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Projekt miat na celu implementacje algorytmu badajacego podobienstwo dwu
sekwencji o liniowej zlozonosci pamieciowe;.

1 Algorytm

Badanie podobienstwa (globalnego) dwu sekwencji jest czgstym i waznym zada-
niem, przed ktérym stoi biologia obliczeniowa, zwana takze, bioinformatyka. Nie-
stety, klasyczny algorytm Needlemana-Wunscha, oparty o ide¢ programowania dy-
namicznego, charakteryzuje sie ztozono$cig pamieciows rzedu O(m+n), gdzie min
s3 odpowiednio diugo$ciami rozpatrywanych sekwencji. Algorytm ten zostat szcze-
gétowo opisany w [1].

Warto jednak zauwazy¢, ze w danym przebiegu petli algorytmu Needlemana-
Wunscha wykorzystywane sg dane tylko z bezposrednio poprzedzajacej kolumny.
Wynika to z faktu, iz ona wlasnie zawiera najlepsze dopasowanie, ktére udato si¢
znalez¢ do biezacej pozycji. Co wigcej, algorytm ten nie wymaga ,,patrzenia w przy-
sz1o$¢”, gdyz do wyznaczenia wartosci dopasowania na danej pozycji, potrzebne sg
tylko informacje z jej najblizszego otoczenia. Takie spostrzezenia poczynili autorzy
pierwszej wzmianki o tym algorytmie [2] w 1988 roku. Ta prosta obserwacja, pozwo-
lita stworzy¢ algorytm badajacy podobienstwo dwu sekwencji o liniowej zlozonosci
pamigciowej, ktdry wstepnie oméwiono w [3]. Warto doda¢, ze opis zawarty w [4,
r.12.1] jest pelny i obszerny, a takze na niego powoluja si¢ w [5] autorzy biblioteki
ncbi-lib, ktéra jest referencyjng implementacjg bardzo wielu algorytmoéw bioinfor-
matyki. Nas najbardziej interesuje klasa CMMAligner oméwiona w [6].

Sam algorytm wykorzystuje fakt, iz kolumna, ktéra juz nie bedzie wykorzysta-
na zostaje zwolniona, a kolumny, ktére nie sg jeszcze potrzebne, nie zostaly jeszcze
zaalokowane w pamieci. Takie podejscie pozwolito znacznie zmniejszy¢ wymagania
pamieciowe algorytmu.

Z drugiej strony, brak pelnej tablicy podobienstw znacznie utrudnia odtworzenie
najlepszego dopasowania. Z tego powodu druga faza algorytmu — powrotu — jest
rekurencyjna. Polega ona na rekurencyjnym podziale tablicy podobienstw na bloki
realizujace ,,gorng” i ,,dolng” potowe $ciezki odpowiadajacej za optymalne dopaso-
wanie. Mozemy tak zrobi¢ w mys$l zasady optymalnosci Bellmana, ktéra w naszym
przypadku oznacza, Ze wyznaczone optymalne ,,podsciezki” razem tworza optymal-
na $ciezke.



Podsumowujagc, mozna powiedzie¢, ze zmniejszona zlozonos¢ pamieciowa zo-
stala uzyskana kosztem znacznej komplikacji algorytmu.

2 Funkcjonalnos¢

Program wczytuje dane wejsciowe na dwa sposoby:
« z pliku zawierajgcego sekwencje w formacie plain,
« z pola tekstowego.

Mozliwos$¢ wezytywania z pola tekstowego ma kluczowe znaczenie w fazie urucha-
miania i testowania projektu, gdyz umozliwia tatwe testowanie poprawnosci dzia-
tania na krétkich danych. Mozliwo$¢ wezytywania pliku jest istotna dla wlasciwego
uzycia programu, gdyz prawdziwe sekwencje (zazwyczaj) sa znacznej dlugosci.

Uzytkownik ma mozliwo$¢ podania dowolnej macierzy substytucji — odpowia-
dajacej zapotrzebowaniom uzytkownika, oraz swobodnego wyboru kary za przerwe.
Ponadto, dla celéw poréwnawczych (i potwierdzenia poprawnosci dzialania) zaim-
plementowany zostal algorytm klasyczny — o kwadratowej ztozono$ci pamieciowe;.

Interakcja z programem konczy si¢ poprzez wybor wersji algorytmu: standardo-
wej lub o liniowej zlozonos$ci pamigciowe;.

Oznacza to, ze zrealizowano peing zaktadang funkcjonalnos¢ programu, uzysku-
jac poprawng implementacje algorytmu oraz spojne srodowisko do jego obstugi.

3 Testowanie

Podstawowym kryterium poprawnego dzialania programu jest zwracanie przez nie-
go takiej samej warto$ci oceny dopasowania oraz samego dopasowania, jak przez
program bazujacy na klasycznym algorytmnie Needlemana-Wunscha. Poprawnos¢
implementacji algorytmu Needlemana-Wunscha jest tu kluczowa. Szczesliwie, algo-
rytm ten jest stosunkowo prosty i intuicyjny, a zatem jesteSmy przekonani, ze nasza
implementacja jest prawidlowa.

Testowanie wersji z liniowa zlozono$cig pamigciowa jest waznym krokiem w
trakcie tworzenia programu. Stwierdzili$my, ze program wyznacza prawidlowe war-
tosci oceny dopasowania w kazdym przypadku (prawidlowe oznacza tu, zgodne z
wynikami algorytmu Needlemana-Wunscha). Z drugiej strony, jednoznaczne stwier-
dzenie poprawnosci uzyskanego najlepszego dopasowania jest nieco trudniejsze, gdyz
(w pewnych przypadkach) mozliwych jest wiele dopasowan o réwnej ocenie. Jednak-
ze, jedli dopasowanie otrzymane w wyniku dziatania algorytmu o liniowej ztozonosci
pamigciowej jest takie samo jak algorytmu Needlemana-Wunscha swiadczy to ponad
wszelka watpliwo$¢ o poprawnej implementacji algorytmu.

Program zostal przetestowany przy pomocy kilku sekwencji testowych o roznej
diugosci i podobienstwie. Cze$¢ z nich byta (fragmentami) sekwencji dostepnych z
bazy NCBI [7]. Przyktadowo, wykorzystano fragmenty genu kodujacego oksydaze



cytochromu c [8], ktdry jak wiadomo jest homologiczny miedzy wieloma organi-
Zmami.

Pozostale fragmenty kodu zostaly przetestowane w podstawowym zakresie, gwa-
rantujacym ich poprawne dziafanie.

4 Interfejs i implementacja

Interfejs uzytkownika zostal wykonany w oparciu o technologi¢ Adobe AIR — bylo
to sugerowane §rodowisko. Takie podejscie umozliwito stworzenie ,,bogatego” inter-
fejsu, przy wykorzystaniu wysokopoziomowej technologii, ktéry dobrze komponuje
sie ze srodowiskiem graficznym, w jakim uzytkownik uruchamia narzedzie. Program
zawiera pola do wprowadzania sekwencji, macierzy substytucji oraz innych parame-
trow wejsciowych algorytmu.

Po uruchomieniu algorytmu (liniowego badz klasycznego) program wyswietli
ocene dopasowania oraz dopasowane sekwencje.

Sam program jest zaimplementowany w Javie, gdyz takie narzedzie umozliwia
najpelniejszg i najbardziej naturalng integracje ze sSrodowiskiem Adobe AIR. Warto
dodag, ze poprzez wykorzystanie Javy oraz srodowiska Adobe AIR projekt jest prze-
no$ny. Adobe AIR (od wersji 1.5) jest dostepny na platformie linux oraz MacOS. Sam
za$ algorytm, zaimplementowany w Javie umozliwia uruchomienie na praktycznie
dowolnej platformie wyposazonej w maszyne wirtualng Javy.
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