Drzewa filogenetyczne
WBO 2015/2016

Pawet Gorecki

Wersja 1.05



Maksymalizacja wiarygodnosci (ML)

e Drzewo ukorzenione binarne T o weztach
{1,2,...,2n—1} (wezly 1,2,... nto liscie, 2n — 1
oznacza korzen) wraz z dlugo$ciami krawedzi
t={t,b,...,bp2}, gdzie t; oznacza dtugos$¢ krawedzi
taczacej wezet i z jego ojcem.

e Sekwencje X = {xq, X2, ... Xon_1} S8 przypisane do weztow
drzewa T, gdzie x; to sekwencja skojarzona z weztem i.

Obrazek: J.Tiuryn



Maksymalizacja wiarygodnosci (ML)

Zadanie: oblicz
P(x|T,t)

tj. p-stwo warunkowe zbioru X przy danych T i t.

To p-stwo obliczamy wg wzoru:

P(X|T,t) == P(xen—1) [ Pilxpq): 1),

i<2n—1

gdzie p(i) to ojciec wezta i, P(a|b, t) oznacza p-stwo
przeksztatcenia sekwencji bw a w czasie t, a P(xzp_1) t0
p-stwo sekwencji Xo,_1 W korzeniu drzewa.



Maksymalizacja wiarygodnosci (ML)

P(x|T,t) = P(x1|Xa, t1)P(x2|Xa, ) P(x3| X5, t3) P(X4| X5, t4) P(Xs)

Obrazek: J.Tiuryn



Maksymalizacja wiarygodnosci (ML)

W praktyce nie znamy T, t ani sekwencji przypisanych do
weztow wewnetrznych. Zaczniemy od prostego przypadku gdy
znamy drzewo i sekwencje na lisciach.

Zatozenia:

e pozycje sa niezalezne,

e znamy model ewolucji sekwencji (np. JC69).
Wobwczas (u to pozycja):

X’yv HPXuU’u, )

tutaj P(xu|yu, t) obliczamy z modelu ewolucji sekwenciji.



Maksymalizacja wiarygodnosci (ML)

Ostatecznie p-stwo P(xy, X2, ..., Xn| T, t), gdzie T to drzewo
binarne o n lisciach, wynosi:

2n—2 n
> Qan s || Plailapgy. 1) [] P(xilapg). 1)
ant1,8n415---,82n—1 i=n+1 i=1

Pytanie: jaka jest ztozono$¢ obliczania tego p-stwa? Czy
mozna to poprawi¢?



Algorytm Felsensteina

Wiarygodnos¢ pozycji u to

P(XU‘ T7 t) - Z P(L2n—1 ’a)Qav
a

gdzie g, to p-stwo stacjonarne nukleotydu a oraz P(Lk|a)
obliczane jest wg:

e jesli k to lis€ to P(Lk|a) := 1 jesli na pozycji u w sekwengciji
k-tej jest awpp P(Lk|a) := 0.
e wpp niech / oraz j to synowie k, dla kazdego nukleotydu a:

P(L|a) - ZPb|at, (Lilb)P(cla, t)) P(Lj|c).



Algorytm Felsensteina

Ostatecznie

P(X1aX27"'7Xn|T7t) :HP(XU‘T7t)

u

Pytanie: jaka jest ztozonos$¢ obliczania tego p-stwa? Poréwnaj
Z poprzednim wynikiem.



Co z korzeniem?

Poznane do tej pory modele spetniajg zatozenia:
e model jest multiplikatywny:

ZPa|bt (ble, t') = P(alc, t+ 1),

e oraz model jest odwracalny:
P(alb, t)qp = P(bla, t)qs

Z tego wynika, ze pozycja korzenia nie ma znaczenia - liczy sie
tylko sumaryczna odlegtos$¢ korzenia od jego dzieci. Wniosek:
w obliczeniach korzen mozemy przesung¢ do jednego z dzieci.
Ponadto drzewa obliczane metodg ML sg nieukorzenione.



ML - podsumowanie

W praktyce nie znamy T i dtugos$ci krawedzi. Nastepujacy
problem jest NP-trudny:

e Dany zbiér sekwencji uliniowionych xy, ..., X,.
e Znajdz drzewo T z dtugosciami krawedzi t, ktére
maksymalizuje p-stwo P(xy,...,Xxs|T,t).

W konsekwenciji rekonstrukcja drzewa z uliniowienia jest
realizowana za pomocg heurystyk (programy np. dnaml, promi|
z pakietu Phylip, phyml i wiele innych).



