UNIVERSIDADE FEDERAL DE ALAGOAS
CAMPUS A. C. SIMOES
INSTITUTO DE COMPUTACAO
CIENCIA DA COMPUTACAO

LARISSA DA SILVA SANTOS

Trabalho de Conclusao de Curso

MACEIO-AL
2023



LARISSA DA SILVA SANTOS

Uma Metaheuristica para Tratar a Parcimonia em
Arvores Filogenéticas

Trabalho de Conclusao de Curso apresentado como re-
quisito parcial para obten¢do do grau de Bacharel em
Ciéncia da Computagao do Instituto de Computagao da
Universidade Federal de Alagoas.

Orientadora:

Profa. Dra. Roberta Vilhena Vieira Lopes

MACEIO
2023



Folha de Aprovacao

LARISSA DA SILVA SANTOS

Uma Metaheuristica para Tratar a Parcimonia em
Arvores Filogenéticas

Monografia apresentada como requisito parcial para
obtencdo do grau de Bacharel em Ciéncia da Com-
putacdo do Instituto de Computacdo da Universidade
Federal de Alagoas, aprovada pela comissao examina-
dora que abaixo assina.

Banca Examinadora

Documento assinado digitalmente

b ROBERTA VILHENA VIEIRA LOPES
g L Data: 20/12/2023 16:50:28-0300
Verifique em https://validar.iti.gov.br

Profa. Dra. Roberta Vilhena Vieira Lopes - Orientador
(Universidade Federal de Alasoas - Camnus A. C. Simdes - Instituto de Computagio)

Documento assinado digitalmente

b ALMIR PEREIRA GUIMARAES
g L Data: 13/12/2023 11:49:08-0300
Verifique em https://validar.iti.gov.br

Prof. Dr. Almir Pereira Guimaries - Examinador
(Universidade Federal de Alagoas - Camnus A. C. Simdes - Instituto de Computagdo)

Documento assinado digitalmente

b MARIA CRISTINA TENORIO CAVALCANTE ESCAR
g ! Data: 17/12/2023 22:13:01-0300

Verifique em https://validar.iti.gov.br

Profa. Dra. Maria Cristina Tenério C. Escarpini - Examinador
(Universidade Federal de Alagoas - Unidade Penedo - Instituto de Computagao)



Catalogagao na Fonte
Universidade Federal de Alagoas
Biblioteca Central

Divisao de Tratamento Técnico
Bibliotecario: Marcelino de Carvalho Freitas Neto — CRB-4 - 1767

S237m  Santos, Larissa da Silva.
Uma metaheuristica para tratar a parcimonia em arvores filogenéticas /

Larissa da Silva Santos. — 2023.
30 f. : il

Orientadora: Roberta Vilhena Vieira Lopes.

Monografia (Trabalho de conclusdo de curso em Ciéncia da
Computacdo) — Universidade Federal de Alagoas, Instituto de Computagao.

Maceio, 2023.
Bibliografia: f. 28-30.

1. Parciménia. 2. Filogenia. 3. Rela¢des familiares. 4. Metaheuristica. 5.
Biotecnologia. 6. Algoritmo de Wagner. 7. Computagdo evolutiva. I. Titulo.

CDU: 004.023:575.86




Agradecimentos

Gostaria de agradecer aos meus pais, Sueli e Luciano, pelo suporte e demonstragdo de perse-
veranga em todos esses anos.

Agradeco aos meus irmaos: Luciana, Lucas, Daniel e Ludmilla, por, nos momentos dificeis,
me lembrarem de sorrir.

Agradeco com muito carinho e admiracio a minha orientadora Profa. Dra. Roberta Vilhena,
por sua orientagdo e paciéncia ao longo destes anos, e por representar modelo de inspiracao de
que € possivel realizar diversas fungdes com otimismo.

Agradeco aos professores pelos ensinamentos passados que moldaram a profissional que
sou hoje. Agradego aos técnicos do Instituto de Computagdo pela cooperagcdo no decorrer do
curso.

Agradeco aos professores que aceitaram fazer parte de minha banca, Prof. Dr. Fébio e
Profa. Dra. Maria Cristina.

Agradeco a Deus por colocar todas essas pessoas no meu caminho.

11



11

“Um ser humano deve transformar informacdo em inteligéncia ou conhecimento.
Tendemos a esquecer que nenhum computador jamais fard uma nova pergunta.”

— Hopper, Grace



Resumo

Na sociedade, existem diversos produtos com recursos alterados geneticamente, desde ali-
mentos até tratamentos médicos. Seja para remover ou adicionar caracteristicas em uma dada
espécie, os pesquisadores precisam conhecer os graus de parentescos entre as espécies em es-
tudo. Para compreender as relagdes de parentescos entre espécies € necessdrio representa-las na
arvore filogenética, de acordo com suas caracteristicas. Para construir uma arvore filogenética,
sdo utilizados métodos por similaridade e por distancia, ambos contém problemas de desempe-
nho ou resultados conflitantes. No método por distancia, € utilizado o Principio de Parcimonia,
este afirma que a drvore ideal teria a menor quantidade de modificagcdes. Os algoritmos de cons-
trucao de arvore filogenética apresentam problemas na parcimonia quando existem mais de uma
espécie com a menor distancia, o que limita o espago de busca dos descendentes ou ascendentes
das préximas espécies. E sugerida entdo uma metaheuristica para solucionar este impasse, aps
modificacdes, definiu-se que classificando as espécies de trés tipos de parcimonias por quanti-
dade de vezes selecionadas junto com verossimilhanca ajudam o Algoritmo de Wagner a sair

de méximo globais ruins, tendo como resultado drvore mais realistica.

Palavras-chave: parcimoénia; arvore filogenética; relacdes de parentesco; metaheuristica;
biotecnologia; algoritmo de Wagner; computagao evoluciondria.
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Abstract

In society, there are several products with genetically altered resources, from food to medical
treatments. Whether to remove or add features in a given species, researchers need to know the
degrees of relatedness between the species under study. To understand the kinship relationships
between species, it is necessary to represent them in the phylogenetic tree, according to their
characteristics. To build a phylogenetic tree, similarity and distance methods are used, both
of which have performance problems or conflicting results. In the method by distance, the
Principle of Parsimony is used, it is stated that the ideal tree would have the least amount
of modifications. The phylogenetic tree construction algorithms present parsimony problems
when there are more than one species with the shortest distance, which limits the search space
for descendants or ancestors of close species. A metaheuristic is then suggested to solve this
impasse, after modifications, to define that classifying the species of three types of parsimony
by number of times selected together with likelihood helps Wagner’s Algorithm to get out of

maximum global ruins, resulting in a tree more realist.

Key-words: parsimony; phylogenetic tree; kinship relations; metaheuristics; biotechno-
logy; Wagner’s algorithm; evolutionary computation.



Lista de Figuras

2.1
3.1

3.2
33
4.1
4.2
4.3
4.4
4.5
4.6
4.7
4.8
4.9

Exemplo de Arvore Filogenética . . . . . . . . . ... 6
Arvores filogenéticas construidas pela primeira (a), segunda (b) e terceira exe-

cugdo do passo 5 do algoritmo de Wagner para a matriz caracterfstica3.1 . . . 15
Arvores filogenéticas para as caracteristicas terminais da tabela 2.1 . . . . . . . 15
Arvore filogenética resultante da combinagdo das drvores acima . . . . . . . . 16
Arquitetura da solugcdo implementada . . . . . . ... ... ... ... .. .. 18
Casos de uso do sistema desenvolvido . . . . . .. ... ... ... ... ... 20
Opcdo de upload de arquivo contendo a matriz caracteristica . . . . . . . . .. 20
Exemplo de matriz caracteristicaem arquivo . . . . . . . . ... ... ... 21
Opcao de definir a matriz caracteristicanatela . . . . . . .. .. .. ... ... 22
Visualizacdo de geracdo de arvore filogenética da figura4.4 . . . . . . ... .. 22
Arvore filogenética e matriz caracteristica do género Edessa . . . . . . . . . . 22
Continuagdo da drvore filogenética do género Edessa . . . . . . . . ... ... 23
Continuagdo da arvore filogenética do género Edessa, com destaque para as

distancia de Hamming e similaridade de algumas espécies . . . . . . . .. .. 23

vi



Lista de Tabelas

2.1
2.2
2.3
24
3.1
4.1

Matriz caracteristica da arvore filogenética da Figura2.1 . . . .. .. ... .. 8
Matriz similaridade da arvore filogenética da Figura2.1 . . . . . . ... .. .. 8
Matriz distancia da arvore filogenética da Figura2.1. . . . . . ... ... ... 8
Matriz caracteristica com foco nas espécies esp; e esps da Tabela 2.1 . . . . . 9
Matriz Caracteristica . . . . . . . . . . . .o 15
Matrix caracteristica do género Edessa . . . . . . . . . . ... ... ... 24

vil



Conteudo

Lista de Figuras v
Lista de Tabelas vii
1 Introducao 1
1.1 Classificagdodasespécies. . . . . . . . . . . . . i e 1
1.1.1  Arrozdourado . . . . ... .. . ... ... 2

1.1.2 Canadeagucar . . . . .. ... .. .. i 2

1.1.3 FeijaoRMD . . . .. .. .. ... .. 2

1.2 ODbjetivo . . . . . . o e e e e e 3

1.3 Organizacdo dadissertagdo . . . . . . . . . . . .. . ..o 3

2 Fundamentos da Filogenia 4
2.1 Surgimento da Sistematica Filogenética . . . . . .. ... ... .. ...... 4

22 Arvore Filogenética . . . . . . . ... 5
2.2.1 Definicdo Formal . . . . . ... ... ... ... ... .. .. .. ... 6

2.2.2 Condigdes evolutivas . . . . . . . . . . .. e 7

2.3 Inferéncia Filogenética . . . . . . . . . .. .. . .. .. 7

2.4 Representagdo por Matrizes . . . . . . . ¢ . v v vttt b e e 8

25 ParcimOnia . . . . . ... 9

3 Métodos para Construciio de Arvore Filogenética 11
3.1 Surgimento da Computacdo Evoluciondria . . . . . .. ... .. ... ..... 11

3.2 Classificagdo dos Métodos de Reconstru¢ao . . . . . . .. ... ... ..... 11

3.3 Métodos ndo baseadosem modelos . . . . . . . ... ... L. 12
33.1 Matrizdistdncia. . . . . . . ... e e 12

3.3.2 Maxima Parciménia . . . . . ... L Lo 16

3.4 Meétodos baseadosemmodelos . . . . . . ... 16
3.4.1 Meétodo da Verossimilhanca Maxima. . . . .. .. ... ... ..... 16

3.4.2 Problema nos métodos de construcdo da arvore filogenética . . . . . . 16

4 Metodologia 18
4.1 Elementos . . . . . . . . . e e e e e e 19

4.2 Funcionalidades . . . . . . . . .. .. e 19

4.3 Estudo de caso real: Género Edessa . . . . . . . . .. ... ... 21

viil



CONTEUDO

X

5 Conclusao 25
5.1 Analise e discussdo dos resultados . . . . . . . ... ... 25

5.2 Sugestdes de trabalhos futuros . . . . . ... oo 26

5.3 Trabalhos Futuros . . . . . . . . . . . . . e 26
Referéncias bibliograficas 28



Introducao

1.1 Classificacao das espécies

Para classificac@o de espécies, utiliza-se a premissa bédsica de que espécies com maior quan-
tidade de caracteristicas em comum, tendem a ser parentes proximos. Essa premissa, fomenta
a hipétese de que organismos com maior relacio de parentesco sdo mais semelhantes do que os
demais seres.

A partir da hipétese de similaridade, tem-se dois métodos de classificagdo: Classificagao
Evolutiva e Classificacdo Taxondmica. A classifica¢do evolutiva realiza agrupamento dos orga-
nismos conforme a distancia no parentesco das espécies. O cdlculo da distancia é baseado na
soma das distancias existentes entre um conjunto de propriedades dos organismos selecionadas
pelo bidlogo.

Neste tipo de classificacdo, a selecao das caracteristicas ocorre sem método objetivo, pois
depende do pesquisador definir e evidenciar os aspectos das espécies em questdo, o que torna
improvdvel a replicacdo e comprovagdao. Além disso, esta classificacdo ndo permite a utiliza-
cdo de muitas caracteristicas. Assim, como ndo existe metodologia nessa classificacdo e os
resultados dependem de fatores subjetivos, as relacdes de parentescos resultantes podem nao
representar a evolucdo das espécies em estudo.

Seguindo as diretrizes da Teoria da Evolugdo das Espécies, Richard Owens definiu que ca-
racteres com mesma origem embriondria e ancestralidade em comum sdo caracteres homélogos.
Porém, os pesquisadores ainda precisavam identificar e organizar os caracteres homoélogos.

Em 1960, o entomdlogo alemao Willi Hennig propds a classificacdo filogenética, esta teoria
¢ a mais utilizada e, nesta classificacdo, entende-se que durante a evolu¢ao de determinados or-
ganismos, as caracteristicas presentes poderdo sofrer modificacdes e permanecer nas proximas
geragdes, tornando-se tais variacdes presentes no organismo e em seus descendentes. Essas
variagOes nas caracteristicas da linhagem ancestral sdo chamadas de condi¢do derivada (Santos,
2012).
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Atualmente, a classificacdo filogenética € utilizada para compreensao da evolugdo das es-
pécies na Biotecnologia, tendo como resultados produtos alterados geneticamente nas mais

diversas dreas. Nas subsecOes seguintes, serdo apresentados alguns produtos transgénicos.

1.1.1 Arroz dourado

De acordo com a Organiza¢do Mundial de Satide, cerca de 2,8 milhdes de criangcas em idade
pré-escolar no mundo sdo clinicamente afetadas pela hipovitaminose A. Estima-se que de 250
a 500 mil criangas tornam-se cegas todos os anos, sendo que cerca da metade morrem antes de
completar um ano de vida (Milagres, 2007).

O arroz dourado, nome técnico Provitamin A Biofortified Rice Event GR2E, foi produzido
com objetivo de fornecer altos niveis de betacaroteno, precursor da vitamina A que € essencial
para a manutencao dos tecidos, sendo estes o primeiro defensor do organismo contra infecc¢oes.
Também atua na manuten¢do da visdo e no funcionamento adequado do sistema imunoldgico
(Stokstad, 2019).

O arroz convencional produz caroteno nas folhas, entdo foram selecionados dois genes per-
tencentes a via biossintética dos carotendides para serem adicionados no genoma do arroz: o
psyl de milho e o ctrl da bactéria Pantoea ananatis. Com esses dois elementos, o arroz trans-

génico consegue produzir a molécula que inicia os carotendides em plantas.

1.1.2 Cana de acucar

O Brasil € o maior produtor de cana-de-acucar do planeta. Os centros de pesquisa nacionais
realizam melhoramento genético na cana-de-agucar e utilizam a biotecnologia moderna para o
desenvolvimento de variedades transgénicas. Esses centros procuram melhorar caracteristicas
como diferentes tipos de resisténcia, maior producdo de agucar, tolerancia a estresse abidtico e

adaptacdo em diferentes ambientes.

1.1.3 Feijao RMD

A producio do feijao no Brasil é afetada pelo mosaico-dourado, doenga causada pelo virus
Bean golden mosaic virus (BGMV), sendo transmitida pela mosca-branca (Bemisia tabaci), o
que acarreta em implicagdes no abastecimento € no preco.

Devido aos danos causados pelo virus mosaico-dourado, estima-se que haja uma reducio de
90 a 280 mil toneladas na producao de feijao. Além dos danos econdmicos, a virose inviabiliza
a producdo de feijao em sistemas de agricultura familiar em vdrias regides do Brasil.

Este produto foi obtido a partir da insercao de um fragmento de DNA derivado do virus no
seu genoma nuclear, o que interfere no ciclo de replicacdo, eliminando o gene viral rep. Como
consequéncia, a replicagdo viral € interrompida e o feijoeiro-comum torna-se resistente ao virus

(Barbosa, 2021). Essa modificagdo proporciona, além de manter a safra resistente, menos uso
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de agrotéxicos e permite maior drea de cultivo, neste cendrio, pode-se recuperar rapidamente
da perda de safra por razdes climéticas.

Reconstruir relacdo de parentesco é um problema NP completo, sendo utilizado técnicas
com resultados aceitdveis. Entre estas técnicas, estd o método de construcdo por distancia, no
qual constrdi-se a arvore pelo Principio da Parcimoénia, ou seja, infere que a proxima espécie
gerada serd aquela com menor distancia em relacdo ao ser vivo atual. Nesta etapa, caso existam
mais de uma espécies com a menor distancia, é selecionado o primeiro clado apresentado. A
proposta serd utilizar o auxilio de trés tipos de distincias, escolhendo a espécie mais selecionada
pelas distancias.

1.2 Objetivo

O objetivo deste trabalho de conclusdo de curso € propor uma meta heuristica para lidar com
o problema em que a distancia de um espécie para duas outras espécies ancestrais sdo iguais,

ou seja, hd ocorréncia de parcimdnia entre as espécies estudadas.

1.3 Organizacao da dissertacao

De forma a realizar os objetivos mencionados e compreender o contexto, este trabalho de
conclusdo organiza-se em cinco capitulos, incluindo o atual capitulo de introdugdo.

No capitulo dois, é apresentado breve relato do surgimento da Filogenia. Neste capitulo,
compreende-se o que € arvore filogenética, quais sdo os tipos de matrizes usadas como dados
para a constru¢do da drvore e como € a inferéncia filogenética. Depois, € definido o Principio
da Parcimoénias e suas variancias.

No capitulo trés € ressaltado a importincia dos algoritmos para a construcao das relacdes
de parentescos, apds sdo apresentadas as abordagens computacionais para a geracdo das ar-
vores filogenéticas. Depois, de compreender o contexto, do ponto de vista computacional, é
demonstrado o problema que ocorre durante a constru¢do de arvores quando suas matrizes ca-
racteristicas t€ém distancias conflitantes.

No capitulo quatro, € apresentada a arquitetura, elementos e funcionalidades do sistema
proposto. Também € demonstrado a utiliza¢do do sistema com o caso de uso do género Edessa,
sendo utilizada uma parte da base de caracteristicas morfologicas desse género, visto que este
género possui diversas espécies.

No capitulo 5, é exposta a conclusdo deste trabalho de conclusdo e as perspectivas de traba-

lhos futuros a serem desenvolvidos.



Fundamentos da Filogenia

2.1 Surgimento da Sistematica Filogenética

Até a Idade Moderna, o pensamento vigente era o essencialismo, este afirma que as espécies
tém caracteristicas imutdveis e semelhantes que as agrupam. Nesse contexto, Linneau proje-
tou um sistema de classificacdo em que dividia as espécies em Reino das Plantas, Minerais e
Animais (Klepka, 2018).

No inicio do século XIX, surgiram diversas teorias contrdrias ao essencialismo. Dentre elas,
o Lamarckismo do naturalista francés Jean-Baptiste de Lamarck o qual consiste em duas leis:
Lei do Uso e Desuso e a Lei da Heranca dos Caracteres (Frezzatti Junior, 2011). A primeira
lei afirma que um ser vivo fortalece ou atrofia certa caracteristica a partir de sua utilizagdo,
enquanto a segunda lei afirma que as alteracdes adquiridas pelas espécies ancestrais seriam
transferidas aos descendentes. Lamarck percebeu a influéncia do ambiente no comportamento
e contribuiu para o pensamento evolucionista, no qual as espécies tém caracteristicas mutaveis
e compartilhadas com seus parentes.

Dentre os evolucionistas, o naturalista Charles Darwin explorou diversas espécies em varios
estagios da vida de forma a compreender a evolugao destas espécies. Apds andlise, criou a obra
que o tornaria conhecido nas Ciéncias, Origem das Espécies.

Nesta obra, Darwin descreve a Teoria da Evolugdo das Espécies, a qual afirma que a evolu-
¢do ocorre por meio da selecdo natural em que o ambiente seleciona os individuos mais aptos.
Ainda de acordo com a Teoria da Evolugdo, esses individuos selecionados reproduzem e trans-
mitem suas caracteristicas para seus descendentes, tornando essas caracteristicas presentes nas
proximas geracgoes (Darwin, 2018).

No inicio do século XIX, com a aceitagdo nas Ciéncias da Teoria da Evolugdo, foi possivel
trabalhar os aspectos responsaveis pela diversificagdo das linhagens e classifica-los de acordo

com as hipéteses de parentescos (Mayr, 2005).
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Com a Escola Taxondmica Filogenética, o parentesco entre clados (espécies) ocorre quando
estes t€ém ancestral em comum e exclusivo denominados como grados, ou seja, as espécies sao
integrantes de mesma linhagem.

A proposta de Hennig, cientista da Escola Filogenética, “¢ que as classificacoes biologicas
devem ser reflexo inequivoca do conhecimento atual sobre as relacdes de parentescos entre
taxons.”. Nesse contexto, a classificacdo filogenética definiu que as caracteristicas evoluem
através da filogenia (arvore filogenética), entdo a filogenia tornou-se uma fonte de informacao
para fisidlogos, ec6logos, bioquimicos, taxondmicos, etc (Sadava, 2019).

Com os conceitos de parentescos definidos, havia a necessidade de uma forma de represen-
tacdo eficiente destas relacOes, o que foi solucionado com utilizacao de grafo direcionado, mais
especificamente drvore bindria, que foi denominada de arvore filogenética.

Além disso, percebeu-se que conforme a quantidade de espécies e/ou caracteristicas em
estudo aumentam, a complexidade e o risco de resultados divergentes com a realidade cres-
cem proporcionalmente, sendo essencial o uso de algoritmos para a construcao das relagdes de
parentescos (Wheeler, 2012).

Sendo a reconstrucdo das relagdes de parentesco um problema NP completo, pois as formas
como a historia evolutiva de N espécies pode ocorrer € igual a N!. Entdo, os algoritmos que
garantem a arvore de solucdo 6tima sdo problemas NP completos, por isto para resolveé-las

utilizam-se técnicas com resultados aceitdveis (Dasgupta, 2000).

2.2 Arvore Filogenética

As relagdes evolutivas entre os seres vivos sdo representadas pela Arvore Filogenética. De
acordo com Amorim (2002), “Arvore Filogenética (no sentido da Sistemdtica Filogenética)
que é um dendrograma que expressa relacoes filogenéticas tanto entre tdxons terminais, quanto
entre espécies ancestrais e espécies descendentes” .

Esse dendograma, também conhecido como arvore, contém raiz, ramificacdes, nds e termi-
nais; No qual a raiz (espécie ancestral), comum de todas as espécies consideradas, gera rami-
ficagcOes (relacdes de parentescos) para os nds (espécies descendentes), que por sua vez, t€ém
ramificagdes para outros nds e assim por diante até se atingir nés que ndo tem filhos, denomi-
nados de folhas.

A representacdo de uma arvore filogenética na figura 2.1 pode ser analisada da seguinte ma-
neira: A partir da espécie comum espi, a qual contém as caracteristicas cy, ¢z € c3, deu origem
as espécies esp; e esps, estas tém, respectivamente, as caracteristicas (c,c3,c4) € (c1,¢3,¢5).
A espécie esp3 gerou as espécies esps € esps, as quais tém, respectivamente, as caracteristicas
(c3,¢4,¢7) € (c1,c5,¢6). E a espécie esps gerou as espécies espg € esp7 com as caracteristicas

(ca,cs,c6) € (c1,¢5,c6,¢7) (Pacheco, 2011).
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esp7
esp2 espd espb

Figura 2.1: Exemplo de Arvore Filogenética

2.2.1 Definicao Formal

Segundo a definicdo apresentada em Lopes (2003), uma arvore filogenética é uma estrutura
F=(X,Y,9,I")onde:

e X € um conjunto finito e ndo-vazio de espécies.

* Y ¢ um conjunto finito das caracteristicas apresentadas nos elementos de X.

* @ ¢ uma relacdo de ordem sobre os elementos de X, na qual contém as seguintes proprie-
dades:

— Reflexiva: Vxe X, x @ x.
— Assimétrica: Vxi,x; € X, se x| Q xp, entdo not(x; @ xi).

— Transitiva: Vxj,x; e x3 € X, se x; Q x2 e x3 @ x3,entdo x; @ x3.

* I': X — P(Y) : Em que é representada pelo arco G = (X, ) com cada arco a; = (x;,X;)
de G, rotulado pela sequéncia dos elementos do conjunto X = I"(x;) — I'(x;).

Como exemplo de aplicag¢do da formaliza¢io acima, temos uma arvore filogenética F = (X,
Y, ¢,I), onde:

* X = (esp1,espa,esp3, esp4, esps, espe, esp7);
c Y= (Cl,CQ,C3,C4,C5,C6,C7);

* @ ={(esp1,esp2),(esp1,esp3),(esp3,espa), (esp3,esps), (esps,espe), (esps,espr)};

As caracteristicas presentes nas espécies sao:

- I'(esp1) = (c1,¢2,¢3);
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- I(esp2) = (c2,¢3,¢4);
- I'(esp3) = (c1,¢3,¢5);
= D(esps) = (c3,¢4,07);
- I'(esps) = (c1,¢5,¢6);
- I'(esps) = (ca,cs5,6);
- I(esp7) = (c1,c¢5,¢6,¢7)-

2.2.2 Condigoes evolutivas

As caracteristicas de uma espécie podem sofrer variacdes, podendo perdurar em seus des-
cendentes, sendo esta modificacdo uma nova condic@o derivada presente na ancestralidade. A
condi¢do derivada € capaz de definir um novo grupo, sendo chamada de apomorfia (do grego,
opo ="longe de"e morphé ="forma"). Quando acontece em um grupo é denominada de auto-

29 &

pormofia (do grego autos = “eu”, “mesmo” e morphé = “forma”). e ao ser compartilhada com
mais de um grupo de s1nap0morﬁa (do grego synapsis = “acdo de juntar” e morphé = “forma”).

Nos casos em que ndo ocorrem mudancas nas caracteristicas, ¢ chamado de estado plesio-
morfico (do grego plesios = “vizinho”, significando préximo e morphé = “forma”), e quando
ocorre em mais de um grupo € conhecido como estado simplesiomorfico (do grego syn = “acdo
de juntar”, plesios = “vizinho”, significando préximo e morphé = “forma”).

As caracteristicas semelhantes, andlogas, devem ser discriminadas na andlise filogenética
para ndo gerar interpretagdes erroneas de que as espécies que as contém sdo parentes. Essas
semelhangas estruturais ndo sdo decorrentes da evolugdo, mas acontecem devido ao paralelismo
ou convergéncia evolutiva e sdo denominadas de homoplasia (do grego homos = “semelhante”
e pldsis = “formac¢do”) (Simone, 2020).

Quando ocorre o desaparecimento de uma caracteristica também € um fendmeno conhecido
como homoplasia. Diversas caracteristicas podem ser perdidas durante a evolucdo, e deve-se
saber se ocorreu uma perda evolutiva ou se a caracteristica nunca esteve presente na linhagem.

Esses tipos de condi¢des evolutivas sdo diferenciados pela sistemadtica filogenética.

2.3 Inferéncia Filogenética

Willi Hennig desenvolveu a Inferéncia Filogenética, método de reconstrucdo das relagdes de
parentesco entre espécies com grupos de espécies. Estas relacdes de parentesco sdo obtidas da
arvore filogenética (Cianciaruso, 2009).

No método da Inferéncia Filogenética, para constru¢do da drvore filogenética é necessario
selecionar o grupo de espécies e os caracteres mutaveis, produzir a matriz e observar o Principio

de Parcimonia para gerar a drvore com base na matriz (Teles Caldart, 2016).
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2.4 Representacao por matrizes

Com as espécies e as caracteristicas selecionadas, constréi-se a matriz caracteristica. A
matriz caracteristica contém valores bindrios e relaciona as espécies com as caracteristicas
terminais, se a caracteristica estiver presente na espécie em questdo, seu valor serd 1 e, caso

contrério, o valor serd 0. Na Tabela 2.1 € exemplificada uma matriz caracteristica.

Espécie | cl | c2 | c3 |cd|c5|cb6b|cT
espl 1|1} 170,0]0]O0
esp2 o111 ]0]00
esp3 r{oj1{0]1]00
esp4 O(0 1, 1]0]0]1
espS 1r{o/o0j0|1]1]O0
espo oOo(o,o01}]1]1}]0
esp7 11000 1T |1]1

Tabela 2.1: Matriz caracteristica da arvore filogenética da Figura 2.1

Existem diversos tipos de matrizes para representar informagdes da evolucao das caracteris-
ticas apresentadas por um conjunto de espécies. As principais sdo: matriz caracteristica, matriz

de similaridade, matriz de distancia e matriz polarizada.

espl | esp2 | esp3 | esp4 | espS | espb | esp?
espl 0 5 5 3 3 1 2
esp2 | 5 7 3 5 1 3 0
esp3 | 5 3 7 3 5 3 4
esp4 | 3 5 3 7 1 3 2
espS | 3 1 5 1 7 5 6
espb 1 3 3 3 5 7 4
esp7 | 2 0 4 2 6 4 7

Tabela 2.2: Matriz similaridade da 4rvore filogenética da Figura 2.1

espl | esp2 | esp3 | esp4 | espS | espb | esp?
espl 0 2 2 4 4 6 5
esp2 | 2 0 4 2 6 4 0
esp3 | 2 4 0 4 2 4 3
espd | 4 2 4 0 6 4 5
espS | 4 6 2 6 0 2 1
esp6b | 6 4 4 4 2 0 3
esp7 | 5 0 3 5 1 3 0

Tabela 2.3: Matriz distancia da arvore filogenética da Figura 2.1

As matrizes de similaridades e de distancias s3o obtidas a partir de andlise da matriz ca-

racteristica. Estas matrizes informam a quantidade de vezes que a caracteristica de uma espécie



Fundamentos da Filogenia 9

€, respectivamente, igual ou diferente das demais espécies da matriz caracteristica (Folkertsma,
2019).

Na Tabela 2.2 é demonstrada a matriz similaridade calculada com base na quantidade de
caracteres semelhantes entre as espécies, enquanto na Tabela 2.3 é exibida a matriz de distancia,
sendo seus valores calculados com base nas diferencas entre os caracteres das espécies em
questdo. E perceptivel que as matrizes de similaridade e de distancia se complementam em
seus valores.

Tome como exemplo as espécies esp; € esp4 destacadas na Tabela 2.4. Para a matriz de simi-
laridade sao somados os caracteres com valores iguais, neste caso sdo os caracteres c3, C5 € Cg,
sendo a similaridade entre esp; € esp4 igual a 3, sendo a relagdo inversa de mesmo valor. No
calculo da distancia entre as espécies esp; € esps, sdo considerados os caracteres diferentes,

sendo estes cy,c2,c4 e c7, esse valor também € valido para a relagdo inversa.

Espécie | cl | c2 | c3 |c4 |c5|cHb | cT
espl 1r{1}170]00
esp4 O,0 ] 11100711

Tabela 2.4: Matriz caracteristica com foco nas espécies esp € esps da Tabela 2.1

Matriz polarizada quantifica a quantidade de vezes em que a transformagao/evento ocorre
nas espécies estudadas.

A partir da matriz caracteristica, observa-se as distincias entre as espécies, considerando que
o objetivo do Principio da Parciménia € escolher a espécie com menor distancia com relagdo a

espécie atual, de forma a ter a d&rvore com menores transformacdes.

2.5 Parcimonia

“O termo Parcimonia (do latim parco, simples) foi utilizado para indicar a drvore que de-
mandava o menor niimero de modificagées, entre as drvores possiveis, pois corresponde, de um
certo ponto de vista, a hipotese mais economica.” (Amorim, 2002).

Existem diversas formas de calcular as distancias entre as espécies, a seguir serdo descritas

as distancias de Hamming, P e Média.

Distancia de Hamming

A Distancia de Hamming (Kim and Lee, 1999), consiste em quantificar a quantidade de

caracteres diferentes em duas sequéncias de mesmo alfabeto, conforme mostra a Equagao 2.1.

n
dap = Z Vij 2.1
i=j=1
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__(lseA#B

;,onde v j = {0 caso contrrio € 1 = Tamanho da sequéncia

A matriz de distancia exemplificada na Tabela 2.3 foi realizada utilizando a Distancia de

Hamming.

Distancia P

Este critério calcula a distancia relativa entre duas espécies (Teles Caldart, 2016), pois cal-
cula a quantidade de caracteres diferentes entre duas bases e depois divide pelo tamanho da

base. Sendo representada pela Equacdo 2.2.

n ..
i=j=1Vi,j

dap = (2.2)

__ (lseA#B

;onde v j = 1 caso contrrio € 1 = Tamanho da sequéncia

Distancia Média

A Distancia Média (Webb, 2000) calcula a distancia filogenética média entre todas as com-
binacdes de pares de espécies, ou seja, realiza a média do somatdrio dos caracteres diferen-

tes.Sendo representada pela equagdo 2.3.

n o .
i=j=1Vi,j

> (2.3)

dap =

1seA#B

0 caso rontrrio € = Tamanho da sequéncia

,onde v; j =

Realizar a construcdo de Arvore Filogenética em vdarias espécies € relativamente exaustivo,
pois a relacdo de quantidade de espécies e caracteristicas aumentam, € proporcional ao tamanho
da matriz caracteristica. Dessa forma, existem algoritmos para a geracdo de parentesco entre

espécies.



Métodos para Construciio de Arvore

Filogenética

3.1 Surgimento da Computacao Evolucionaria

Os primeiros sistemas de comparagao foram baseados em um conjunto pequeno de caracte-
risticas morfoldgicas e fisioldgicas, selecionados subjetivamente. Como algumas caracteristicas
eram relevantes para o estabelecimento do agrupamento, as solu¢des resultantes ndo podiam ser
aceitas de forma absoluta (Gomes, 1998).

Por volta da metade do século XX, cientistas perceberam que haviam problemas complexos
ainda ndo resolvidos computacionalmente, por ndo ter descri¢do detalhada e solucdo aceitdvel
em tempo habil (Bittencourt, 1998).

Entao, foi definido o conceito de classificagdo natural, o qual afirma que um grupo de espé-
cies é formado quando estes elementos compartilham o maior nimero possivel de caracteristicas
(Von Zuben, 2000).

Segundo Gomes (1998), os sistemas de classificacdo que se fundamentam nas similaridades
das espécies, sem considerar a ancestralidade comum, sdo denominados fenéticos.

Conforme a Escola Filogenética definiu conceitos da sistemdtica, como espécie, clado e
parentesco. Pesquisadores desenvolveram propostas para a geracao da arvore filogenética de

acordo com as ideias da Escola.

3.2 Classificacao dos Métodos de Reconstrucao

Meétodos de reconstrucao podem ser classificados em métodos nao baseados em modelos e

métodos baseados em modelos (Hillis, 1996).

11
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Os métodos ndo baseados em modelos, seguem algoritmos para determinar a arvore dese-
jada para o problema em questdo. Esta abordagem ¢ utilizada em casos que requerem tempo
curto de resposta. Conforme a drvore € definida de acordo com os algoritmos, entdo a solugao
consiste em inferéncia, podendo ser aceita ou rejeitada.

Os métodos baseados em modelos, as arvores candidatas sdo avaliadas, de acordo os cri-
térios definidos, até encontrar a drvore de maior verossimilhanca, durante esse processo uma
variedade de arvores sdo analisadas (Weir, 1996). Neste método, ao definir o critério, € possivel
operar com vdrias arvores, o que permite maior flexibilidade na escolha da arvore, porém, para
casos genéricos, poderd produzir solugdes nao Gtimas.

Estes métodos serdo descritos nas secoes 3.3 e 3.4.

3.3 Métodos nao baseados em modelos

Segundo Hillis (1996), esta abordagem se baseia em critérios de otimizagdo, sem precisar de
modelos para elaboragdo. Assim, estes algoritmos tém desempenho maior do que os métodos
baseados em modelos.

Os Métodos ndo baseados em modelos sdo subdivididos em algoritmos que usam a matriz

distancia e maxima parcimonia. A seguir, estes algoritmos serdo descritos (Godini, 2019).

3.3.1 Matriz distancia

Os algoritmos desta categoria partem da matriz de distancia construida a partir do célculo de
distancia entre os pares. A matriz € processada por algoritmos de agrupamento até produzir a
arvore final. O resultado depende da forma que a matriz de distancia foi desenvolvida, entdo €

importante definir o critério do célculo de distancia (Saif, 2023).

Algoritmo da Média Aritmética Nao-Ponderada - UPGMA

Algoritmo desenvolvido para construcdo de fenogramas, diagramas nos quais representam
as caracteristicas fenotipicas das espécies, porém pode ser utilizado para construcdo de arvores,
contanto que as taxas de evolucdo entre as linhagens sejam constantes (Prosdocimi, 2001).

UPGMA constréi uma das arvores filogenéticas possiveis, a partir da matriz distancia de um
conjunto de espécies. Neste algoritmo, os ramos ndo contém rétulos. A seguir, sdo apresentados

os passos deste algoritmo, segundo Andreatta (2002).

1. Tome o par de espécies com a menor distancia entre si € agrupe-0s em uma super espécie,

este par terd uma espécie em comum S;.

2. Recalcule a distancia das demais espécies S; para 1, como sendo a média das distancias

de S; para cada super espécie.
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3. Enquanto houver duas ou mais super espécies nao visitadas , volte ao passo 1.

Um dos problemas neste algoritmo é que considera que a distancia entre quaisquer nos
folhas até a raiz € a mesma e a arvore sO € produzida corretamente caso a taxa de evolugdo seja

,aproximadamente, constante. Os algoritmos, a seguir, podem lidar com essas limitacoes.

Método dos Minimos Quadrados

O método dos Minimos Quadrados é uma técnica de otimiza¢do matemadtica que busca en-
contrar o melhor ajustamento possivel para um conjunto de dados, de forma a minimizar a soma
dos quadrados das diferencas entre os valores esperados e os valores obtidos (Simoncelli, 2003).

Aplicando esta técnica na constru¢do de arvore filogenética, o problema se torna aproximar
uma arvore candidata na drvore real. Cavalli-Sforza (1967) foi o primeiro a implementar esta

ideia na geracdo de arvore filogenética. Os passos desse algoritmo sdo:

1. Calcular a matriz distancia, serd considerada como distancia esperada

2. Aplicar a matriz distancia em um algoritmo de agrupamento, para obten¢do de uma drvore

observada
3. As distancias observadas serdo a soma dos pesos nas arestas da drvore observada
4. E realizado o cédlculo do quadrado minimo com as distincias esperada e observada

5. Retorna ao passo 2, até a obten¢do de valor aceitavel da equacdo dos quadrados minimos.

E fécil observar que o desempenho serd custoso, pois utiliza algoritmo auxiliar para geracao
da arvore observada. Além da importancia da forma de defini¢do da matriz distancia para a

solugdo.

Método de Evolu¢ao Minima

Este € outro método muito difundido na literatura, o Método de Evolucdo Minima parte do
principio de que quanto menor a quantidade de passos para explicar a evolucao de um conjunto
de espécies , mais proximo estard da arvore real (Catanzaro, 2022).

O Método de Evolucido Minima calcula a soma dos comprimentos de todas as drvores can-
didatas, de forma a selecionar a drvore com menor soma (Nei, 2000). Este algoritmo requer alto
custo computacional, visto que avalia o somatdrio dos ramos de todas as solugdes, para entdao

escolher a melhor solucao.
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Método Neighbor-Joining

Como complementacdo ao Método de Evolucdo Minima, (Saitou, 1987) propds limitar o
nimero de avaliagdes dessa topologia.

A ideia desse algoritmo € que, a partir da matriz distancia, cria-se o né central com as
espécies na periferia em forma de estrela. Depois, sdo realizados agrupamentos até que todas
as espécies estejam agrupadas.

E notével que a drvore resultante ndo contém raiz, ou seja, ndo tem parentesco comum a
todas as espécies, assim as espécies se relacionam em termos de mudancas ocorridas e ndo com

relacdo ao tempo evolutivo.

Algoritmo de Wagner

O algoritmo de Wagner (Farris, 1970) € capaz de construir drvores filogenéticas de um con-
junto de espécies, a partir da matriz caracteristica das espécies em questdo. Diante disso, serdo

demonstrados os passos desse algoritmo, segundo Altshull (1997) e Vieira and Lopes (1999).

1. Especificar a espécie raiz da arvore

2. Construir a matriz distancia das espécies fornecidas na matriz caracteristica
3. Selecionar a espécie que tiver menor distancia com relacdo a espécie raiz

4. Criar ramo da raiz até a espécie selecionada conforme a distancia entre elas
5. Selecionar a préxima espécie de menor distancia com relacdo a espécie raiz
6. Calcular a distancia entre a espécie selecionada e as demais espécies

7. Selecione a espécie que tiver menor distdncia no passo anterior e atual espécie selecio-

nada, esta serd a espécie irma selecionada

8. Criar ramo ligando a atual espécie selecionada S até ao meio do ramo da espécie irma

selecionada I, de comprimento calculado pela equacao abaixo:

Comp(S,I) = (Dist(S,I)+ Dist(S,Ancestral(I))) — (Dist(I,Ancestral(I))

9. Determine o vetor caracteristica do ancestral comum A, caracty = (ca1,...,CA ») €ntre a
espécie S e a espécie I, onde c4 ; = menor(cy i, cy,i) € cxy € 0 elemento da linha x e coluna

y da matriz caracteristica C

10. Enquanto existir uma espécie ainda ndo selecionada , volte ao passo 5

Os passos deste algoritmo sdo demonstrados na Figura 3.1 com o uso da tabela 3.1. Na Fi-
gura em questdo, € possivel visualizar que as espécies sdo agrupadas de acordo com a distancia

minima em relacdo ao ancestral.
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Espécie | cl | c2 | c3 |c4 |c5|co
A 0/]0|]O0|0|O0]|O
B 1{0[0]0|0|O0
C Iy 1(1]0[1]O0
D 1|1 (1]1]0]1

Tabela 3.1: Matriz Caracteristica
4(1), 6(1)

C
B B c
2(1), 34 e 5(1)
2(1),3(1) e 5
1(1) B
11)
“(a) A 1(1)
b A
(b ©

Figura 3.1: Arvores filogenéticas construidas pela primeira (a), segunda (b) e terceira execugio
do passo 5 do algoritmo de Wagner para a matriz caracteristica 3.1

A regra da Inclusao e exclusao

1)
2(1) 3(1)

@ (b) (©)

A B c D

A B D c A B o} D
‘w (1) (1)
(©) @ 0

Figura 3.2: Arvores filogenéticas para as caracteristicas terminais da tabela 2.1

Este algoritmo recebe a matriz caracteristica de um conjunto de espécies e retorna o
conjunto de todas as possiveis arvores filogenéticas dessas espécies. Serdo apresentados ,a

seguir, os passos desse algoritmo (Wiley, 1991).

1. Para cada caracteristica terminal N considerada no estudo, serd construida uma arvore
filogenética AF; , com 1 < i < nimero de caracteristicas terminais consideradas. Na tabela
2.1 temos seis carateristicas terminais , logo serdo construidas seis arvores filogenéticas,

conforme Figura 3.2.

2. Combine todas as relagdes de parentescos presentes nas AF; construidas no passo ante-
rior, de forma que, as relacdes de parentescos de AFi sejam preservadas pela adi¢do das
relacOes de parentescos presentes na AF; com i < j, arvore gerada apds este passo pode

ser visualizada na Figura 3.3.
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A B C D

2(1),3(1)

Figura 3.3: Arvore filogenética resultante da combinacgao das arvores acima

3.3.2 Maxima ParcimoOnia

Proposta por Cavalli-Sforza (1967), o segundo Método Nao Baseado em Modelo, afirma que
em contextos que t€ém um objetivo, a escolha deve ser a mais simples. Segundo Buso (2005), a
parcimdnia é um método baseado no estado do cardter, que realiza inferéncia com objetivo de

minimizar o nimero total de passos evolutivos para explicar um conjunto de espécies.

3.4 Meétodos baseados em modelos

3.4.1 Método da Verossimilhanca Maxima

O método da Verossimilhanca Médxima propde uma forma de inferéncia que utiliza todas as
informagdes disponiveis para a construgdo da drvore filogenética (Fisher, 1922). A inferéncia é
realizada a partir de modelos probabilisticos (Felsenstein, 1981).

E definida uma topologia para a 4rvore, e a partir da topologia, selecionam os comprimen-
tos dos ramos de maneira a maximizar a probabilidade dos dados analisados representarem o
conjunto de espécies em estudo. Estas probabilidades sao comparadas com as probabilidades
de outras topologias, e aquela drvore que apresentar a maior probabilidade € considerada a mais
verossimil (Nei, 2000).

O célculo da Verossimilhanga leva em consideragdo os caracteres e as possibilidades de

mutacdes em todos os nds internos da drvore resultante (Weir, 1996).

3.4.2 Problema nos métodos de construciao da arvore filogenética

Ap6s descricao do funcionamento dos métodos baseados e ndo baseados em modelos, é
perceptivel gargalos de desempenho e resultados. Nos métodos baseados em modelos, percebe-
se que o desempenho € prejudicado devido ao fato de avaliar todas as possibilidades de mutagcdes

possiveis (Buso, 2005).
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Enquanto nos métodos nao baseados em modelos, o parentesco depende do método de ge-
racdo da matriz distdncia. Nestes algoritmos, principalmente o algoritmo de Wagner, quando
seleciona a espécie de menor distincia e existem mais de uma espécie com a menor distancia,
escolhe-se a primeira espécie na ordem disposta na matriz distancia. Tal fato, ndo considera
as demais espécies com distancia menor e igual a espécie selecionada, o que pode resultar em
arvore solu¢do com parentescos erroneos (Godini, 2019).

No momento em que ocorre o Principio da Parcimonia, o algoritmo utiliza a Distancia
de Hamming para definir a distdncia da atual espécie para as demais e, assim, selecionar a
espécie mais proxima (Farris, 1970). Diante do contexto exposto, o Algoritmo de Wagner foi
modificado para escolher a proxima espécie com base nas distincias de Hamming, P e Média
com auxilio da mdxima similaridade.

Entdo, quando estiver no impasse de vdrias espécies com menor distancia, serd escolhida a
espécie com menor distancia em mais de uma forma de calculo desta. E caso, existam mais de
uma espécie com a menor distancia durante a selecdo por cada método, serd consultada qual
destas espécies t€ém maior semelhanga com a espécie anterior.

No préximo capitulo serd apresentado o sistema que faz uso do conceito de espécie vence-

dora em mais de uma parcimonia e maxima similaridade.



Metodologia

O sistema foi desenvolvido para construcdo de drvores filogenéticas, a partir de matriz ca-
racteristica de um conjunto de espécies. O codigo foi implementado utilizando o framework
Django, que faz uso da linguagem Python, para as iteracdes do usudrio com a matriz na tela foi
implementada com JavaScript e os dados foram armazenados no SGBD (Sistema de Gerencia-
mento de Banco de Dados) SQLite3.

A leitura da matriz caracteristica é realizada por meio da interface do sistema, dependendo
da escolha do usudrio se realizard upload de arquivo ou desenhar a matriz na prépria interface.
Com os dados necessdrios, a arvore serd construida pelo Algoritmo de Wagner com o auxilio

das 3 formas de decidir a Parcimdnia e mdxima similaridade, conforme mostra a Figura 4.1.

Usuario

Interface

v

| Algeritmo de Wagner }4— Banco de Dados

A A A

4 4
| Distancia de Hamming ‘ ‘ Distancia P ‘ ‘ Distancia Media ‘

A F ) F Y

¥ h v
| Maxima similaridade |

Figura 4.1: Arquitetura da solu¢ao implementada

18



Metodologia 19

4.1 Elementos

Os elementos da arquitetura apresentada na Figura 4.1 sdo:

* Usuario: O usudrio escolhe a matriz caracteristica a ser utilizada como base para a cons-

trucdo da arvore filogenética.

* Interface: Realiza leitura da matriz caracteristica a partir do arquivo ou dados enviados

pelo usudrio, definindo as informagdes necessarias para o Algoritmo.

+ Algoritmo de Wagner: E a abordagem que define a 4rvore filogenética, a partir das
informacdes advindas da interface. Realiza sucessivos agrupamentos até que todas as

espécies estejam agrupadas.

* Distancia de Hamming: E o método mais utilizado, mede a distancia entre duas espécies

pelo somatdrio da diferenca entre os itens de duas espécies.

* Distancia P: Mede a distancia relativa entre dois grupos, calculando o somatdério da dife-
renga entre os caracteres pertencentes a duas espécies dividido pela quantidade de carac-
teres das espécies. Nesse caso, as espécies precisam ter o mesmo tamanho de sequéncia

de caracteres.

* Distancia Média: Nesta abordagem , calcula-se o somatorio da diferenca entre as sequén-
cias de caracteres de duas espécies, sendo estes caracteres do mesmo alfabeto. Apds, a

distancia € definida computando a média do somatorio.

* Maxima similaridade: Elemento responsavel por selecionar, dentre as espécies esco-
lhidas pelo método de distancia em questdo, a espécie que tem maior semelhangca com
a espécie anterior. Tendo como espécie selecionada aquela que tem menor distancia e

maior semelhanca com seu ancestral.

4.2 Funcionalidades

Como apresentado na Figura 4.2, o usudrio seleciona qual método de entrada das informa-
coes utilizard, podendo ser insercdo de arquivo contendo a matriz caracteristica ou desenhar a
matriz a partir da interface.

Com relagdo ao arquivo, Figura 4.3, este deve ser um arquivo no formato txt com as caracte-
risticas das espécies, em cada linha, representada por 0’s e 1’s , separados por virgula conforme
exibido na Figura 4.4.

Para formar a matriz caracteristica no sistema, € necessario definir a quantidade de espécies
e caracteristicas, depois clicar nos campos em que a caracteristica existe para a espécie em

questdo, conforme mostrado na Imagem 4.5.
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Leitura do arquivo

Geracdo da arvore
filogenética

»  Upload arguivo

Desenhar matriz
caracteristica

Usuario

h 4

isualizar matrizes
anteriores

Visualizacao da arvore

Figura 4.2: Casos de uso do sistema desenvolvido

Algoritmo de Wagner

Gerar arvore filogenética

-2, Gerar &rvore
filogenética

. Escolha uma das opgoes abaixo
E Arvores geradas

#1 Escolher arquivo com matriz caracteristica ~

Selecione o arquivo com a matriz caracteristica no formato txt:

Escolher arquivo = Nenhum arquivo escolhide

#2 Gerar matriz caracteristica s

| Gerar

Figura 4.3: Opc¢do de upload de arquivo contendo a matriz caracteristica

ApOs, determinar a matriz, seja por arquivo ou pela interface, basta apertar em ’gerar’.
E realizada a leitura dos dados, determinando as quantidades de espécies e de caracteristicas,
definidas as matrizes de distancia de Hamming e de similaridade. A matriz caracteristica ou o
caminho do arquivo que contém a matriz, quantidade de espécies e caracteristicas sdo salvas no
banco de dados para posterior solicitacao de visualizacdo destes dados.

O algoritmo recebe as informagdes, adiciona super espécie, esta € um ancestral em comum
auxiliar, para relacionar as espécies. Em seguida, cada uma das distancias utilizadas selecio-
nard uma espécie de menor distincia, caso existam vdrias espécies com a menor distincia, €
selecionada a espécie com maior semelhanca com a espécie ancestral.

Ap6s os métodos de distancia escolherem suas respectivas espécies de menor distancia, é
realizada classificacdo por frequéncia destas espécies. Desta classificacdo, a espécie que teve
maior frequéncia, ou seja, o clado que for mais selecionado pelos métodos de cdlculo de distan-
cia, serd o grupo escolhido. Tendo finalizada a escolha da Parcimdnia neste passo, esta espécie

serd filha da super espécie adicionada anteriormente, depois € inserida outra super espécie e
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Figura 4.4: Exemplo de matriz caracteristica em arquivo

retorna ao passo de escolher a espécie mais proxima. A repeti¢do continua até ndo ter mais
espécies a serem escolhidas.
Definida a drvore solucdo para o conjunto de espécies em questdo, a solu¢do e a matriz

caracteristica sdo enviadas para visualizacdo do usudrio, Figura 4.6.

4.3 Estudo de caso real: Género Edessa

Este género € um grande grupo de percevejos, contendo mais de 250 espécies descritas. No
estudo de caso, foram utilizadas 18 espécies contendo 22 caracteristicas na matriz caracteristica.
Na Figura 4.4, € exibida a matriz caracteristica em questdo no arquivo a qual foi gerada com os
dados da Tabela 4.1 (Silva et al., 2012).

Neste caso, ocorrem alguns momentos em que existem vérias espécies com a menor distan-
cia, tomemos como exemplo o momento que se escolhe o n6 descendente ao né espl6, durante
a escolha pela Distancia de Hamming, a distancia entre o n6 anterior e as espécies disponiveis
espl0, espll e espl2 sao todas 17, neste momento o algoritmo verifica qual destas espécies tem
a maior semelhanga com a espl6 que € a espl2, conforme exibido na figura 4.9.

Caso, ndo houvesse a classificacio e a consulta de mixima similaridade, o Algoritmo de

Wagner escolheria a primeira espécie apenas pela verificacao da distancia, esp10.
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Gerar arvore filogenética

#h Gerar arvore
filogenética

Escolha uma das opgdes abaixo
8 Arvores geradas

#1 Escolher arquive com matriz caracteristica \/
#2 Gerar matriz caracteristica ~
Quantidade de Espécies: Quantidade de Caracteristicas:
1 2
esp0 0 o
espl o 0
esp2 o 0
esp3 0 0
esp4 ) 0
esp5 V] 0

Figura 4.5: Opcdo de definir a matriz caracteristica na tela

Arvore filogenética
OB CTs Matriz Caracteristica

# Caracteristicas

esp0 0O 0O0O0OOOOOCO©OOOODOOOODODOOOOOO0O0
espl 0 0 1 1100 100100000CO0T1000C01
esp2 0 0 0 11 00 100100000O0T10001
esp3 1911100190 0100000O01 0001
espd 0 1 1 110 1100100000110101
esp5 1 0 1 1110 100100000O0T10001
esp§ 1 0 1 11101 00010000001 0001
esp? 1 0 1 1 1 0 10010 00001 00 1
esp8 0 1 1 110 1110010010111111
espy 1111011110110061111111
espl0 0 1 1 1 1 01 11101100 111111]1
espll 0111101111 010011111111
espl2 0111101110011 000111111
espld 0 111011100101 00110111
espld 1111011100101 00110111
espls 0111101111 010010111111
esplé 0 1 1 1 1 01 1 1101001111000 0
espl? 0O 00O0OOO®O©OO©OOOOOOOODODODOOOOODOO

Arvore filogenética

& Gerar arvore filogenetica

A d. : % W
8 Arvares geradas Matriz Caracteristica

# Caracteristicas

esp0 0 0OO0OO0O0OODODOOOO®OOOOOODOOOODOTG OO

espl 0 0 0 0 0 00 O0O0OOOOOD0O00O0O0O00D0O0 O

esp2 0 0111001 001000000T1000]71

esp3 0 0 01 10010010000000O01000C01

espd 101110010001 0000O0O0T1O0ODO0O071

espﬂ esps 01111011001 0000O0110101

esp6 1 01 1110100100000010001

\. esp7 1 01 1110100100000010001

espl esps8 101110010001 0000O0O0T1O0ODO0TO071

esp9 0 11110 1110010010111111

espl0 0 11110 1111011001111111

esp3 espll 0 11 1101111011001111111

esp12 0 1 1 11 0111101001111 1111

espl3 0 111101110011 0006111111

esp2 espl4 0 11 1101110010100110111

espl5 0 1 1 11011100101001100111

esplé6 0 1 1 110 111101001011 1111

espd espl7 0 1111011 11010011110000

c e el com Comanias
) o B o esp8 52

Figura 4.7: Arvore filogenética e matriz caracteristica do género Edessa
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s Gerar arvore filogenética i,

8 Arvores geradas = .

Figura 4.8: Continuagdo da drvore filogenética do género Edessa

Algoritmo de Wagner

& Gerar arvore filogenética

& Arvores geradas M espl4
\\\\
li\‘\\ espl5
\\
~ »
13\\\ esp9
e
S
147 esp13
\\\
15 espl6
= L
\. Distancia(esp16, esp12) = 17
416~ esp12 Similaridade(esp16, esp12) = 21
™~
S,
e A Distancia(esp16, esp10) = 17
s17 \\\ espl0 Similaridade(esp16, esp10) = 19
~
espll Distancia(esp16, espl1) = 17
Snuie Cagiuras d Tela com Comanis Similaridade(esp16, esp11) = 19

Figura 4.9: Continuagdo da arvore filogenética do género Edessa, com destaque para as dis-
tancia de Hamming e similaridade de algumas espécies
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Tabela 4.1: Matrix caracteristica do género Edessa



Conclusao

A classificac@o dos seres vivos remonta desde a Grécia Antiga com teorias de filésofos como
Aristételes e Platdo. Agrupar organismos comegou de forma subjetiva, todavia diversos pesqui-
sadores contribuiram para o desenvolvimento desta a¢ao.

A medida que mais pesquisadores se envolviam na drea, conceitos foram definidos, podendo
assim, serem validados e aplicados em algoritmos.

Além disso, conforme a quantidade de espécies e caracteres em estudo, a probabilidade
de resultado impreciso aumentava, entdo percebeu-se a importancia do uso de algoritmos para
classificar as espécies e otimizar o tempo dos pesquisadores envolvidos.

Os pesquisadores passaram a utilizar a 4rvore filogenética em diversas areas, sendo Bio-
tecnologia uma destas dreas. Este ramo da Biologia faz uso das relacdes de parentesco entre
espécies para alterar os caracteres de um determinado produto.

Devido a complexidade de construcdo das drvores filogenéticas, os algoritmos produzem
resultados aceitdveis. Dentre estes algoritmos, existe o Algoritmo de Wagner, no qual o para-
metro distancia apresenta impasse quando existem mais de uma espécie com a menor distancia,

tendo como consequéncia a escolha da primeira espécie nessa situagao.

5.1 Analise e discussao dos resultados

Foram realizados testes para algumas teorias até chegar na meta-heuristica proposta. Inici-
almente, observou-se que o problema das espécies com menor distancia poderia ser detectado
analisando a matriz distancia antes da drvore ser construida, podendo-se neste caso, gerar as
arvores de cada espécie no momento do impasse de distancia. Depois, analisar qual arvore tem
menor distancia total, todavia o desempenho seria custoso e o resultado poderia ser incompati-
vel com a realidade.

Na teoria seguinte, consistia em utilizar o Algoritmo de Wagner, pois este algoritmo usa a

inferéncia filogenética e a matriz distancia. A alteracdo proposta seria, quando for selecionar
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a proxima espécie,ordenar a lista de espécies em ordem crescente de distancia, escolhendo o
primeiro grupo, essa teoria foi descartada, pois o impasse de espécies com menor distancia
iguais permanecia.

Entdo, a teoria anterior foi alterada para quando o Algoritmo de Wagner for selecionar a
préxima espécie, utilizar 3 formas de parcimonias, ao invés de 1 parcimonia. Cada parcimdnia
seleciona as espécies candidatas e, depois, as candidatas sdo ranqueadas por quantidade de
vezes selecionada pelas parcimonias. Dessa forma, o grupo selecionado seria o primeiro do
ranking de espécies com a menor distancia. Foram usadas 3 formas de parcimonias, porque era
necessario uma quantidade impar para ndo gerar empate durante a classificagao.

Durante os testes da metaheuristica acima, observou-se que na escolha da parcimonia pode-
riam existir espécies com mesma distancia e ser selecionada a primeira espécie disposta, para
resolver tal impasse, acrescentou-se a verificagdo de similaridade das espécies com a menor
distancia, sendo selecionada o grupo com maior similaridade.

Foi demonstrado que aplicando os mecanismos de trés parcimdnias e maxima similaridade
em espécies de menor e iguais distancias, gerando ranking destas espécies, o que auxilia o
Algoritmo de Wagner a escapar de miximos globais ruins, resultando numa arvore solugdo

mais proxima da realidade.

5.2 Sugestoes de trabalhos futuros
As seguintes funcionalidades ndo foram implementadas nesta versdo do sistema:

* Explicacdo de cada passo tomado
* Formas de exportar a arvore solucao
* Adicionar os nomes das espécies

* Adicionar nome dos conjuntos de espécie a serem analisados.

Estas acdes podem auxiliar o pesquisador na usabilidade do sistema e tomada de decisdes.
Nesta dissertagdo, foram propostos mecanismos de combinagdo para melhorar a tomada
de decisdo do Algoritmo de Wagner, quando a matriz caracteristica apresenta conflitos, tendo

como consequéncia a produgdo de arvores filogenéticas realistas.

5.3 Trabalhos Futuros

Com relacao aos trabalhos futuros, pode-se destacar:

* Testes comparativos com implementagdes de outras abordagens para verificar desempe-

nho e qualidade das solucdes encontradas
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* Comparar com a arvore gerada por outras técnicas

* Mesclar a geracao de arvore filogenética com outras técnicas de programacao.
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