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Resumo

Neste trabalho, abordamos o problema de distancia de reversao em genomas com ge-
nes duplicados. Desenvolvemos quatro heuristicas para o problema, sendo que algumas
delas apresentam variagoes, diferenciando-se pela agao tomada dado um determinado
cendrio. Dentre as heuristicas que foram desenvolvidas nesse trabalho, uma delas atua
sobre um mapeamento do genoma como uma permutacao, o que nos permite obter uma
sequéncia de operacoes que transforma um genoma em outro a partir de qualquer al-
goritmo para o problema que ndo considera repeticdo de genes. As demais heuristicas
utilizam critérios gulosos para determinar uma sequéncia de operacgoes que transforma
um genoma em outro. Para analisarmos a qualidades das solugoes apresentadas pe-
las heuristicas, criamos uma base de dados representando genomas com caracteristicas
distintas e realizamos um comparativo entre os resultados obtidos.

1 Introducao

A comparacdo gendémica é um dos estudos que sao realizados no campo da Biologia
Computacional. O objetivo desse estudo é a busca por similaridades e parentesco entre
genomas de individuos. Para realizar tal tarefa é necessario estimar o nimero de eventos
que afetaram o genoma de um individuo ao longo da evolugao transformando-o em outro.
Tais eventos sdo chamados de eventos de rearranjo. A distancia de rearranjo entre dois
genomas é o tamanho da menor sequéncia de eventos de rearranjo que transforma um
genoma em outro. O genoma consiste em uma sequéncia de genes, sendo que esses genes
podem ou nao apresentar repeticoes e sua orientacao pode ser conhecida ou desconhecida.

Os eventos de rearranjo podem alterar a quantidade de genes (por exemplo: insercao,
remocao e duplicacao [1]) ou alterar sua ordem e/ou orientacao (por exemplo: reversao,
transposigao e transreversao [2—4]). Existem também eventos que consideram multiplos
cromossomos (por exemplo: fissdes, fusoes e translocagoes [5]).

Quando o genoma apresenta repeticdo de genes, uma maneira de realizar sua repre-
sentacao é utilizando strings, que sao sequéncias ordenadas de caracteres de um alfabeto X
(usualmente ¥ = {1,2,...,|X|}). Cada caractere de uma string S corresponde a um gene e
o i-ésimo caractere é denotado por S[i]. No caso em que é conhecida a orientagao dos genes
um sinal + ou — é associado a cada caractere, representando assim a orientacdo de cada
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gene dentro do genoma. Quando os genes apresentam orientagao temos uma string com
sinais, caso contrario temos uma string sem sinais.

No caso particular em que é assumido que o genoma nao apresenta repeticao de genes,
a string corresponde a uma permutagao dos numeros inteiros de 1 até |X|. Neste caso o
problema de rearranjo de genomas pode ser abordado como um problema de ordenagao de
genomas (transformar uma permutagao na permutagao identidade ¢ = (1 2...|X]|)), por
conta de uma equivaléncia entre os problemas, considerando propriedades de permutacoes.

Um modelo de rearranjo determina quais eventos de rearranjo sao permitidos para trans-
formar um genoma em outro [6]. Tais modelos podem permitir o uso de um ou mais eventos
de rearranjo [7,8].

Para o caso em que o modelo de rearranjo é composto apenas pelo evento de reversao,
em 1997, Caprara [9] provou que o problema de ordenagao por reversao quando a orientacao
dos genes do genoma é desconhecida pertence a classe de problemas NP-Dificil. Consequen-
temente a variagao do problema em que é permitida a repeticao de genes também pertence
a classe de problemas NP-Dificil, tendo em vista que a variagdo sem repeticao de genes é
um subconjunto do problema que considera repeticao de genes.

Em 1995, Kececioglu e Sankoff [10], apresentaram um algoritmo com fator de apro-
ximacao 2 para o problema de ordenacao por reversao. A melhor aproximacao conhecida
para este problema é de 1.375, que foi apresentada por Berman et al. [11] em 2002.

Quando consideramos genes com orientacao conhecida, em 1999, Hannenhalli e Pevz-
ner [12] apresentaram um algoritmo polinomial para ordenacao por reversao. Entretanto,
no caso em que temos repeticoes de genes encontrar a distancia de reversao pertence a classe
de problemas NP-Dificil, mesmo se s6 considerarmos um alfabeto com dois genes diferentes
(IX| = 2), conforme foi provado por Readcliffe et al. [13]. O mesmo trabalho considerou o
problema de encontrar a distancia de transposicao, onde foi provado que o mesmo também
pertence a classe de problemas NP-Dificil.

Em 2010, Bulteau et al. [14] mostraram que o problema de ordenagao por transposi¢ao
em genomas sem repeticoes de genes pertence & classe de problemas NP-Dificil. A melhor
aproximagcao conhecida para este problema é de 1.375 [15].

Quando consideramos um modelo de rearranjo composto pelos eventos de reversao e
transposicao, temos que a complexidade desse problema permanece desconhecida para am-
bos os casos, onde a orientacao dos genes é conhecida e desconhecida. Para o problema em
que a orientacao dos genes é desconhecida, existe um algoritmo com fator de aproximacgao
2k [16], onde k é a aproximacao do algoritmo usado para decomposi¢ao em ciclos. Caso
seja conhecida a orientagao dos genes, existe um algoritmo com fator de aproximacao 2 [8].

Em 2005, Chen et al. [17] apresentaram uma relacdo entre o problema de encontrar a
distancia de reversao e o problema de particdo minima de strings. Este problema consiste
em encontrar o conjunto com o menor nimero de substrings comuns em ambas as strings a
partir do qual é possivel obter cada uma das strings por concatenacao de elementos deste
conjunto. A partir desta relagdo, em 2007, Kolman [18] desenvolveu um algoritmo com
fator de aproximagao O(k) para distancia de reversao em genomas com e sem orientagao,
onde k é o niimero maximo de repeticao de um gene nos genomas considerados.

Neste projeto desenvolvemos heuristicas para o problema de distancia de rearranjo con-
siderando o evento de reversao em genomas com genes duplicados e com orientagao desco-
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nhecida. Na Se¢ao 2 apresentamos algumas defini¢bes utilizadas por nossas heuristicas. Na
Secao 3 descrevemos o funcionamento das heuristicas e suas variagoes. Na secao 4 apre-
sentamos os resultados obtidos por cada heuristica e a comparacao dos mesmos. Por fim,
na Secao 5, concluimos o trabalho e apontamos alguns trabalhos futuros para essa linha de
pesquisa.

2 Definicoes

A seguir apresentamos algumas definigbes que sao utilizadas ao decorrer do trabalho e
auxiliam na compreensao do funcionamento das heuristicas.

Definigao 2.1. Dada uma string S, uma reversao p(i, j), onde 1 < i < j < |S|, gera uma
string S = S o p(i,7). Esse evento inverte a substring S[i]...S[j], afetando a posi¢io dos
caracteres dentro da substring.

O Exemplo 1 mostra uma operagao de reversao genérica p(i,j) sendo aplicada em uma
string sem sinais S. O Exemplo 2 mostra a operacao de reversao p(2,5) aplicada em uma
string S =(41253405).

S=(S[1] ... S[i—1] S[g] ... S[5] SF+1] ... S[n))

Sop(i,j) = (S[1 . Sli—1] S[j] ... S[] S[F+1] ... S[n])
S=(4125345)
Sop(2,5)=(4352145)

Definigao 2.2. Dadas duas strings S1 e S2, a distancia de reversao d,.(S1,S2) € o menor
numero de operagdes de reversao necessdrias para transformar S1 em So.

Definigao 2.3. A ocorréncia de um caractere o em uma string S, denotado por occ(a, S),
¢ o numero de vezes que « aparece em S. Além disso, denotamos por occ(S) o valor da
maior ocorréncia de algum caractere em S (ou seja, occ(S) = maxqes(oce(a, S))).

Definigao 2.4. Duas strings S1 e So sobre um mesmo alfabeto > sao balanceadas, se
a ocorréncia para todos os caracteres do alfabeto € a mesma em ambas as strings, ou seja
Vaes @ occ(a, S1) = occ(a, S2).

Definigao 2.5. Dada uma string S sobre um alfabeto ¥, dois elementos o, € ¥ sdo
vizinhos em S se a substring a8 ou Sa estd presente em S, quando isto ocorre temos que
viz(S,a, B) = 1, caso contrdrio viz(S,a, B) = 0.

Definigao 2.6. Dadas duas strings S e V', diremos que V é uma string de vizinhos de
S, se para todo i com 1 <i < |V|, temos que V[i| e V]i + 1] sdo vizinhos em S.

No Exemplo 3 temos as strings S e V, sendo que V é uma string de vizinhos de S.

S=(2453415)

V=(54142) )
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Definicao 2.7. Dada uma string S = (S[1]...S[n]) sobre um alfabeto 3, a string esten-
dida de S é uma string est(S) = (0 S[1]...S[n] n+1) sobre o alfabeto &' = X U{0,n+ 1},
obtida ao adicionarmos o elemento 0 no inicio e n + 1 no fim de S.

Defini¢ao 2.8. Dadas duas strings S1 e Sa, definimos como vizinhanga viz(S1,S2) o
numero vizinhos que a string estendida de S1 tem em comum com a string estendida de Ss.
Essa funcdo € descrita da sequinte forma:

lest(S1)|—1
viz(S1,52) = Z viz(est(S2), est(S1)[i], est(S1)[i + 1])

i=1
Note que viz(S1,S52) = |S1]| + 1, se e somente se S; = S2. No Exemplo 4 temos duas

strings Sp, Sa, suas strings estendidas e a vizinhanga de S7 em relacao a Ss.

Si=(1314254)

Sy =(1544132)

est(S1)=(013142546) (4)
est(S2) =(015441326)

viz(S1,52) =5

Definicao 2.9. Dada uma string S sobre um alfabeto X e um elemento o € ¥ temos:
e pos1(S,a): Posicio da primeira ocorréncia de o em S;
e posy(S,a): Posicio da sequnda ocorréncia de o em S.

Definicao 2.10. Dadas duas strings balanceadas Sy e Sz, com k genes e occ(S1) = oce(S2) <
2. A entropia ent(S1,S3) entre estas strings € dada por:

k
ent(Sh, S2) = Z ent(S1, S2,1)

i=1
onde
|pos1(S1,1) — posi(Sa, )| se occ(i) =1

ent(S1,52,1) = § min{|pos1(S1,i) — pos1(Sa,i)| + |posa(S1,i) — posa(Sa,i)],
|pos1(S1,1) — posa(Sa2,i)| + |posa(S1,i) — posi(Se,i)|} se occ(i) = 2
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No Exemplo 5 temos o cédlculo da entropia entre duas string S; e Ss.

S =(1314254)
Sy=(1544132)

ent(S1,.52,2) =2 5)
ent(S1,52,3) =4

ent(S1,52,4) =min{0+4,14+3} =4

ent(S1,52,5) =4

ent(S1,52) =2+2+4+4+4=16

As préximas definigoes estao relacionadas ao caso em que nao ocorrem duplicagoes de
genes, neste caso as strings correspondem a permutagoes.

Definicao 2.11. Dada uma permutag¢io sem sinais 1 = (w[l]...7w[n]), a permutacao
estendida de m ¢ uma permutagio " = (0 w[1]...7[n] n + 1), obtida ao adicionarmos o
elemento 0 no inicio e n + 1 no fim de .

Definigao 2.12. Dada wma permutacao estendida sem sinais w, um breakpoint ocorre
entre um par de elementos consecutivos (wi], 7[i + 1]), tal que |r[i + 1] — «w[i]| # 1 para
0<1<n.

Definigao 2.13. Dada uma permutagdo sem sinais w, uma strip € um trecho maximal sem
breakpoints. Os elementos 0 e n + 1 nao sdo considerados strips, nem partes de strips.

Definicao 2.14. Uma strip € chamada de decrescente se seus elementos estdo em ordem
decrescente, ou seja, T[i] > wi + 1] > --- > 7w[i + k]. Caso contrario a strip é chamada de
crescente. Uma strip com apenas um elemento € considerada crescente.

No Exemplo 6 apresentamos uma permutacao estendida 7 e suas strips, marcamos cada
breakpoint com um ponto.

m=(0.43.8.567.21.910)
strips: (8), (56 7), (9), (43), (21) (6)

strips crescentes  strips decrescentes

3 Heuristicas

Nessa se¢ao descrevemos as heuristicas que foram desenvolvidas durante esse trabalho.
Um total de quatro heuristicas foram desenvolvidas, sendo que duas delas apresentam al-
gumas variacoes. Cada umas das heuristicas recebe um par de genomas representados por
strings balanceadas sem sinais S7 e S2, sendo que a ocorréncia de qualquer caractere é me-
nor ou igual a 2. Como resultado as heuristicas fornecem uma sequéncia de reversoes que
transforma S; em Ss.
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3.1 Mapeamento para Permutacoes (H1)

Nesta heuristica realizamos um mapeamento dos elementos de uma string para os ele-
mentos de uma permutacao. Em seguida, utilizamos o algoritmo guloso de Kececioglu e
Sankoff [10] para encontrar um conjunto de reversoes que rearranje as permutagoes, conse-
quentemente as mesmas reversoes rearranjam as strings.

Para realizar o mapeamento, dada duas strings S e Se, associamos Sy a permutagao ¢ =
(12...]52|) e S1 auma permutagao m. As seguintes associagoes sao realizadas para obtermos
m. Caso occ(a, S1) = 1, entao atribuimos m[posi (e, S1)] = posi(a, S2). Caso oce(a, S1) =
2, entao atribuimos de maneira aleatdria m[posi(«, S1)] = posi(a, S2) e m[posa(a, S1)] =
posa(a, S2) ou wposi(«, S1)] = posa(a, S2) e w[posa(a, S1)] = posi(a, Sa).

Note que se occ(S7) > 1, entdao é possivel obter mais de um mapeamento como per-
mutacao. Nos Exemplos 7 e 8 temos dois possiveis mapeamentos como permutacoes utili-
zando o mesmo par de strings Sy e So.

1 =(1234567) L=(1234567)

T T
Sp=(4125345) Sp=(4125345)
S =(5213454) S =(5213454)

l l
T=(4325671) T=(7325146)

Uma vez feita a associacdo encontramos uma sequéncia de reversoes que leve w até ¢,
ou seja, utilizamos um algoritmo para ordenacao de permutagao por reversao. Escolhemos
utilizar o algoritmo guloso de Kececioglu e Sankoff [10], pois sua complexidade é O(n?) com
um fator de aproximacao 2 e que na pratica gera bons resultados, mas qualquer algoritmo
para ordenacgao de permutacao por reversao pode ser utilizado nessa etapa da heuristica.
O algoritmo encontra reversoes que removem breakpoints analisando as strips decrescentes
de m, caso m nao tenha strips decrescentes, uma reversao é aplicada em alguma strip para
torné-la decrescente. Este processo se repete até que a permutagao esteja ordenada (ou
seja, igual a ¢).

Note que, como escolhemos uma associacao em que t[i] = w[j] = So[i] = S1[j], ao
aplicarmos a mesma sequéncia de reversées em S obtemos Ss.

No Algoritmo 1 temos um pseudocddigo desta heuristica.
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Algoritmo 1: H1
Entrada: Strings Sy e So
Saida: Sequéncia de reversoes para transformar S; em So

1 inicio

2 1,(—(12...‘52’)

3 para a € 5 faca

4 se occ(alpha, S1) = 2 entao

5 (B1, B2) < Escolha aleatéria entre (posi(«, S2), posa(a, S2)) e
(posa(a, S2), posi(a, S2))

m[posi(a, S1)|  p1

(

6
7 m[posa(a, S1)] < B2
senao
L m[posi(a, S1)] < posi(a, Sa)
10 R + sequéncia de reversoes que transforma 7 em ¢
11 retorne R

3.2 Entropia (H2)

Esta heuristica utiliza uma estratégia gulosa para determinar a operacao de reversao
ou a sequéncia de reversoes que serao aplicadas em cada passo. Dada duas strings S e
So, inicialmente a heuristica computa a entropia entre elas obtendo um valor X. Caso o
valor de X seja zero a heuristica finaliza sua execucao, pois isso significa que as strings
S1 e S5 sdo iguais. Caso contrario, a heuristica busca dentre as possiveis operacoes de
reversao aquela que ent(Sy o p(i, j), S2) < X, ou seja, a heuristica busca por uma operacao
de reversao que resulte em uma entropia menor que X. Caso essa operacao de reversao
nao exista, entdo pelo Teorema 1 sabemos que é possivel aplicar uma sequéncia {p1, p2}
composta por duas operacoes de reversao que trocam dois elementos de posigao da seguinte
forma Sy o p(i,7) o p(i + 1,7 — 1) e resulta em uma entropia menor que X.

Teorema 1. Dadas duas strings S1 e Sa, com So # S1. Sempre é possivel trocar a posi¢do
de dois elementos de S1 de forma que a entropia entre S1 e Sy diminua apds a troca.

Demonstragao. Seja | a posigdo do primeiro elemento de Sp, tal que Si[l] # S2[l] e tome
k tal que Si[k] # S2[k] e Si[k] = S2[l] (este elemento existe, pois a string é balanceada
e Si[l] # S2[l]). Note que ao trocarmos S;[l| por Si[k|, teremos uma reducao de |l — k|
na entropia por posicionar o elemento Si[k] na posi¢ao [. Além disso, sabemos que ao
posicionar o elemento S1[l] na posicdo k o aumento na entropia serd inferior a |l — k|, pois
o elemento na posicao [ é o primeiro elemento fora da posicao correta. ]

No Exemplo 9 temos duas strings S; e S e a reversao selecionada pela heuristica. No
Exemplo 10 mostramos a troca das posi¢oes de S1[2] e S[5].
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So=(4125345) So=(4125345)
S1=(5213454) S1=(5213454)
Siop(1,5)=(4312554) (9) S =510p(2,5)=(5431254) (10)
ent(S1,92) = 12 S =810p(3,4)=(5413254)
ent(S1 0 p(1,5),5) =8 ent(S1,.52) = 12
ent(Sy,S2) = 10

Note que ent(S1,S52) = 0 <= S; = Sy. Além disso, pelo Teorema 1 a cada passo
sempre podemos diminuir a entropia, logo a heuristica termina e encontra uma sequéncia
de reversoes que transforma S; em So.

O Algoritmo 2 mostra um pseudocédigo da heuristica.

Algoritmo 2: H2
Entrada: Strings Sy e So
Saida: Sequéncia de reversoes para transformar S; em So

1 inicio
2 R+
3 enquanto S; # S5 faga
4 X ent(Sl, SQ)
5 p < buscar_reversao(X)
6 se p foi encontrada entao
7 Sl «— Sl op
8 R« (R,p)
9 senao
10 (p1, p2) « buscar_troca(X)
11 S1 < S10p1op2
12 L R+ (R7p1ap2>
13 retorne R

3.3 Arranjo pelas Extremidades (H3)

A heuristica H3 atua posicionando corretamente um ou mais elementos nas extremidades
da string. Dada duas strings 57 e S2, inicialmente a heuristica realiza um processamento
que remove os elementos das extremidades das strings que estao na posi¢cao correta, com
: : ! ! = : ! ! | /
isso as strings S7 e S} sao obtidas de forma que |S7| < |Si], |95 < |S2| e |S1] = |S5]. O
Exemplo 11 mostra como a heuristica realiza esse processamento.
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S1=(5213454)
So=(5142354)
Si= (2134)
Sh= (1423)

(11)

Note que se obtivermos uma sequéncia de reversoes que transforme S] em S}, entao é
possivel obter uma sequéncia que transforma S7 em So, bastando manter os elementos das
extremidades na mesma posigao.

Caso o tamanho de S] seja igual a zero a heuristica é finalizada, pois todos os elemen-
tos estao na posicao correta. Caso contrario, sabemos que sempre é possivel posicionar
pelo menos um elemento corretamente em uma das extremidades de S| utilizando apenas
uma reversao. Para obtermos resultados melhores criamos fungoes que determinam um
valor de custo-beneficio com base no nimero de elementos posicionados corretamente nas
extremidades em relacdo a quantidade de operacgoes aplicadas. Essas fungoes sao:

e Rank 1: O valor retornado por essa fungao é a quantidade de elementos que podem ser
posicionados corretamente nas extremidades de S} apds aplicar apenas uma reversao.
O Exemplo 12 mostra o valor retornado pela funcao Rank 1 ao posicionar os elementos
{3,2,5} corretamente no inicio da string. O Exemplo 13 mostra o valor retornado pela
funcao Rank 1 ao posicionar os elementos {1,4} corretamente no fim da string.

=(32545341) S,=(32545341)
2314534 S1=(2314534
v Doy ST E2IAREN gy
Slop(13) (2\14534) Siop(4,8)=(52343541)
ranky (51,97 o p(1,3)) = rank (57,597 o p(4,8)) = 2

e Rank 2: O valor retornado por essa funcdo é a metade da quantidade de elementos
que podem ser posicionados corretamente nas extremidades de S| apds aplicar duas
reversoes consecutivas. O Exemplo 14 mostra o valor retornado pela funcao Rank 2
ao posicionar os elementos {3,4, 2,5} corretamente no inicio da string. O Exemplo 15
mostra o valor retornado pela funcdo Rank 2 ao posicionar os elementos {4,1,5}
corretamente no fim da string.

S,=(34253514) S,=(34253514)

S1=(52345431) S1=(52145433)
Sy =810p(1,4)=(43255431) (14) Sy = Slop(38) (52334541) (15)
SV =870p(1,2) =(34255431) S =87 0p(7,8) = (34334>14)
ranks(Sy,S7") =2 ranks(S1,S7) =
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Para o caso em que temos um empate nestas fungoes, damos preferéncia para o Rank
1 que s6 utiliza uma reversao. Em caso de empate no cdlculo do Rank 1 para as duas
extremidades, diferentes critérios de desempate foram selecionados. Utilizamos 4 critérios
distintos dando origem a 4 variacoes desta heuristica:

e H3B: E escolhida a reversio que atua no comeco da string;
e H3E: E escolhida a reversio que atua no final da string;
e H3R: A escolha é feita aleatoriamente entre as estratégias H3B e H3E;

e H3N: Considera o conjunto V das substrings maximais de S; que sao strings de
vizinhos em relacao a S;. Se existir uma reversao que nao quebre nenhuma das
strings de V entao ela é aplicada. Caso contrario, é escolhida a reversao que quebra a
menor string de V.

No Exemplo 16 temos quais seriam as reversoes escolhidas por cada variacao.

S,=(32545341)

S1=(52353143)

Reversoes selecionadas:

H3B: p(1,3)

H3E: p(6,8)

H3R : escolhe aleatoriamente entre: p(1,3) e p(6,8)

(16)

H3N : escolhe p(6,8), que nao quebra nenhuma string de vizinhos, ja que
p(1,3) quebra a string de vizinhos (5 2 3 5 3)

Por fim, a heuristica aplica a(s) operacao(des) determinada(s) pela melhor funcao. Com
isso obtemos uma string S7, onde sabemos que pelo menos um elemento foi posicionado
corretamente em uma das extremidades e recursivamente a heuristica é aplica em S{ e S5.

Note que a heuristica é capaz de transformar uma string em outra, pois uma vez que um
ou mais elementos sao posicionados corretamente nas extremidades eles nao mudam mais
de posicao e a cada interagdo pelo menos um elemento é posicionado corretamente em uma,
das extremidades da string. O Exemplo 17 mostra uma sequéncia de reversoes fornecida
pela heuristica H3 sendo aplicada em S1 para obtemos S2.

Sy=(34525314)
S1=(54335214

1= 3 ) (a7)
Siop(1,3) = (3453521 4)
S1op(1,3)0p(4,6) = (345253 1 4)

No Algoritmo 3 temos um pseudocédigo desta heuristica.
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Algoritmo 3: H3
Entrada: Strings Sy e So
Saida: Sequéncia de reversoes para transformar S; em So

1 inicio

2 1, S4 < Processamento(S1, S2)

3 se |S]| = 0 entao

4 L retorne ()

5 (valory, p) < melhor_ranky (S, S5)
6 (valorg, p1, p2) < melhor_ranks (S}, S5)
7 se valory > valory entao

8 Sy« Siop

9 retorne (p, H3(S7,5S%))

10 senao

11 LS{’(—Sioplopg

retorne (p1, p2, H3(SY,S5))

3.4 Arranjo pelas Extremidades e Jungao de Vizinhos (H4)

Esta heuristica utiliza como base a ideia do arranjo pelas extremidades apresentada na
heuristica H3, mas visando obter resultados melhores adicionamos uma etapa adicional que
busca aumentar a vizinhanca da string antes de realizar o arranjo pelas extremidades.

A alteracao em relacao a heuristica anterior consiste em, antes de aplicar as reversoes que
posicionam os elementos nas extremidades, aplicar um novo conjunto de reversoes em Sj.
Este conjunto é composto por reversoes p(i, j), onde occ(S1[i], S7) = 1, oce(S1[j],51) = 1,
vi1z(S2, S1[i—1], S1[i]) = 0 e viz(Se, S1[j], S1[j+1]) = 0. Além disso, as duplas de caracteres
(S11e], S1l7 + 1]) e (Si[i — 1],51[4]) devem ser vizinhos em relagdo a S5. No Exemplo 18
temos uma destas sequéncias de reversoes.

S,=(47352761)
S1=(067523714) (18)

Siop(3,4)=(67253714)

S1op(3,4)0p(7,8)=(67253741)

A criacdo dessa etapa adicional na heuristica tem como objetivo tentar aumentar a
vizinhanca de S em relacao a S), aumentando potencialmente o nimero de elementos
posicionados corretamente nas extremidades da string pela etapa seguinte da heuristica.

Pelo critério de escolha das reversoes na etapa adicional, cada operacao aplicada aumenta
em dois a vizinhanga de S} em relagdo a S5. Claramente podemos perceber que a etapa
adicional aplica uma quantidade finita de operagoes de reversao. Caso nao seja possivel
aplicar uma reversao que aumente em dois o niimero da vizinhanga de S| em relagao a S}
e S| seja diferente de S}, ent@o a agdo que posiciona corretamente um ou mais elementos
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pelas extremidades serd executada. Desta forma, a heuristica em cada iteragdo sempre
estard aumentando o nimero da vizinhanga de S} em relacao a S} em dois ou posicionando
um ou mais elementos corretamente em uma das extremidades. Note que os elementos
posicionados corretamente nas extremidades nao sao afetados pela etapa adicional. Logo, a
heuristica encontrard uma sequéncia de reversoes que transforma S1 em S2 e sua execucao
serd finalizada.

Utilizando os mesmo quatro critérios da H3 para desempate do Rank 1, obtemos quatro
variacoes para essa heuristica, sendo elas: H4B, H4E, H4R, H4N. O Exemplo 19 mostra uma
sequéncia de reversoes fornecida pela heuristica H4 sendo aplicada em S1 para obtermos
S2.

5181627473

E7347621851;

s = Slop( ) (7347261851)

S = sWop(1,2)=(3747261851) (19)
Sf”)zs( op(11) (1581627473)

So=8 0p(1,2) = (518162747 3)

No Algoritmo 4 temos um pseudocédigo desta heuristica.

Algoritmo 4: H4
Entrada: Strings S1 e S
Saida: Sequéncia de reversoes para transformar S; em S

1 inicio

2 S, S < Processamento(St, S2)
3 se |S1] = 0 entao

4 | retorne {)

5 | p< Etapa_adicional(S],S5)

6 se p foi encontrada entao

7 S{ « Siop

8 retorne (p, H4(SY,S%))

9 (valory, p) < melhor_rank; (S}, S5)
10 (valorg, p1, p2) < melhor_ranks(Sy, S5)
11 se valory < valory entao
12 Sy + Siop
13 retorne (p, H4(SY,S5%))

14 senao
15 S{ = Siopiops
16 retorne (p1, p2, H4(SY,S5))
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4 Resultados

Para compararmos as solucoes apresentadas por nossas heuristicas, construimos uma
base de dados composta por conjuntos de strings com caracteristicas distintas. Cada con-
junto contém 10000 pares de strings (origem e alvo). Os conjuntos sao identificados de
acordo com o tamanho das strings presente no mesmo e a probabilidade de um caractere
apresentar uma duplicata. Foram geradas strings com tamanhos de 10 até 100 em intervalos
de 10 e de 150 até 500 em intervalos de 50, com as seguintes probabilidades de um caractere
estar duplicado: 0%, 25%, 50%, 75% e 100%.

Definido o tamanho das strings de um conjunto (n) e a probabilidade de um caractere
estar duplicado (p), nés construimos um algoritmo para a criacdo das duplas de strings com
essas caracteristicas. Na geracao da string origem, para cada ntimero de 1 até potencial-
mente n, o algoritmo escolhe aleatoriamente, com a probabilidade p, se serd colocada uma
ou duas copias deste niimero na string, este processo para quando a string tiver tamanho n.
Em seguida, os elementos dessa string sao trocados de posicao de maneira aleatéria n vezes
e a string origem é obtida. A string alvo é obtida aplicando uma quantidade de 30% do
tamanho da string alvo em operagoes aleatoérias de reversao na string origem. O algoritmo
repete esse procedimento 10000 vezes para obter a quantidade fixada de elementos para o
conjunto, entao sua execugao ¢ finalizada.

Esta base de dados estd disponivel no seguinte endereco eletronico:

https://www.ic.unicamp.br/ klairton/dataset/DGSbR//

4.1 H1 - Utilizando Diferentes Mapeamentos

Visando obtermos resultados melhores pela heuristica H1 efetuamos uma adaptacao que
consiste em realizar para um mesmo par de strings um valor fixo de mapeamentos distintos
em permutacoes, sendo que o resultado da heuristica passa a ser a menor sequéncia de
ordenacao dentre esses mapeamentos distintos. Como queriamos verificar se era possivel
obtermos uma melhoria adotando essa estrategia e se existe um valor adequando para os
mapeamentos distintos, utilizamos esta adaptacao apenas nos conjuntos de strings de tama-
nho 100. Como o mapeamento dos pares de strings do conjunto com 0% de probabilidade
de um caractere estar duplicado é nico, o mesmo nao foi utilizado nesse experimento.

Nos graficos apresentados na Figura 1 temos os resultados obtidos com diferentes quanti-
dades de mapeamentos. Os valores adotados para a quantidade de diferentes mapeamentos
foram 1, 10, 25, 50, 75 e 100 até 1000, em intervalos de 100.
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Figura 1: Resultados obtidos utilizando diferentes mapeamentos na heuristica H1.

Note que para os 100 primeiros mapeamentos obtivemos uma melhora consideravel, com
uma reducao proxima de 10 operacoes. Entretanto, apés 100 mapeamentos o ganho passa
a ser menor. Desta forma, decidimos utilizar 100 mapeamentos para a heuristica H1.
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4.2 Variacoes de H3

Executamos cada uma das variagoes da heuristica H3 gerados pelos diferentes critérios
de desempate do Rank 1. Os gréaficos da Figura 2 mostram, na média, a porcentagem de
reversoes utilizadas em relagdo ao tamanho da string para transforméa-la em outra utili-
zando as diferentes variacoes. Podemos observar que nao houve grande diferenca quando
comparamos H3B, H3E e H3N. A variacao H3R apresentou resultados um pouco melhores.
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Figura 2: Comparagao entre as variagoes da heuristica H3.
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4.3 Variacoes de H4

Realizamos também o comparativo entre as quatro variagoes da heuristica H4. Os
graficos da Figura 3 mostram, na média, a porcentagem de reversoes utilizadas em relacao
ao tamanho da string para transformé-la em outra utilizando as diferentes variagoes. A
variacao H4R apresentou resultados melhores que as demais, sendo que as variacoes H4B,
H4E e H4N apresentaram resultados semelhantes.
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Figura 3: Comparagao entre as variagoes da heuristica H4.
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4.4 Comparacao de todas as heuristicas

Por fim, comparamos os resultados gerados por cada uma das heuristicas. Para com-
paracao utilizamos a heuristica Hl com 100 mapeamentos aleatérios e as variagoes H3R
e H4R, que obtiveram melhores resultados. Os resultados obtidos estao nos graficos da
Figura 4 que mostram, na média, a porcentagem de reversoes utilizadas em relagao ao
tamanho da string para transformé-la em outra.
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Figura 4: Comparagao entre as heuristicas H1, H2, H3R e H4R.
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Note que a heuristica H2 aplicou uma quantidade elevada de operagoes de reversao
em todos os conjuntos de teste para transformar uma string em outra. A heuristica H1
apresentou um resultado melhor quando nao ha duplicatas, mas é superada pelas heuristicas
H3R e H4R nos demais casos. Além disso, a heuristica H4R é consistentemente melhor
que a heuristica H3R.

5 Conclusao

A partir dos resultados obtidos, observamos que quando temos um grande nimero de
duplicacoes as heuristicas H3 e H4 tiveram resultados promissores. Entretanto, as tentati-
vas de melhorar os resultados modificando o critério de desempate destas heuristicas nao
proporcionou uma melhoria significativa. No caso em que temos strings com poucas du-
plicagoes de caracteres a heuristica H1 se mostrou mais adequada, pois temos strings mais
proximas de permutagoes, assim é possivel utilizar resultados ja conhecidos para rearranjo
em permutagoes.

Em futuros experimentos, pode ser analisado o uso de outros algoritmos de ordenagao
de permutacoes pela heuristica H1. Novos critérios para aumentar o nimero de vizinhancas
podem ser implementados para serem utilizados pela heuristica H4. Essas heuristicas podem
ser adaptadas para modelos considerando mais eventos de rearranjo e strings com sinais.

Adicionalmente outras técnicas podem ser utilizadas para obter novas heuristicas para
o problema, como GRASP e algoritmos genéticos [19, 20].
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