre véetky sumy
i=1,2,3,...,X — 1, X uloZime najmensi polet minci, ktorymi ich
vieme zaplatit
Ali] = najmensi polet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i
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RieSenie dynamickym programovanim

@ zratame najlepsi pocet minci nielen pre X, ale pre vietky mozné
cielové sumy 1,2,3,..., X — 1, X
@ vyrobime si tabulku A, do ktorej si pre véetky sumy
i=1,2,3,...,X — 1, X uloZime najmensi polet minci, ktorymi ich
vieme zaplatit
Ali] = najmensi polet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

All]
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RieSenie dynamickym programovanim

@ zratame najlepsi pocet minci nielen pre X, ale pre vietky mozné
cielové sumy 1,2,3,..., X — 1, X
@ vyrobime si tabulku A, do ktorej si pre véetky sumy
i=1,2,3,...,X — 1, X uloZime najmensi polet minci, ktorymi ich
vieme zaplatit
Ali] = najmensi polet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

Ali] |0
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RieSenie dynamickym programovanim

@ zratame najlepsi pocet minci nielen pre X, ale pre vietky mozné
cielové sumy 1,2,3,..., X — 1, X
@ vyrobime si tabulku A, do ktorej si pre véetky sumy
i=1,2,3,...,X — 1, X uloZime najmensi polet minci, ktorymi ich
vieme zaplatit
Ali] = najmensi polet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

Al |01
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RieSenie dynamickym programovanim

@ zratame najlepsi pocet minci nielen pre X, ale pre vietky mozné
cielové sumy 1,2,3,..., X — 1, X
@ vyrobime si tabulku A, do ktorej si pre véetky sumy
i=1,2,3,...,X — 1, X uloZime najmensi polet minci, ktorymi ich
vieme zaplatit
Ali] = najmensi polet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

Ao [12
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RieSenie dynamickym programovanim

@ zratame najlepsi pocet minci nielen pre X, ale pre vietky mozné
cielové sumy 1,2,3,..., X — 1, X
@ vyrobime si tabulku A, do ktorej si pre véetky sumy
i=1,2,3,...,X — 1, X uloZime najmensi polet minci, ktorymi ich
vieme zaplatit
Ali] = najmensi polet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

Ail (o121
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RieSenie dynamickym programovanim

@ zratame najlepsi pocet minci nielen pre X, ale pre vietky mozné
cielové sumy 1,2,3,..., X — 1, X
@ vyrobime si tabulku A, do ktorej si pre véetky sumy
i=1,2,3,...,X — 1, X uloZime najmensi polet minci, ktorymi ich
vieme zaplatit
Ali] = najmensi polet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

Aff[o[1[2]1]1
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RieSenie dynamickym programovanim

@ zratame najlepsi pocet minci nielen pre X, ale pre vietky mozné
cielové sumy 1,2,3,..., X — 1, X
@ vyrobime si tabulku A, do ktorej si pre véetky sumy
i=1,2,3,...,X — 1, X uloZime najmensi polet minci, ktorymi ich
vieme zaplatit
Ali] = najmensi polet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

Aff[o[1[2]1]1]2
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RieSenie dynamickym programovanim

@ zratame najlepsi pocet minci nielen pre X, ale pre vietky mozné
cielové sumy 1,2,3,..., X — 1, X
@ vyrobime si tabulku A, do ktorej si pre véetky sumy
i=1,2,3,...,X — 1, X uloZime najmensi polet minci, ktorymi ich
vieme zaplatit
Ali] = najmensi polet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

Aff[ol1[2]1]1[2]2
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RieSenie dynamickym programovanim

@ zratame najlepsi pocet minci nielen pre X, ale pre vietky mozné
cielové sumy 1,2,3,..., X — 1, X
@ vyrobime si tabulku A, do ktorej si pre véetky sumy
i=1,2,3,...,X — 1, X uloZime najmensi polet minci, ktorymi ich
vieme zaplatit
Ali] = najmensi polet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

AffJol1[2]1[1[2[2]2
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RieSenie dynamickym programovanim

@ zratame najlepsi pocet minci nielen pre X, ale pre vietky mozné
cielové sumy 1,2,3,..., X — 1, X
@ vyrobime si tabulku A, do ktorej si pre véetky sumy
i=1,2,3,...,X — 1, X uloZime najmensi polet minci, ktorymi ich
vieme zaplatit
Ali] = najmensi polet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

Aff[ol1[2]1]1[2[2(2]2
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RieSenie dynamickym programovanim

@ zratame najlepsi pocet minci nielen pre X, ale pre vietky mozné
cielové sumy 1,2,3,..., X — 1, X
@ vyrobime si tabulku A, do ktorej si pre véetky sumy
i=1,2,3,...,X — 1, X uloZime najmensi polet minci, ktorymi ich
vieme zaplatit
Ali] = najmensi polet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

Aff[o[1[2]1]1[2[2[2[2]3
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RieSenie dynamickym programovanim
Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

i J0[1[2[3[4[5[6[7[8[9][10
Aif|o[1]2]1]1]2]2]2[2]3]~

X =10, mince: 1, 3, 4

prvd minca 1 3 4
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RieSenie dynamickym programovanim
Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

i J0[1[2[3[4[5[6[7[8[9][10
Aif|o[1]2]1]1]2]2]2[2]3]~

X =10, mince: 1, 3, 4

prvd minca 1 3 4
X - prva
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RieSenie dynamickym programovanim
Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

i J0[1[2[3[4[5[6[7[8[9][10
Aif|o[1]2]1]1]2]2]2[2]3]~

X =10, mince: 1, 3, 4

prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9
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RieSenie dynamickym programovanim
Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

i J0[1[2[3[4[5[6[7[8[9][10
Aif|o[1]2]1]1]2]2]2[2]3]~

X =10, mince: 1, 3, 4

prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9|10-3=7
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RieSenie dynamickym programovanim
Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

i 0|1 3|14(5(6|7[8|9]|10
Alil 0|1 1(1(2(2(2(2(3]7
X =10, mince: 1, 3, 4
prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9|10-3=7|10-4=6
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RieSenie dynamickym programovanim

Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4
i 01 4 15|6|7|8|9]|10
Alil 0|1 1(1(2(2|12(2[3]|7
X =10, mince: 1, 3, 4
prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9|10-3=7|10-4=6
7 minci eSte potrebujeme
Pouzijeme tabulku
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RieSenie dynamickym programovanim

Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4
i 01 4 15|6|7|8|9]|10
Alil 0|1 1(1(2(2|12(2[3]|7
X =10, mince: 1, 3, 4
prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9|10-3=7|10-4=6
# minci eSte potrebujeme 3
Pouzijeme tabulku
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RieSenie dynamickym programovanim

Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4
i 01 4 15|6|7|8|9]|10
Alil 0|1 1(1(2(2|12(2[3]|7
X =10, mince: 1, 3, 4
prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9|10-3=7|10-4=6
# minci eSte potrebujeme 3 2
Pouzijeme tabulku
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RieSenie dynamickym programovanim

Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4
i 01 4 15|6|7|8|9]|10
Alil 0|1 1(1(2(2|12(2[3]|7
X =10, mince: 1, 3, 4
prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9|10-3=7|10-4=6
# minci eSte potrebujeme 3 2 2
Pouzijeme tabulku
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RieSenie dynamickym programovanim
Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

i 0|1 3|14|5(/6|7|8|9]10
Alil 0|1 1(1(2(2(2(2(3]7
X =10, mince: 1, 3, 4
prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9|10-3=7|10-4=6
# minci eSte potrebujeme 3 2 2
dokopy minci
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RieSenie dynamickym programovanim
Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

i 0|1 3|14|5(/6|7|8|9]10
Alil 0|1 1(1(2(2(2(2(3]7
X =10, mince: 1, 3, 4
prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9|10-3=7|10-4=6
# minci eSte potrebujeme 3 2 2
dokopy minci 4
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RieSenie dynamickym programovanim
Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

i 0|1 3|14|5(/6|7|8|9]10
Alil 0|1 1(1(2(2(2(2(3]7
X =10, mince: 1, 3, 4
prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9|10-3=7|10-4=6
# minci eSte potrebujeme 3 2 2
dokopy minci 4 3
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RieSenie dynamickym programovanim
Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

i 0|1 3|14|5(/6|7|8|9]10
Alil 0|1 1(1(2(2(2(2(3]7
X =10, mince: 1, 3, 4
prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9|10-3=7|10-4=6
# minci eSte potrebujeme 3 2 2
dokopy minci 4 3 3
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RieSenie dynamickym programovanim
Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4

i 0|1 3|14|5(/6|7|8|9]10
Alil 0|1 1(11212(2|2(3]| 3
X =10, mince: 1, 3, 4
prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9|10-3=7|10-4=6
# minci eSte potrebujeme 3 2 2
dokopy minci 4 3 3
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RieSenie dynamickym programovanim
Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4
i |01 3/4|5(6|7|8|9]10
Alil 0|1 11112121223 ]| 3
X =10, mince: 1, 3, 4
prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9]10-3=7|10-4=6
# minci eSte potrebujeme 3 2 2
dokopy minci 4 3 3
A[10] = min{A[9] + 1, A[7] + 1, A[6] + 1}
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RieSenie dynamickym programovanim

Ali] = najmensi potet minci, ktoré treba na zaplatenie sumy i

mince 1, 3, 4
i 0|1 3|14(5(6|7[8|9]|10
Alil 0|1 1(11212(2|2(3]| 3
X =10, mince: 1, 3, 4
prvd minca 1 3 4
X - prva 10-1=9|10-3=7|10-4=6
# minci eSte potrebujeme 3 2 2
dokopy minci 4 3 3

A[10] = min{A[9] + 1, A[7] + 1, A[6] + 1}

Ali] = min{A[i — 1]+ 1,A[i — 3] + 1, A[i — 4] + 1}
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Algoritmus pre vSeobecnu sustavu k minci my, my, ..., my

Podproblém A[i]

Alill =1+ min{A[i — m], Ali — my], ..., A[i — my]}

m = [1,3,4]

X =11

k = len(m)

nekonecno = math.inf
A = [0]

for i in range(1l, X + 1):
min = nekonecno
for j in range(k):
if i >= m[j] and A[i - m[j]] < min:
min = A[i - m[j]]
A.append(1 + min)
print (4)
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Ako ndjst ktoré mince pouZit?

Priddme druhd tabulku B, kde v BJi] si pamitame, ktora bola najlep3ia
prvd minca, ked sme potitali Ali]
(ak je viac moZnosti, zoberieme [ubovolnd, napr. najvadsiu
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Ako ndjst ktoré mince pouZit?

Priddme druhd tabulku B, kde v BJi] si pamitame, ktora bola najlep3ia
prvd minca, ked sme potitali Ali]
(ak je viac moZnosti, zoberieme [ubovolnd, napr. najvadsiu

i [0[1][2[3[4[5[6]7[8[9]10
Aiflol1 (211

N
N
N
N
w
w
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Ako ndjst ktoré mince pouZit?

Priddme druhd tabulku B, kde v BJi] si pamitame, ktora bola najlep3ia

prvd minca, ked sme potitali Ali]

(ak je viac moZnosti, zoberieme [ubovolnd, napr. najvadsiu

i (0]1{2(3|4|5|6]|7|8|9]10
Aff[ol1]2[1|1[2]2]2[2[3] 3
Blil|-[1[1]3 413444 4
Rekonstrukcia rieSenia pre sumu 10:
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Ako ndjst ktoré mince pouZit?

Priddme druhd tabulku B, kde v BJi] si pamitame, ktora bola najlep3ia

prvd minca, ked sme potitali Ali]

(ak je viac moZnosti, zoberieme [ubovolnd, napr. najvadsiu

i 01|23 [4|5|6|7[8[9]10
Afiljoj1{2(1|1|2|2(22|3]|3
Bli]|-|1]1]3 413|414 |4] 4

Rekonstrukcia rieSenia pre sumu 10:
e B[10] = 4, zostane nam zaplatit 6
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Ako ndjst ktoré mince pouZit?

Priddme druhd tabulku B, kde v BJi] si pamitame, ktora bola najlep3ia
prvd minca, ked sme potitali Ali]
(ak je viac moZnosti, zoberieme [ubovolnd, napr. najvadsiu

i [0[1[2[3[4[5[6[7]8]9]10
Al 101 1
Bli]|-[1[1[3 4|43 4|44 4

—
N
N
N
N
w
w

Rekonstrukcia rieSenia pre sumu 10:
e B[10] = 4, zostane nam zaplatit 6

e B[6] = 3, zostane nam zaplatit 3
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Ako ndjst ktoré mince pouZit?

Priddme druhd tabulku B, kde v BJi] si pamitame, ktora bola najlep3ia

prvd minca, ked sme potitali Ali]
(ak je viac moZnosti, zoberieme [ubovolnd, napr. najvadsiu

i |0|1]2|13|4|5[6|7|8|9]|10

Al 101
Bli]|-[1|1[3[4]4[3|4a]4[a]4

—_
—_
N
N
N
N
w
w

Rekonstrukcia rieSenia pre sumu 10:
e B[10] = 4, zostane nam zaplatit 6
e B[6] = 3, zostane nam zaplatit 3
e BJ[3] = 3, zostdva 0
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Ako ndjst ktoré mince pouZit?

Priddme druhd tabulku B, kde v BJi] si pamitame, ktora bola najlep3ia

prvd minca, ked sme potitali Ali]
(ak je viac moZnosti, zoberieme [ubovolnd, napr. najvadsiu

i [0]1[2[3[4]5[6[7]8]9]10
Al 101
Bli]|-[1|1[3[4]4[3|4a]4[a]4

—_
—_
N
N
N
N
w
w

Rekonstrukcia rieSenia pre sumu 10:
e B[10] = 4, zostane nam zaplatit 6
e B[6] = 3, zostane nam zaplatit 3
e BJ[3] = 3, zostdva 0
@ rieSenie: 4 + 3 + 3
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Program aj s vypisom minci

m = [1,3,4]

X =11

k = len(m)
nekonecno = 1000000
A = [0]

B = [-1]

for i in range(1l, X + 1):

min = nekonecno

min_minca = -1

for j in range(k):
if 1 >= m[j] and A[i - m[j]] < min:
min = A[i - m[j]]
min_minca = m[j]

A.append(1 + min)

B.append(min_minca)

while X > O:
print (B[X])
X = X - BIX]
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Dynamické programovanie vo vSeobecnosti
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Dynamické programovanie vo vieobecnosti

@ Okrem rieSenia celého problému rieSime aj mengie problémy
(nazyvame ich podproblémy).
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Dynamické programovanie vo vieobecnosti

@ Okrem rieSenia celého problému rieSime aj mengie problémy
(nazyvame ich podproblémy).

@ Riedenia podproblémov ukladdme do tabulky a pouZivame pri riegeni

-----
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Dynamické programovanie vo vieobecnosti

@ Okrem rieSenia celého problému rieSime aj mengie problémy
(nazyvame ich podproblémy).

@ Riedenia podproblémov ukladdme do tabulky a pouZivame pri riegeni

-----

@ Technika dynamického programovania sa pouziva na viacero
problémov v bioinformatike.

» napr. hladanie zarovnani sekvencii
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Problém: Lokalne zarovndvanie (local alignment)

ggcccttggagttgactgtcctgetgetecttgagg
ccattctcagagagaggaagtggcctcattttaatc
cgcttcccacagecttgtcctttccagacccatggg
agagggaggggctgagggtgtggetgageccaccca
agtcacgcgtcactctgecaggtccctctcccccaag
gcecgtggecttgggageccgtggatcccagtgagtg
acgcctccacccceccgecctactcgggeagtttaac
ccttgttgttcacttgcagacatcgtgaacacggcec
cggcccgacgagaaggecataatgacctatgtgtec
agcttctaccatgccttttcaggagecgecagaaggta
ccgagcagggccaggcaggecctcctegecgecace
gcgcaatgecgecgetgectctegectecegtgete
acctcatttctcttgcagacggcagtggectetete
caactggaagccacccccagcetccect. ..

Vstup: dve sekvencie

Jana Cernikové (FMFI UK)

tgatgccgaggatgtgttcgtcgagecatccggacga
gaagtccatcacctacgtggtcacctactatcacta
ctttagcaaactcaagcaggagacggtgcagggecat
aagcgtatcggtaaggtggtcggecattgecatggag
aacgacaaaatggtccacgactacgagaacttcaca
agcgatctgctcaagtggatcgaaacgaccatccag
tcgetgggegagegggagttcgaaaactcgetggece
ggcgtccaagggecagttggeccagttctccaactac
cgcaccatcgagaagccgcccaagtttgtggaaaag
ggcaacctcgaggtgctccttttcaccctgeagtce
aagatgcgggccaacaaccagaagccctacacaccc
aaagagggcaagatgatttcggacatcaacaaggcc
tgggagegtctggagaaggeccgagecacgaacgcecgaa
ttggccctgegegaggagetcatecg. ..

Metédy v bioinformatike 10/10/2024 2/30



Problém: Lokalne zarovndvanie (local alignment)

ggcccttggagttgactgtcctgetgetecttgagg
ccattctcagagagaggaagtggcctcattttaatc
cgcttcccacagecttgtcctttccagacccatggg
agagggaggggctgagggtgtggetgageccaccca
agtcacgcgtcactctgcaggtccctctcccccaag
gccgtggecttgggageccgtggatcccagtgagtg
acgcctccaccccccgecctactegggeagtttaac
ccttgttgttcacttgcagacatcgtgaacacggcec
cggcccgacgagaaggccataatgacctatgtgtcec
agcttctaccatgccttttcaggagecgecagaaggta
ccgagcagggccaggcaggecctcctegecgecace
gcgcaatgecgecgetgectctegecteccgtgete
acctcatttctcttgcagacggecagtggectctcte
caactggaagccacccccagctccect. ..

tgatgccgaggatgtgttcgtcgagecatccggacga
gaagtccatcacctacgtggtcacctactatcacta
ctttagcaaactcaagcaggagacggtgcagggecat
aagcgtatcggtaaggtggtcggecattgecatggag
aacgacaaaatggtccacgactacgagaacttcaca
agcgatctgctcaagtggatcgaaacgaccatccag
tcgetgggegagegggagttcgaaaactcgetggee
ggcgtccaagggcagttggeccagttctccaactac
cgcaccatcgagaagccgcccaagtttgtggaaaag
ggcaacctcgaggtgctccttttcaccctgeagtcce
aagatgcgggccaacaaccagaagccctacacacce
aaagagggcaagatgatttcggacatcaacaaggcc
tgggagcgtctggagaaggccgagcacgaacgegaa
ttggccctgegegaggagetcatecg. ..

Vystup: podobné tdseky (zarovnania, alignments).

CCCGACGAGAAGGCCATAATGACCTATGTGTCCAGCTTCTACCATGCCTTT

CCGGACGAGAAGTCCAT---CACCTACGTGGTCACCTACTATCACTACTTT

Vloz pomlky (medzery, gaps) tak, aby rovnaké bazy boli pod sebou.
Dobré zarovnanie ma vela zarovnanych rovnakych bdz, malo medzier.

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 10/10/2024
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Na ¢o st dobré zarovnania?

@ Orientacia v obrovskych databazach.
Genbank WGS ma vy%e 22 TB sekvencii.
Napr. z ktorého genému (a odkial) pochddza dand sekvencia?
o Prekryvy ¢&itani pri skladani genémov, mapovanie &itani
e Uréovanie funkcie (napr. proteinu).
Podobné sekvencie &asto maji rovnaki/podobni funkciu.
o Stidium evollcie.
Hladdme homolégy: sekvencie, ktoré sa vyvinuli z tej istej sekvencie v
spolo¢nom predkovi.
V idedlnom pripade medzery zodpovedaju inzercidm a delécidam,
zarovnané bazy zachovanym bazam a substittciam.
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Zarovnavanie sekvencii ako optimalizaény problém

e Ciel: n3jdi pary homologickych sekvencif
(tych, &o pochddzaji z rovnakého spolo¢ného predka)
@ Modelovacia faza: vytvor skérovaciu schému, ktord
— skutoénym homologickym parom dava vysoké skére
— falo3ne pozitivnym parom dava nizke skére
o Optimalizaéna faza:
pre dané dve vstupné sekvencie, najdi zarovnanie s najlepsim skoére
(Optimalizana faza je téma dnednej prednasky.)
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Formulacia problému

Skérovanie zarovnania: napr. zhoda +1, nezhoda -1, medzera -1.

GAGAAGGCCATAATGACCTATGTGTCCAGCT

FEEEEE T LEEEE e e 1l
GAGAAGTCCAT---CACCTACGTGGTCACCT

22 zhod, 6 nezhdd, 3 medzery — skére 13.
V praxi zloZitejSie skérovanie.

Problém 1: globalne zarovnanie (global alignment)
Vstup: sekvencie X = x1x2...xpa Y =y1yo... Vm.
Vystup: zarovnanie X a Y s najvy38im skére.

Problém 2: lokdlne zarovnanie (local alignment)
Vstup: sekvencie X = x1x2...xpa Y =yiyo...Vm.
Vystup: zarovnania podretazcov x;...xj a y ... ys s najvy$sim skore.
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Dynamické programovanie pre globdlne zarovnanie
(Needleman, Wunsch 1970)

Podproblém: A[i, j]: najvy$3ie skére globdlneho zarovnania retazcov
X1X2...X;pa yiys...Yj.

Jeden z retazcov dizky 0: druhy retazec je zarovnany s medzerou.
Al0,j] = —j, Ali,0] = —i.

Vseobecny pripad, i >0, j > 0:
@ ak x; = yj st zarovnané A[i,j] = Ali —1,j — 1] +1
@ ak x; # yj st zarovnané A[i,j] = Ali —1,j —1] -1
@ ak x; je zarovnané s medzerou A[i,j] = Ali — 1,j] — 1

e ak y; je zarovnané s medzerou Ali, ] = Ali,j —1] —1

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 10/10/2024 7/30



Dynamické programovanie pre globdlne zarovnanie

Podproblém: A[i, j]: najvysSie skére globalneho zarovnania retazcov

X1X2...X;pa yiy2...Yj.

Vseobecny pripad, i >0, j > 0:
@ ak x; = yj st zarovnané A[i,j] = Ali —1,j —1] +1
@ ak x; # yj st zarovnané A[i,j] = A[li —1,j —1] -1
e ak x; je zarovnané s medzerou Ali,j] = A[i —1,j] -1
@ ak y; je zarovnané s medzerou Ali, ] = Ali,j —1] -1

Rekurencia:

Ali — 1,5 — 1] + s(xi, ),
A[’?J] = max A[I - 17./] - 17
/Q[i,j — 1] -1

kde s(x,y) =1lakx=y s(x,y)=—-1lakx#y

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 10/10/2024
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Priklad globalneho zarovnania

CATGTCGTA vs CAGTCCTAGA

cC A
0 -1 -2
-1 1 0
-2 0 2
-3 -1 1

4

>HonHdo4>»0
&

G
-3
-1

1

1

T
4
2
0
?

C C T A
5 6 -7 -8
3 4 5 -6
1 2 3 -4

Ali — 1,j — 1] + s(xi, yj),

Ali, j] = max

A[I - 1a./] - 17

Alij—1]-1

Jana Cernikové (FMFI UK)
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Priklad globalneho zarovnania
CATGTCGTA vs CAGTCCTAGA

Cc AG T CCTA G A
o -1 -2 -3 4 -5 -6 -7 -8 -9 -10

c-1 1 0 -1 -2 -3 -4 -5 -6 -7 -8
A2 0 2 1 0 -1 -2 -3 4 5 -6
T 3 -1 1 1 2 1 0 -1 -2 -3 -4
G 4 -2 0 2 1 1 0 -1 -2 -1 -2
T 5 -3 -1 1 3 2 1 1 0 -1 -2
c 6 4 2 0 2 4 3 2 1 0 -1
G -7 5 -3 -1 1 3 3 2 1 2 1
T 8 6 -4 2 0 2 2 4 3 2 1
A9 -7 5 -3 -1 1 1 3 5 4 3

Ali = 1,j = 1] + s(xi, y;),
Ali,j] = maxq Ali —1,j] -1,
Alij—1] -1
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Ako ziskat zarovnanie?

C

A G TCOCTAGA

051234567 —-B-9+-10

C -1 1«<0<-1<-2 -3 -4<-5<6<-7-8
1 NG

A 2 0 2«<1«<0<-1<2<3 -4<-5 -6
I NN

T 3 1 1.1 2«=1<0_-1=-2<-3<-4
D e o =N N

G 4 2 0 2 1 1 0 -1 -2 4=-2
[ e AN

T f\? 1 1 ?<?<1 1<0<-1 -2

c ? f %\o % ?\é(?(ﬁ(?eq

G 7 -5 -3 4 1 3 38 2 1 2«1
b AN NN AN

T f f\f f ? %\F ?<?«2\j

A9 -7 5 3 -1 11 3 5<4 8

CA-GTCCTAGA
CATGTCGT--A

Casova zlozitost celého algoritmu O(nm)

Jana Cernikové (FMFI UK)
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Dynamické programovanie pre lokdlne zarovnanie
(Smith, Waterman 1981)

Podproblém: A[i, j]: najvy$sie skére lokdlneho zarovnania retazcov
X1X2...Xj a y1)y2...Yj, ktoré obsahuje bazy x; a y;, alebo je prazdne.

Jeden z retazcov dizky 0: prizdne zarovnanie
Al0,j] = A[i,0] = 0

Vseobecny pripad, i >0, j > 0:
@ ak x;j a yj st zarovnané A[i,j] = A[i — 1,j — 1] + s(xi, y;)
e ak x; je zarovnané s medzerou A/, j] = A[i —1,j] —1
@ ak yj je zarovnané s medzerou A[i,j] = Ali,j — 1] — 1

@ ak x; a y; nie st astou zarovnania s kladnym skére A[i,j] =0
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Dynamické programovanie pre lokdlne zarovnanie
(Smith, Waterman 1981)

Podproblém: A[i, j]: najvy$Sie skére lokdlneho zarovnania retazcov
X1X2...Xj a y1y2...Yj, ktoré obsahuje bazy x; a y;, alebo je prazdne.
Vseobecny pripad, i >0, j > 0:

@ ak x;j a yj st zarovnané A[i,j] = A[i — 1,j — 1] + s(xi, y;)

@ ak x; je zarovnané s medzerou A[i,j] = A[i — 1,j] — 1

@ ak y; je zarovnané s medzerou A[i, ] = Ali,j —1] -1

e ak x; a yj nie sd Castou zarovnania s kladnym skére A[/,j] = 0

Rekurencia:
0,
Coa Ali — 1,j = 1] + s(xi, yj),
A= maa a1 -1
Ali,j—1] -1
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Priklad lokalneho zarovnania

C AGTU CCTAGA

o O -
o 0\0 o
o o -
o 0\0 —
o +~ O o

N

o -~ o — -~
/ v e
©O ©o o aN<r
e
© © - ~ a«~— O
v
© ©o N+ O o o
7
o -~ o o o o «~
7 /
© o o o o o o
O < + G + O

CATGTCGTA
CA-GTCCTA

.

a zloZitost celého algoritmu O(nm)

Casov
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ZloZitejSie skérovanie

Problémy +1, —1 skérovania:

o Je skutolne jedna nezhoda alebo medzera a7 takd zla v porovnani s
jednou zhodou?
o Co urobime pre zarovnévanie proteinov?
(20 prvkové abeceda a2 200 parametrov)
Uloha skoérovacej schémy:
@ Chceme vediet rozli&it lepsie zarovnania od horsich zarovnani:
» Ktoré usporiadania pomlciek davaji va&si zmysel
@ Chceme vediet, & dané zarovnanie md biologicky vyznam:
» Ide o homoldgy, alebo st zarovnané len ndhodou?

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 10/10/2024 15 /30



Povedali sme si:
@ Globalne a lokalne zarovania
@ Needlemanov-Wunschov a Smithov-Watermanov algoritmus

Pokracovanie prednasky
https://youtu.be/0GkhkRigbl4?feature=shared&t=2227

@ Skérovanie zarovnani pomocou porovnavania modelov
@ Proteinové BLOSUM matice

@ Afinne skdrovanie medzier

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 10/10/2024

16 /30


https://youtu.be/0GkhkRiqbl4?feature=shared&t=2227

Metddy v bioinformatike

CB #3 Zarovnavanie sekvencii

Jana Cernikova

FMFI UK

10/10,/2024

o =3 = E Dae
Jana Cernikovd (FMFI UK) Metédy v bioinformatike



Globalne zarovnanie

UvaZujme skérovanie zhoda +3, nezhoda -1, medzera -2
Retazce TAACGG a CACACT

Ali — 1,j = 1] + s(xi, yj),
A[’v./] = max A[I - 17./] - 27
Alij—1] -2
s(xi,yj) =3 ak x; = yj,
s(xi,yj) = —1 ak x; # y;
Ali,0] = —2i,
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Globdlne zarovnanie
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Globalne zrovnanie

L] =Y
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CACACT-
TA-ACGG
alebo

CACAC-T
TA-ACGG
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Lokalne zarovnanie

UvaZujme skérovanie zhoda +3, nezhoda -1, medzera -2
Retazce TAACGG a CACACT

0

C o Ali — 1,j — 1] + s(xi, yj),
AlT=mea a1 -2
Aliyj—1] -2

s(xi,yj) =3 ak x; = yj,
s(xi,yj) = —1 ak x; # y;

Ali, 0] = 0,

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 10/10/2024
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Lokalne zarovnanie

QN> >r-H
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Lokalne zarovnanie

0 1 2 3 4 5 ]

C A Cc A C T

0 0 0 0 0 0 0 0
1 T 0 0 0 0 0 0 3
2 Al 0 0 3 1 3 1 1
3 A 0 0 3 2 4 2 0
4 c 0 3 1 6 4 7 5
5 G 0 1 2 4 5 5 B
6 G 0 0 0 2 3 4 4

ACAC
A-AC
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Mitochondridlny geném &loveka vs. ryba Danio rerio

Az Homo_sapiens/Homo_ssplens, NEBT36,52, dna_rm, chromoscme, HT , Jierse alipment
aligneent
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Mitochondridlny geném &loveka vs.

melanogaster

~

- - (14000

Drosophila

Az mmnm_mhm

Jana Cernikové (FMFI UK)
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. BOGPS. A, SEHAE A

10/10/2024

25 /30



Mitochondridlny gendm ¢loveka vs. to isté

) 2000 [ 1m0
.52, dna_rm, chromosome,, T, Biyerss aligumant
52 dna_rm. chronosone, HT fiwerd aligment

) 030 w0s
Ar Homo_sapiens/Homo_sapiens,
B: Homwo_saplens/Homo_seplens.

] = = PANE
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Drosophila mRNA Oaz zinc finger vs. genomicky usek
(¢ast chr2R)

1000
EL
3000
A: pasted.l a " Reverse alignhent
B: pasted,2 - Foruard alignnent
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Drosophila protein Escargot zinc finger vs. to isté

CG3758—-RA

200

1504

100

N

Jana Cernikové (FMFI UK)

T T T T T T
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CG3758—RA
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Zhluk génov PRAME v ¢loveku vs. to isté
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Zarovnavanie sekvencii

(cvicenie)

Brona Brejova
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Mitochondrialny geném cloveka vs. ryba Danio rerio




Mitochondrialny geném cloveka vs. Drosophila melanogaster

fi: Homo_sapiens/Homo_sapiens .NGBI36.52, dna_rm.chromosome, MT, Jgyerse aligonent
B: Drosophila_melanogaster/Drosophila_melanogaster.BDGP5, 4, 5PoTHAR! ALY



Mitochondrialny geném c¢loveka vs. to isté
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Drosophila protein Escargot zinc finger vs. to isté
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Drosophila protein Escargot zinc finger

Description: Protein escargot

Source organism: Drosophila melanogaster (Fruit fly)
View Pfam proteome data.

Length: 470 amino acids

Pfam domains

.-
mmmm

Pfam B Pfam-B 18487

low complexity 71 95
low complexity 101 129
low complexity 163 1z
low complexity 244 263
low complexity 264 274
Pfam A zf-C2H2 309 332
Pfam A zf-C2H2 344 366
Pfam A zf-C2H2 370 392
Pfam A zf-C2H2 398 420
low complexity 445 460
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Metddy v bioinformatike
CB05: HMM, E-value
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Bioinformaticky problém: Hladanie génov

Vstup: DNA sekvencia

Ciel: oznat kazdi bizu ako intrén/exén/medzigénovi oblast (anotdcia)
Vystup: anotdcia s maximalnym skére

(segmentdcia pévodnej sekvencie na neprekryvajice sa regiény, ktoré reprezentujli
intrény, exény a medzigénové Gseky, pre ktori dostaneme max. skére na zaklade
pravdepodobnostného modelu)

gén 1 gén 2

== Medzigénova oblast—= Intron [ Kbédujuci exon

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 24/10/2024 2/15



Pravdepodobnostny model génov

Ziadna informdcia ndm neumoZHuje jednozna&ne uréit, &o je gén.
Skombinujeme dostupnd informaciu pravdepodobnostnym modelom.

model

——nahodna DNA sekvencia S, nahodna anotacia A

Pr(S, A) — pravdepodobnost, Ze model vygeneruje par (S, A).
Model zostavime tak, aby péry s vlastnostami podobnymi skutoénym
génom mali velkl pravdepodobnost.

Pouzitie: pre novi sekvenciu S ndjdi najpravdepodobnejSiu anotéciu
A = arg maxp Pr(A|S)

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 24/10/2024 3/15



Pravdepodobnostny model génov

model

——-nahodna DNA sekvencia S, nahodna anotacia A

Pouzitie: pre sekvenciu S ndjdi najpravdepodobnejSiu anotaciu A

Hrackarsky priklad modelu: sekvencie dfiky 2
Tabulka pravdepodobnosti pre 16 sekvencii, 9 anotdcii (stcet 1)

Najpravdepodobnejsia anotécia pre S =aa je am.
aa 0.008 ae 0.009 ag 0.0085

aa 0 ac o0
aa 0.011 ...

aa 0

aa 0.009

aa o0

a@a 0.007

@a 0

aa 0.010

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 24/10/2024
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Skryty Markovov model, hidden Markov model (HMM)

Sposob, ako zadefinovat model pre dlh$ie sekvencie.
0.999 0.99 0.99

0.001 0.007
|

0.003 0.01
a:0.27 a:0.24 a:0.26

c:0.23 c:0.27 c:0.22
2:0.23 2:0.28 2:0.22
t:0.27 t:0.21 :0.30

e Kone&ny automat, stavy napr. exdn, intrén, medzigénovd oblast
@ Sekvenciu aj anotdciu generuje bazu po baze

@ V kazdom kroku je v jednom stave a ndhodne vygeneruje jednu bazu
podla tabulky v stave

@ Potom sa presunie do dalsieho stavu podla pravdepodobnosti na
hranach
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Skryty Markovov model (HMM)

0.999 0.99 0.99

0.001 0.007
(

0.003 0.01
a:0.27 a:0.24 a:0.26

c:0.23 c:0.27 c:0.22

2:0.23 2:0.28 2:0.22

t:0.27 t:0.21 t:0.30
Predpokladajme, Ze model vzdy zadina v modrom stave.
Priklad:

Pr(aesa) = 0.27 - 0.001 - 0.27 - 0.99 - 0.24 = 0.000017

Pr(aea) = 0.27-0.999 - 0.23 - 0.999 - 0.27 = 0.017

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 24/10/2024
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Priklady stavovych automatov pre HMM

Uvazujme HMM

so $pecidlnym zadiatoénym stavom b a koncovym stavom e,
ktoré ni¢ negeneruju.
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so $pecidlnym zadiatoénym stavom b a koncovym stavom e,
ktoré ni¢ negeneruju.
o Uloha 1: Nakreslite HMM (stavovy diagram), ktory generuje
sekvencie, ktoré zadfaji niekolkymi &ervenymi pismenami a potom
obsahujui niekolko modrych

e Uloha 2: Ako treba zmenit HMM, aby dovoloval ako " niekolko” aj
nula?
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o Uloha 1: Nakreslite HMM (stavovy diagram), ktory generuje
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obsahujui niekolko modrych

e Uloha 2: Ako treba zmenit HMM, aby dovoloval ako " niekolko” aj
nula?

e Uloha 3: Ako treba zmenit HMM, aby pocet Cervenych aj modrych
bol vidy parne &islo?
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Priklady stavovych automatov pre HMM

Uvazujme HMM
so $pecidlnym zadiatoénym stavom b a koncovym stavom e,
ktoré ni¢ negeneruju.
o Uloha 1: Nakreslite HMM (stavovy diagram), ktory generuje
sekvencie, ktoré zadfaji niekolkymi &ervenymi pismenami a potom
obsahujui niekolko modrych

e Uloha 2: Ako treba zmenit HMM, aby dovoloval ako " niekolko” aj
nula?

e Uloha 3: Ako treba zmenit HMM, aby pocet Cervenych aj modrych
bol vidy parne &islo?

o Uloha 4: Ako zmenit HMM, aby sa striedali Zervené a modré kusy
parnej dlzky?
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Priklady stavovych automatov pre HMM

V dal$ich prikladoch uvaZujeme aj to, ktoré pismend su v ktorom stave
povolené (pravdepodobnost emisie > 0) a ktoré st zakdzané
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povolené (pravdepodobnost emisie > 0) a ktoré st zakdzané

o Uloha 5: Model generujlci Cervené sekvencie dfiky dva, ktoré
zadinaju na A

o Uloha 6: Model generujlici Zervené sekvencie dfiky dva, ktoré mozu
byt okolvek iné ako AA
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zadinaju na A
o Uloha 6: Model generujlici Zervené sekvencie dfiky dva, ktoré mozu
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Priklady stavovych automatov pre HMM

V dal$ich prikladoch uvaZujeme aj to, ktoré pismend su v ktorom stave
povolené (pravdepodobnost emisie > 0) a ktoré st zakdzané
o Uloha 5: Model generujlci Cervené sekvencie dfiky dva, ktoré
zadinaju na A
o Uloha 6: Model generujlici Zervené sekvencie dfiky dva, ktoré mozu
byt okolvek iné ako AA
o Uloha 7: Roziirte predosly model na sekvencie dfiky 3 bazy, tak aby
to nemohli byt stop kodény TAA, TAG, TGA

toto sa da rozdirit na HMM, ktory reprezentuje ORF (open reading frame):
zatina $tart kodénom, potom niekolko beZnych kodénov, ktoré nie sii stop
kodénom a na koniec stop koddn
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Iny priklad pouZitia HMM:
Topoldgia transmembranovych proteinov

Chceme oznatit aminokyseliny v proteine — vonku z bunky, v membrane,

vo vnutri bunky
Nie kazda postupnost ozna&eni ddva zmysel — napr. vonku—vniitri alebo

vonku—v_membrane—vonku
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Iny priklad pouZitia HMM:
Topoldgia transmembranovych proteinov

Chceme oznatit aminokyseliny v proteine — vonku z bunky, v membrane,
vo vnutri bunky

Nie kazda postupnost ozna&eni ddva zmysel — napr. vonku—vniitri alebo
vonku—v_membriane—vonku

Co by reprezentovali stavy v tomto pripade?
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E-value: Hrac¢karsky pripad

Dotaz: ATGCTCAAAC (dizka m = 10)

Databaéza: (dizka n = 300)
accacttgcgcacgatttccagattcggtttccctgggegeacgaaggge
ccacgaagcgGCTCAACccggagecttagttagaaggggggtctecgtca
agagagacggtaagttggagggtcactageggtggactccgaatggaaac
actgaatagtggcagaacctaaacctcgttttggatttcctgaaaaagge
aggcgctagaggaagaggcacgactgtgctagagataatcacttgtaaga
ccttggggatgggcttcgtatgecagaacgegataaggtatcgaaaacgtg
Skérovacia schéma: zhoda +1, nezhoda —1, medzera —1
Lokalne zarovnanie so skére S = 6

GCTCAAAC

GCTCA-AC

E-value: kolko o¢akdvame lokalnych zarovnani so skére aspoii S
v ndhodnej databdze dfiky n pri ndhodnom dotaze dfiky m
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Ndhodny dotaz a databdza

Dotaz: GTGCCTGCAG

Databaza:

cctctgatagccttgaaccgggcgagactcatacagacagtgectcctegg
gcgataaccatgagatgacaggtccgatgctaatgttaacggacctacag
tgacatgttaaagtgtccattaagtttataccggaatcaacgagtgtccc
ccagcgecggecgaccgatggagccCCTGCAGgtatactcacttcaaggatt
accgctcggtgtaagttagtgttcagtcagactatactaagtattcagtt
atagagcgttagtaggtcgaccatgagcgggtaggGTGCCGAGatgtgaa

Pocet vyskytov: 2

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 24/10/2024 11/15



Ndhodny dotaz a databdza

Dotaz: TCGACCGAAA

Databaza:

tactccattagggattataacgactaaagcccgtcgtggegggatcactt
tgagattcaactttaacgcatcacagaggaatctgagacaaagcaaaacc
gatcataatgatcgatccaggtaataagtctccttgatggcgttagactg
gaaataacagttgacttccgactatagtttaatgaacgttcgtaattaga
cgatcgtgtaacttaaccaaaggctgcccccaaactagetgagtaatage
tcgtcctgagecatgtaagagtcagecctccacggaacactgecaacgttctt

Pocet vyskytov: 0
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Ndhodny dotaz a databdza

Dotaz: CCCGTCGTAG

Databaza:

cagcattagccccgttatttCGTCGTtctccaacgggtctgectttetgg
aacgtggcgaaccttcacaggtcagtctgtcatcgectgegettagageg
gacggtactcgaaaggtcggttcagtgtggcgctggaaagaagaatagea
acacatgcactaatggaaggtcccagtggtgtgggacattctggaCCCGT
GTgtgccaacctatgtgagectccggegttgactcggaggatgttaacaag
atcaagctgtaggcgacgatccccgecgggtttcctctactgectcgage

Pocet vyskytov: 2

Jana Cernikové (FMFI UK) Metédy v bioinformatike 24/10/2024 13 /15



Ndhodny dotaz a databdza

Dotaz: AGGATGAGGA

Databaza:

ttatcgattctccggtgcgccagtacagcacaaggectcggatcctgtaaa
acactacaccttaaaaactaagtcAGGATGtgatctcccttaaGATGAGa
cagtctctaatgcggcgtagtgggaccctcgtgaccgagectaagecagttc
acaatgggcgctctgagcgattggetggagaccttgacttcccggtaggt
gtggtgttagttctgtgcccagagataaccatccaccgtaatggatctcg
taactttacGATGAAGAccggcatcatctcagttatatttctaggacggg

Pocet vyskytov: 3
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Celkovo opakujeme 100 krat

S =6, m=10, n =300, obsah GC 50%

Poclet vyskytov: 2, 0,2,3,3,1,0,1,1,1,0,0,4,2,0,1,0,1,0,0, 1, 0,
0,4311000230021,1,100004,1,10,01,1,1,
2,2,2,0,0,201,1,01,2,2,1,0,0,1,1,2,0,1,0,0, 1,0, 3, 2, 0,
2,2,1,00200,1,21,1,3,2,2,1,1,0,2,0,1, 3

1 ’ 1 i

Priemerny pocet vyskytov: 1.05

Ked celé opakujeme viackrat, dostdvame hodnoty 0.99, 1.15, 1.02, 1.07,
0.98, ...

Spravna hodnota E-value: 0.99
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K-means clustering

Tomas Vinafr
21.11.2024



Formulacia problému
Vstup: n-rozmerné vektory x1, Ta, ..., x; a pocet zhlukov k

Vystup: Rozdelenie vektorov do k£ zhlukov:

e priradenie vstupnych vektorov do zhlukov zapisané ako Cisla ¢y, ca, .. ., ¢,
kde ¢; € {1,2,...,k} je islo zhluku pre x;

e centrum kazdého zhluku, t.j. n-rozmerné vektory 1, (o, ..., Uk

Hodnoty c1,...,¢ct a uy, ..., i, volime tak, aby sme minimalizovali suCet

Stvorcov vzdialenosti od kazdého vektoru k centru jeho zhluku:

t
2
Z sz T :uCZ' 2
i=1
Pre vektory a = (a1, ...,ay,) ab = (by,...by) je druha mocnina vzdialenosti

Ha — 0|3 =" (ai — b;)?



Priklad vstupu

r1 -2.00 -0.50
ro -1.20 0.20
x3 -0.60 -0.20
x4 -0.50 1.80
rs -0.30 1.50
Te 0.00 -2.00
T 0.10 -0.40
T8 0.20 1.90
T9 0.40 0.10
10 0.40 -1.50
11 0.50 0.40
12 1.00 2.00
13 1.20 -1.50
T14 1.60 -0.80
15 2.00 -1.10

k =




Priklad vystupu

L1
T2
I3
T4
X5
L6
X7
I8
Z9
10
T11
L12
x13
T14
L15
U1

3

-2.00
-1.20
-0.60
-0.50
-0.30
0.00
0.10
0.20
0.40
0.40
0.50
1.00
1.20
1.60
2.00
-0.47
1.04
0.10

-0.50
0.20
-0.20
1.80
1.50
-2.00
-0.40
1.90
0.10
-1.50
0.40
2.00
-1.50
-0.80
-1.10
-0.07
-1.38
1.80

W W = =i

—h

Sum of squared distances: 10.61




Algoritmus

Heuristika, ktora nenajde vzdy najlepsSie zhlukovanie.

Zacne z nejakého zhlukovania a postupne ho zlepsSuje.
Inicializacia:
nahodne vyber k centier (i1, 2, ..., [t} Spomedzi vstupnych vektorov
Opakuj, kym sa nieco meni:
e prirad kazdy bod najblizSiemu centru: ¢; = arg min; HCIZZ — W H2

® vypocitaj nové centra: (1; bude priemerom (po zlozkach) z vektorov x;, pre

ktoré c; = j



Zvolime nahodné centra [i;




Vektory priradime do zhlukov (hodnoty c;)

Sum of squared distances: 30.05



Zabudneme [i;




Dopocitame nové (i; (suma klesla z 30.05 na 19.66)

= X

Sum of squared distances: 19.66



Zabudneme c;
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Dopocitame nové c; (suma klesla z 19.66 na 17.39)

Sum of squared distances: 17.39
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Prepocitame 1i;

Sum of squared distances: 14.47
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Prepocitame ¢;

Sum of squared distances: 13.71
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Prepocitame 1i;

(VIS ° [ )
° X
([ ]
[ ]
([ ]
o
o_
X
([
([ ]
([ ]
X
o o
N o
I I I I
2 -1 0 1

Sum of squared distances: 10.61
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Prepocitame c; (ziadna zmena, konc¢ime)

(VIS ° [ )
° X
([ ]
[ ]
([ ]
o
o_
X
([
([ ]
([ ]
X
o o
N o
I I I I
2 -1 0 1

Sum of squared distances: 10.61
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Priklady niekolkych behov programu

N

X

16

Sum of squared distances: 10.61



Priklady niekolkych behov programu

N

17

Sum of squared distances: 11.25




Priklady niekolkych behov programu

N

18

Sum of squared distances: 16.93




Priklady niekolkych behov programu

N

X

19

Sum of squared distances: 20.37



Cvicenia pre biologov, 12.12.2024
Zhrnutie semestra



Tvorba bioinformatického nastroja

Sformulujeme biologickeé ciele
(aké mame data, aké typy otazok sa chceme pytat).

Sformulujeme informaticky/matematicky

(napr. ako pravdepodobnostny model).

Dostaneme informatické zadanie problému, v ktorom je presne dany vzt'ah
medzi vstupom a zelanym vystupom

(napr. najst’ zarovnanie s max. skére v urcitej skbérovacej schéme).

Hfadame efektivne algoritmy na rieSenie informatického problému.

Ak sa nam nepodari najst’ dost' rychly algoritmus, pouzijeme heuristiky, ktoré
davaju priblizné rieSenia.

Testujeme na realnych datach, Ci su vysledky biologicky spravne
(Ci bol model dobre zvoleny, Ci heuristiky dobre funguju).



Pouzitie bioinformatického nastroja

e Sformulujeme biologickeé ciele
(aké mame data, aké typy otazok sa chceme pytat).

e Porozmyslame, aky typ nastroja, resp. ich kombinacia by nam mohli poméct

e Alebo hladame v literature nastroj na typ problému, s ktorym sme sa eSte

nestretli

e Pre spravne nastavenie parametrov a interpretovanie vysledkov je délezité
poznat model, predpoklady, ktoré autori nastroja pouzili, resp. zdroj dat v

prisludnej databaze

e Konkrétne nastroje a webstranky sa rychlo menia, celkové principy sa menia

pomalsie



Prehlad preberanych tém

e Zostavovanie gendomov (najkratSie spolocné nadslovo, heuristiky, de Bruijnov
graf)

e Zarovnania (skérovanie ako pravdepodobnostny model, dynamické
programovanie, heuristické zarovnavanie, E-value a P-value, lokalne vs.

globalne, parové vs. viacnasobné, celogendmove)

e Evolucia (pravdepodobnostné modely substitucii, metéda maximalnej

vierohodnosti, metdéda maximalnej Uspornosti, metdda spajania susedov)
e Hladanie génov (skryté Markovove modely)

e Komparativha genomika (hfadanie konzervovanych oblasti, komparativne

hfadanie génov, pozitivny vyber, fylogenetické HMM, kodonové matice)



Prehlad preberanych tém (pokracovanie)

e Expresia génov (zhlukovanie, klasifikacia, regulacné siete, transkripcné

faktory, hfadanie motivov)
e Proteiny (predikcia struktury, profily a profilové HMM rodin/domén)

e RNA Struktura (dynamické programovanie, stochastické bezkontextové

gramatiky)

e Populacna genetika (mapovanie asociacii, vazbova nerovnovaha, geneticky

drift, Struktura a historia populacie)



Nahliadli sme do sveta informatiky
e Algoritmus, ¢asova zlozitost
o NP-tazké problémy, presné algoritmy, heuristiky, aproximacné algoritmy
e Dynamické programovanie
e Stromy, grafy

e Skryté Markovove modely a bezkontextové gramatiky



DalSie predmety
e Genomika N-mCBI-303, Nosek a kol. (LS, 2P, 3kr)
e Linux pre pouzivatelov 1-AIN-500, Uhliarik (LS, 2K, 2kr) alebo
Operacné systémy a pocitacové siete 1-DAV-103 (ZS, 2P+2C, 5k)
e Programovanie (1) 1-MAT-130, Salanci (ZS, 2P+2C, 5kr) alebo
Programovanie (1) 1-AIN-130 Blaho (ZS, 4P+4C, 9kr)
Pre pokrocilejSich

e Seminar z bioinformatiky 1, 2 Brejova, Vinar (ZS/LS, 2S, 2kr)
journal club o bioinformatickych metddach

e Uvod do biostatistiky 1-BMF-331 Waczulikova (LS, 2P+1C, 4kr)
predmet pre biomedicinskych fyzikov a datovu vedu

e Vizualizacia dat 1-DAV-105 Brejova, Batorova (LS, 2P+2C, 5kr)
vyzaduje zaklady Pythonu

e Manazment dat 1-DAV-105 Brejova, Boza, Vinar (LS, 1P+2C, 5kr)

vyzaduje znalost programovania, zaklady prace na prikazovom riadku
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Tedria grafov

Brona Brejova
19.12.2020



Grafy a grafové algoritmy

Graf: 7 vrcholov (mestd), 8 hran (cestné spojenia)

Ostrava

446

Nitra

Bratislava

[




Bratislava

Praha

Pocet vrcholov 1, pocet hran m

s . , 140
Nezalezi na rozmiestneni vrcholov

Nitra
Cesta: Postupnost nadvizujicich hran,  Plzen

Ziadny vrchol sa neopakuje

Ostrava 346 Kosice

Napr. Plzen—Praha—Brno—Bratislava je cesta
Brno—Ostrava—KoSice—Brno—Praha nie je cesta

Najkratsia cesta z a do b: Cesta spéjajlica vrcholy a a b s najmensim siétom

vzdialenosti na hranach

Mozno spoéitat v &ase O(n?) Dijkstrovym algoritmom.

Cyklus: Postupnost’ nadvazujucich hran, ktora sa vracia do vychodzieho bodu,

nema ziadne iné opakujuce sa vrcholy.



HELP “C

Proctor and Gamble sutaz, 1962



Problém obchodného cestujuceho
Vrcholy: mesta na mape
Hrany: medzi kazdymi dvoma vrcholmi, vaha je vzdusna vzdialenost’

Uloha: obcestovat v&etky mesta tak, aby celkova vzdugna vzdialenost bola

minimalna (Hamiltonovska kruznica)

Jednoducha heuristika: Vzdy pokra-

ado

¢uj v najblizSom meste, ktoré sme eSte s

nenavstivili.

alito Amarillo

uth or

I.IDI\GGII ‘

h R’u :
Spravny a efektivny algoritmus? Nanestastie, obchodny cestujuci je NP-tazky
problém.



Priklad: Siet interakcii proteinov
Vrcholy: proteiny

Hrany: priame interakcie
Metabolické drahy zodp. cestam
Metabolické cykly zodp. cyklom

Kliky: Skupiny vrcholov priamo prepojené
kazdy s kazdym

Komplexy zodpovedaju klikam
Komponenty suvislosti: Najvacsie sku-
piny vrcholov tak, aby sa v kazdom kom-

ponente dalo dostat’ z kazdého vrcholu do

kazdého.
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Priklad: Fylogeneticky strom

Hurman 29.9
Chimpanzee 28.2

Macague 25.5 i
Babocn 34.9 ﬂ

%3 - e Stromy su Specialna podtrieda
ky21 !!' }.f § . i i . )
Esarchontogires “\} grafov (acyklické, slvislé)
S| — mouse e

e \/rcholy: listy, vnatorné

Boreoeutheria

Ra t31 4 o

1: £ 30.5 =

N Rabbit 23.8 sg i
"i'%?% . (spolu n)

Cow 25.0 5

Bat 25.1 v g:

=

(1]

2

Xen

Eutheria \ || L e Hrany:n — 1
Mammalia . m; =
N s e e Binarny strom: kazdy vnutorny vrchol
PTatypus 17.2 % t 7
[ e 1:(.E‘:Jnopusm.B ?? 'A ma 2 Synov
+ [~ Tetraodon 4.2 %E
"—H—{ L Fugu 3.1 w

Zebrafish 9.5 = —

Dalsie priklady stromov: hierarchické zhlukovanie, datové $truktdry na rychle
vyhladavanie

Dalsie priklady grafov: de Bruijnov graf, fylogeneticka siet (evolGcia

s horizontalnym prenosom génov alebo rekombinaciou), regulacné siete,

hierarchia GO (gene ontology)



