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1 Introducao

Alinhamento global é muito utilizado para comparar membros de uma mesma familia de proteinas:
e frequentemente de tamanho similar (ex: globulinas).
e de modo a inferir a histéria evolutiva.

Por outro lado, alinhamento local é mais 1til para comparar sequéncias de DNA de espécies difer-
entes e comparar proteinas de familias diferentes.

O problema do alinhamento local com relacao a duas strings Si[l...n] e S2[l...m| pode ser re-
solvido em tempo O(nm) (Smith & Waterman 1981).

Note que existem #(n?m?) pares possiveis de substrings!

Suposigao 1util: a similaridade de duas strings vazias € zero.

2 Alinhamento local de sufixos

Considere primeiro uma versao mais restrita do problema:

Dado indices i < n e j < m, o problema do alinhamento local de sufixos consiste em encontrar um
sufixo a de S1[1...71] e um sufixo 8 de S3][1...7] de similaridade méxima (que ndés denotamos por v(i,j)).

Exemplo: Assuma que os escores sdo s(z,y) = 2 quando = =y, e s(x,y) = —1 quando x # y (para
qualquer z,y € > ).

Considere as strings:
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Entao:

e v(34)=2(a=p0F=c¢)

e v(45) =1 (a=cf, [ =cd)



e v(55) =3 (a =fd,p= fecd)

Denote o alinhamento local 6timo por v*.

Teorema 1.
v* = maz {v(i, j)|i < n,j < m} (1)

Proof. 1. v* > max{v(i,j)|i < n,7 < m} (alinhamento local de sufixos é um caso especial do
alinhamento local).

2. Assuma que v* é a similaridade das substrings « e 8 terminando nas posicoes i* e j*,respectivamente.
Isto implica que a e [ sao sufixos de Si[l...i*] e Sa[l...5*], respectivamente. Portanto,
v* < maz{v(i,j)i < n,j < m}.

3. (1) e (2) implicam o teorema.
O

Coroléario 1. Se v(i*,5*) = maz{v(i,j)|i < n,7 < m}, entdo sufivos a de Si[l...i*] e (B de
So[l...5*], cuja similaridade € v(i*, j*), formam uma solu¢ao para o problema do alinhamento local.
e Como determinar i*,j*,a e 37

Por programagao dinamica.

2.1 Recorréncias para o alinhamento local de sufixos

Caso base: v(i,0) = v(0,7) = 0 (vocé sempre pode escolher a string vazia)
Caso indutivo: (i,j7 > 0)

Como os sufixos « de Si[1...i] e B de Sa[l...j] podem ser alinhados de forma étima? Existem 4
possibilidades.

1. Eles poderiam ser strings vazias — escore v(i,j) = 0

2. S1[i] contra Sa[j] — escore v(i — 1,5 — 1) + s(S1[i], Sa[4])
3. S1[i] contra espaco — escore v(i — 1,7) + s(S1[i], -)

4. S5[j] contra espago — escore v(i,j — 1) + s(_, Sa[j])

O 6timo para v(i, ) é obtido escolhendo-se o méximo das possibilidades acima.

0
. v(i —1,j — 1) + s(S1il, Sa2[5])
v(i,J) = max oli—1.9) + s(S1[i], ) (2)

(i, j — 1) + s(, S2[4])



A tabela de v(i,j), com ponteiros, pode ser construida utilizando-se esra recorréncia, exatamente
como antes.

O valor maximo v* é encontrado procurando todas as células da tabela, digamos que seja a célula
(¢*,7*). Substrings o e § com similaridade v* s@o encontradas seguindo-se os ponteiros da célula
(i*, %) para uma célula (i, ') com v(i,j ) = 0. Entdo o = S1[i ...i*] e § = Sa[j ...5*].

Teorema 2. O problema do alinhamento local entre as strings Si[1...n] e S2[1...m| pode ser resolvido
em tempo O(nm).

Observagoes:

e Ao invés de um par (o, 3) de substrings, um certo nimero de substrings similares, digamos
com similaridade acima de um certo valor, podem ser encontrados de forma semelhante.

e Note que esquemas de pontuagao apropriados sao necessdrios para encontrar alinhamentos
locais significativos.

3 Gaps

Um gap é uma sequéncia consecutiva de espacos em um alinhamento.
Alinhamentos com gaps correspondem melhor a alguns fendmenos biolégicos que nés tentamos
modelar.

e Uma delegdo ou inser¢ao de uma substring de DNA “frequentemente” ocorre como um evento
mutacional tnico.

e Gaps podem algumas vezes representar caracteristicas importantes para inferir a historia
evolutiva de um conjunto de strings.

Como penalizar os gaps?
Existem varias possibilidades de atribuicao de custos aos gaps em um alinhamento: constante,
afim, convexo e arbitrario.

O modelo constante é o mais simples.

Ajuste s(_,x) = s(z,-) = 0 para todo caracter x, e a cada gap atribua um peso W, (independente
do tamanho do gap).
Assim nés temos que encontrar um alinhamento que maximize

(s(S1[i], Sali))) — G- W,

l
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onde G é o nimero total de gaps.



