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1 Introducao

Considere o problema de computar um alinhamento multiplo de strings étimo. A primeira
questao a ser respondida é: Qual é a medida de adequacao que vai ser otimizada?

Nao existe nenhuma forma universalmente aceita de avaliar alinhamentos multiplos.

Na pratrica muitos métodos computam alinhamentos multiplos sem qualquer garantia de sua
qualidade!

A soma de pares de escores é uma medida simples que é muitas vezes utilizada.

2 A soma de pares de escores

A soma de pares de escores é definida da seguinte forma:

O alinhamento dois a dois de duas strings S; e S; participando em um alinhamento multiplo M
¢ obtido removendo-se todas as linhas de M exceto as linhas de S; e Sj.

O escore deste alinhamento induzido é o escore do alinhamento das duas strings. (O escore de
um alinhamento espago/espaco é considerado 0).

O escore das somas de pares (sum of pairs - SP) de um alinhamento multiplo M é a soma dos
escores de todos os alinhamentos dois a dois induzidos por M.

Ezxample: Exemplo de escore SP: Considere um alinhamento multiplo M das strings 51 =
AAGAAA, Sy = ATAATG e S3 = CTGGG:

S1’: AAGAA_A
S2’: AT _AATG
S3’: CTG_G_G



Com a distancia de edi¢ao padrao o escore SP de M é: D(S7, S5)+D(S, S5)+D(S5, S5) = 44+5+5

Os resultados a serem apresentados se aplicam tanto a distancia de edi¢do (ponderada) quanto
ao escore de alinhamento de duas strings.

3 Resolvendo o problema do Alinhamento SP

Defini¢ao: Dado um conjunto de strings 51, ..., Sk, o problema do alinhamento SP é computar
um alinhamento global que tenha um escore soma-de-pares minimal.

O problema do alinhamento SP pode ser resolvido de forma exata por programacao dindmica em
tempo O(n*), se n = |S1| = ... = |Si|. Este método é impraticével para mais que 4 strings, quando
o tamanho destas é algumas centenas de caracteres.

Tempo exponencial parece ser inevitavel, uma vez que o problema foi mostrado ser NP-completo.

Vamos esquematizar as idéias principais de um algoritmo de programagao dinamica para com-
putar o alinhamento SP otimal de strings A[l...n1], B[l...ng], e C[1...n3].

De modo a simplificar a notacao, vamos assumir que o escore de qualquer alinhamento carac-
tere/espago é d.

O método preenche um vetor D(, j, k) de tamanho (n; +1) x (n2 + 1) x (n3 + 1), onde D(i, j, k)
é o escore do alinhamento SP otimal dos prefixos A[l...7],B][1...j] e C[1...k].

3.1 Recorréncias para o alinhamento SP

Casos Bases:
D(0,0,0) = 0, o que é 6bvio
O que nés ja sabemos acerca das fronteiras iniciais de D(i, 7, k) com i =0, j =0, ou k = 07

Considere D(i,j,k): Qual é o escore SP para um alinhamento otimal de A[l...i],B[1l...j] e
C[1..0] = e?

A: Dy p(i,j)+ (i +7) x d, onde Dy p(i,j) é a distancia de edi¢ao de A[l...i] e B[1...5].
Férmulas para D(i,0,k) e D(0, 7, k) sao similares.

3.2 Computando as células internas de D(i, j, k)

Os valores das células internas D(i,j,k) com 1,5,k > 0 depende de sete células adjacentes
D(i',j',K) onde i’ =i—1,j' = j -1, K =k -1



O 6timo para D(i, j, k) é o minimo dos seguintes sete casos:

Primeiro, um alinhamento étimo de A[1...7], B[1...j], e C[l...k] pode alinhar os ultimos caracteres
de cada uma destas strings dando o seguinte escore:

D(i—1,j =1,k —1) + s(A[il, B[j]) + s(A[i], C[k]) + s(B[j], C[k])

Segundo, qualquer uma das trés strings pode terminar com um espago alinhado com os ultimos
caracteres das outras duas. Isto dd4 um escore de:

D(i — 1,5 —1,k) + s(A[i], B[j]) + 2d

(se “_” é inserido no final de C; o mesmo para A e B)

Finalmente, qualquer uma das duas strings pode terminar com um espaco alinhado contra o
ultimo caractere da terceira string, por exemplo C, logo o escore é:

D(i,j,k—1)+2d

Cada célula pode ser preenchida em tempo constante de acordo com as recorréncias mostradas
anteriormente. O tempo total para preencher a matriz da programagao dindmica é O(ninans).



