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Comparaison d’arborescences
non-ordonnées €tiquetées
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Définition d'une distance entre
architecture de plantes

e Premiere approximation :
— Distance entre arborescences

e Amélioration :
— Distance entre arborescences multi-échelles
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Définitions

Forét F[v] enracinée en v

Ica (v,v,)
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Description de la plante
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1 feuille par nceud Plusieurs feuilles par nceud

Arborescences ; non-ordonnées
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Alignement entre arborescences

Un alignement valide M est un ensemble de paires
ordonnées de vertex des arborescences T, et T, vérifiant :




Réunion AS STIC - Mars 2003
Modeélisation et Algorithmique des structures d’ARN

Alignement entre arborescences

Un alignement valide M est un ensemble de paires
ordonnées de vertex des arborescences T, et T, vérifiant :

— d(M)=\Z<x,y) e Y) + 2 d(x, )

colt de substitution  ¢ofit d’élision et

d’insertion
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Distance d'édition entre arborescences

D(T,,T,) =min {don }

Me M

= D est une distance

= Recherche d’un algorithme s’appuyant sur le
principe de programmation dynamique
(optimisation récursive)
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Principe des algorithmes de comparaison
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Partition de I'ensemble des alignements

w

Ensemble des alignements

(A (A Al

W a une 1mage, v n'en n'a pas v a une image, w a une image

®

v et w n'ont pas d'images Y a une image, w n'en n'a pas

v
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Calcul récursit de 1'alignement optimal

/
d(v,w) + D(F[v].F,[w])

D(T,[v],T,[w]) = min< D(®.T;[w]) + min {D<T LT IwD-D(®,T,[w,]) }

D(T[v],0) + min {D(T1[Vk]7T2[W])'D(T1[Vk]a®) }
\
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Calcul récursit de 1'alignement optimal

.
d(v,w) + D(F,[v].E,[w])

D(T,[v],T,[w]) = min< D(®.T;[w]) + min {D<T LT IwD-D(®,T,[w,]) }

D(T[v],0) + min {D(T1[Vk]7T2[W])'D(T1[Vk]a®) }
\
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Distance entre foréts

D(F,.F,)=min {d(M) |

Me M,

=» Probleme MAX SNP-dur dans M, (Zhang 94)

®» /dée: Trouver une solution du probleme d'optimisation

en ajoutant de nouvelles contraintes dans les

alignements: M, C M,
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Contraintes de Zhang

lca(x,,y,) lca(x,,z,)
z lca(xzayz)
.X'l yl Zl
Yo 12

Alignement non-autorisé Alignement autorisé
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Raffinement de la partition

Ensemble des alignements valides

A A

w 1%
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Raffinement de la partition

v W V W

AAA AAA AAA AAA

Cas 2

vdeN

Cas 3
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Calcul récursit de 1'alignement optimal

/
D(O,F,[w])+min {D(F {VLE,[w,])-D(O,F,[w,.]) }

D(F[v].F,[v])=min < D(F,[v],®)+min {D(Fl[vk],Fz[w])—D(Fl[vk]ﬂ) }

Z D(T,[v,].T,[w])

v.w) es[vlxs[w]

\
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Alignement restreint




Réunion AS STIC - Mars 2003
Modélisation et Algorithmique des structures d’ARN

Alignement restreint

Recherche d'un flot maximum de cott minimum (Edmons et Karp 1972)

D(T,[v,].T,[w\])

mln{ D(]T'l [x],sz)]) }

(v, w,) €slv]xs[w

= Complexité de 1'algorithme final
O(T |IT,I(deg(T,)+deg(T,))log,(deg(T,)+deg(T,))




Evaluation structurelle des propriétés
d’autosimilarité d’inflorescences de lilas

recon- méme branch
struction fleurs mapped




7 Modélisation et Algoritlz(rérrlir(;il::.:l (ﬁei i:-rlu(i:t-ulr\lzr(si’zAO:z
Comparaison Topologique
(relation paracladiale)

2 internodes 3 internodes 4 internodes 5 internodes 6 internodes 7 internodes

Distance

B
0 01 02 03 04 05 06 07 08 09 10

B Entités non alignées
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Comparaison d’arborescences
multi-€chelles
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Nouveau probleme
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Nouveau probleme
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Arborescences quotientées

Complexe
"
) ]
® 0O
Quotient

Support
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Alignement induit
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Partition de I'ensemble des alignements

Complexe de w a une
image et celui de vn'en a
pas

Complexes de v et w ont
une image

Complexes de v et w n'ont
pas d'image

W a une image

Complexe de v a une
image et celui de w n'en a
pas

, vn'enn'a pas

et w n'ont pas d'image

v et w ont une image

V a une image, w n'en n'a pas
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Principe de l'algorithme

2- Comparaison des foréts:
Les complexes de v et de w sont images 1'un de
'autre
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Alignement restreint

D'(T\[v,].T,Iw,]D

min{ Z D'(T|[x].T,[yD}

(Vew)) €s[v]xs[w]

= Complexité de I'algorithme final
ii;g(lTIIITzl(deg(T1)+deg(T2)) log,(deg(T,)+deg(T,) min{deg (T)),deg(T,)})
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Mise en ceuvre pratique pour la comparaison
des plantes

 Deéfinition des distances locales

» Effets des parametres de la comparaison
— Structure topologique
— Distance locale

— Taille et structure des complexes
 Variation du nombre d'entités par complexe

» Equilibre des complexes

— Alignement induit sur les graphes quotients
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Etude du respect des contraintes sur le
graphe quotient

Comparaison de 10
pommiers par les trois
C4 —  méthodes

100

Algorithme de Zhang

— — ®m Composantes
connexes

Arborescences
quotientées
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Etude des techniques utilisables pour la
comparaison de séquences génomiques

C— G
U— A
A g Représentation
A— U arborescente
G— C
PN
U >
o~ A =
U G R
C 4 VA
U O
C
G G A ” A

Structure secondaire d’ARN
(Zhang 2000, Labri)
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Perspectives

Applications a des bases de données architecturales
Evaluation des modeéles structure-fonction
Généralisation aux arborescences multi-échelles

Adaptation des algorithmes a d’autres domaines :
- informatique théorique,

- modé¢lisation biologique,

- génomique.
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Partition de I'ensemble des alignements

1%
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Travaux en cours
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* Développement d’un outil de visualisation de
comparaison de structures secondaires d’ARN

= tests : trouver les scores de substitution et les
pénalités associ€es aux gaps les plus appropri€s

= logiciel visu@rn
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: objectifs

Obtenir un outil convivial permettant principalement :
e d’obtenir un dessin totalement automatique, déterministe et
reproductible des structures secondaires, sans demander

d’expertise humaine,

e de lancer différents algorithmes de comparaison de structures
secondaires, a différentes echelles données,

e de comparer un ensemble de structures secondaires entre elles
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Principe de l'algorithme

2- Comparaison des foréts:
Les complexes de v et de w sont images 1'un de
'autre

Al
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