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1. INTRODUCAO

Hoje, sabemos que o DNA é o material genético de
toda a vida na Terra. O DNA é formado por trés com-
ponentes, sendo: um grupo aclcar (desoxirribose),
um agrupamento fosfato e uma base nitrogenada, que
pode ser de quatro tipos: Adenina (A), Guanina (C),
Citosina (C) e Timina (T).

A cada dia, € anunciada na midia uma nova desco-
berta, trazendo a tona esperancas em relacao a cura
de doencas, a melhoria do processo de justica crimi-
nal e a prevencao de problemas ambientais, entre
outros. Porém, para a concretizacdao de muitas das
expectativas recentemente criadas, ainda ha muito
estudo e investimentos pela frente, o que podera con-
sumir décadas de pesquisas.

No entanto, o ritmo das descobertas cientificas vem
aumentando, pois os cientistas estdao usando as ferra-
mentas da bioinformatica na busca de solu¢des para os
problemas em todos os ramos da biologia, desde biolo-
gia molecular até ecologia e evolucdo, por exemplo.

A abrangéncia da bioinformatica/biologia
computacional é muito extensa, de modo que o foco
deste trabalho se restringira a comparacao de
bioseqgiiéncias e suas aplicacoes.

Dentre as diversas pesquisas na area, podemos des-
tacar também o desenvolvimento de técnicas e méto-
dos de armazenamento em bases de dados de
bioseqliéncias, em particular as sequéncias de acidos
nucléicos e aminoacidos e suas respectivas anotacoes.

0 alinhamento de bioseqliéncias tem por objetivo
comparar uma sequléncia a outra(s) obtendo trechos
semelhantes entre elas. Isto pode ter varias aplicacoes:

= Métodos para determinacdo de grau de paren-
tesco, tais como testes de paternidade;

m Métodos para identificacdo de pessoa especifica,
por exemplo, no caso de identificacdo criminal;

m Métodos para classificacdao de espécies, por exem-
plo, com a descoberta de um novo organismo.

O objetivo principal deste trabalho é o estudo de
algoritmos de alinhamento de bioseqtiéncias, basea-
dos em programacdo dinamica. O problema de ali-
nhamento pode ser formulado em termos da pesquisa
de similaridade entre uma dada seqtiéncia especifica
e outras depositadas na base de dados. Isto implica,
dependendo do tamanho das entradas, em um razo-
avel custo de computacao [Meidanis, 1994]. Esta ope-
racao (calculo de similaridade) tem como funcdo
encontrar trechos semelhantes de seqiiéncias
moleculares, o que, aparentemente, representa uma
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tarefa simples. Porém, devemos observar que ha vari-
os problemas distintos, com formalizacdes diversas,
em sua maioria, exigindo algoritmos e estruturas de
dados préprias para a execucao eficiente.

Como o algoritmo basico de alinhamento possui
complexidade quadratica [Meidanis, 1994], varios
métodos alternativos tipo heuristica foram desenvol-
vidos para obter menor tempo de execucao, pois a
medida que o volume de dados a ser analisado au-
menta, o tempo de execugao se torna critico.

Existem varios algoritmos de alinhamento, que sao
divididos em familias; por exemplo, os da familia FAST
e 0s da familia BLAST. Essas familias representam
métodos largamente utilizados por pesquisadores da
area [Meidanis, 1997].

Este trabalho esta organizado da seguinte forma:
na Secdo 2, sdo apresentadas as defini¢coes sobre ali-
nhamento de moléculas e seus principais problemas;
na Secdo 3, descrevemos alguns algoritmos envolvi-
dos na comparacao de biossequéncias em banco de
dados, com suas respectivas complexidades; na Se-
¢ao 4, sdo apresentadas informagoes relacionadas a
implementacdo que desenvolvemos, as conclusdes e
expectativas de trabalhos futuros.

2. DEFINICOES

Definimos como seqiiéncia ou cadeia uma justa-
posicdo de caracteres de um dado alfabeto S. Assim,
se S={A,C,T,G}, entdao AAAC e AGC sao exemplos de
sequiéncias [Meidanis, 1994].

Dada uma sequiéncia k, uma subseqiiéncia de k é
uma seqliéncia que podera ser obtida a partir de um
fracionamento de k, por exemplo, ACG é uma
subseqiiéncia de ACGT e ACT nao o é. Uma subcadeia
é uma seqliéncia obtida a partir da segmentacdo de
uma cadeia, por exemplo, ACG é uma subcadeia de
ACCT e AGC nado o é. Toda subseqliéncia é uma
subcadeia, mas, o inverso nao o é.

Dadas duas seqiéncias distintas, ke y, obtemos a
concatenac¢ao de ambas justapondo os caracteres de
k aos de y, por exemplo, dada uma regra na forma
w =k x y, dizemos que k é sufixode w, y é prefixo de
we xé um fator de w [Meidanis, 1994].

Um buraco é um simbolo que nao pertence ao al-
fabeto S, que neste trabalho sera representado pelo
caractere ‘-' [Meidanis, 1994].

2.1. Dados

Com o avango das pesquisas e o numero de
bioseqliéncias cadastradas crescendo exponencial-
mente, tornou-se necessario a utilizacao de sistemas
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gerenciadores de bancos de dados (SGBD), que sao
mais adequados para o gerenciamento de grandes
volumes de dados [Doolitle, 1990]. A grande maioria
das informacgdes sobre bioseqiiéncias estdao armaze-
nadas em bancos de dados relacionais ou sistemas
orientados a objeto. Temos como exemplo o GenBank
[Benson, 2000], que é um banco de dados publico de
bioseqiiéncias, que contém as informagdes biologi-
cas e bibliograficas e é produzido pelo National Center
for Biotecnology Information [NCBI].

Em um banco de dados bioMolecular (BDBM), o vo-
lume de dados que sera armazenado tornou-se um
ponto critico, ja que a massa de dados vem crescendo
rapidamente, principalmente com o sequenciamento
do genoma de varios organismos, inclusive do homem.

3. ALGORITMOS

Os algoritmos mais utilizados na atualidade sao os
da familia BLAST (Basic Local Alignment Search Tool)
[Meidanis, 1994], que estdao baseados em programa-
cao dinamica [Cormen, 1990]. Na implementacao des-
tes, existem alguns parametros que variam de acordo
com o banco de dados que esta sendo pesquisado (se-
quéncia de proteinas ou de DNA).

O BLAST utiliza como entrada um banco de dados,
que nada mais é do que um arquivo texto organizado
em um formato chamado FASTA, contendo as sequién-
cias e seus respectivos cabecalhos; cada cabecalho
possui algumas informagdes da bioseqiiéncia que o
segue.

A seguir, a Figura 1 ilustra um trecho de um arqui-
vo em formato FASTA:

>gil2983882 K+ transport protein homolog
MVKKLNPSRTLLFSFSLLILVGALLLYLPISTTRPISFLDALFTATSAVTVTGLAVLDTYSDFTLFGKLY
ILFLIQVGGLGYMTLSTFFLVLLGRRIGLKERLILAESLEYPSMHGLIRFLKRVFSFVFITELTGAILLS
IYFSLKGVEDPVFNGIFHSVSAFNNAGFSTFKNGLLDFRGDLFVNLVISFLILGGIGFFVWNDIYLWYT
KKVPRLSVHTKLVMITSVLLILLGTVGLIFTEFGNYKGLWQYDWYERILSSYFMSVSSRTAGFSTVDLID
MSESSQFLLMILMFICASPGGTGGGIKTTTRVVILIAVYSFVRGREQSVIFERSVPESTIKKALVILSLS
IFFINFVNLMLDKFENKDFLYTMFEVVSAFSTVCLSIGNPEGLSFCADFSPLGKIVIITMLVGRLGILG
FALALTGRSEVQRIKYPEARILY

L0LLOLl 13030130000305043500L0L0L hﬂhLﬂBLDLLDDLDDDLDILDIDILLDLL U 0330000303031
03000100L033001000L0330301 31011101051 UDUUJD10111uu1u1u10uu1uu1u1 0oL0o00% 0%03030003003031

imes

M00L0LOLI DUD 0010110000010
D010D0LOLLO0L0L00L0400003 nniversldad&

AAAC AAAC-
AG C AG G

AAAC
AGC-

Figura 1: Exemplo de arquivo FASTA.

Para melhor esclarecer o funcionamento dos
algoritmos BLAST, vamaos utilizar um exemplo: consi-
dere o problema de obter o alinhamento 6timo para o
par de seqiiéncias AAAC e AGC. Como pode haver
mais de um alinhamento, o propésito basico desses
algoritmos é determinar qual o alinhamento 6timo.

1L011101031000010
L030%LL00%0L0DLODDLO0LD:

Ano I, n® 1, jan/jun 2005 |uemens
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11001000%041L010L11011101011000010101110010101000300101300L000L0LL0L054L05530L04L0000L0L011LL00%0L0%L0L0010310

Figura 2: Possibilidades de alinhamento de dltima coluna.

Como pode ser visto na Figura 2 existem trés possi-
bilidades para a ultima coluna: alinhar C com C, C
com buraco ou buraco com C.

Apoés identificar essas possibilidades, podemos
calcular o score para cada uma delas. Poderiamos
executar o mesmo procedimento, recursivamente,
para cada uma das possiveis subseqiiéncias (de cada
uma das seqliéncias originais) restantes. Este méto-
do apresenta o problema de gerar um numero
exponencial de chamadas recursivas, sendo muitas
delas redundantes.

Nao ha necessidade de calcular mais de umavez o
score do alinhamento de duas colunas em duas
subsequéncias, desde que os resultados sejam guar-
dados de maneira que possam ser consultados pos-
teriormente (e rapidamente). Este & o principio basico
da programacao dinamica. Em geral é usada uma
matriz para guardar os resultados parciais.

3.1. Matriz de pontuacao

Como dissemos, usamos programacao dinamica
para evitar calculos redundantes; para isso, é neces-
saria uma estrutura de dados que armazene os resul-
tados parciais para consultas posteriores, no caso,
uma matriz de pontuagdo.

Para ilustrar, vejamos a matriz da Figura 3: a se-
gunda linha representa a primeira seqtiéncia, S7 (no
exemplo é a AGC), a segunda coluna representa a
segunda seqliéncia, S2 (no exemplo é a AAAC). Um
tamanho genérico m é atribuido a seqtiéncia S1 por
isso, serd representada por SI[1...m], da mesma for-
ma, para a seqiiéncia S2 é atribuido um tamanho ge-
nérico n e é representada por S2[1...n]. Quando o
prefixo de comprimento i da seqliéncia ST for consi-
derado, serd representado por SI[1...i], da mesma
forma em S2 sera representado por S2[1...j]. Os valo-
res de j e jsdo exibidos na primeira linha e primeira
coluna da matriz, sendoque 1 <i<nel <j<n.

Cada célula (/, j)da matriz representa a pontuagao
(score) do alinhamento de melhor pontuacao entre
dois prefixos de S1[1...i] e S2[1...jI; veja na Figura 3
as subsequiéncias consideradas para cada célula (i, j)
da matriz de pontuacao correspondente ao exemplo
da Figura 2.
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it S2(1.. 2] s2[1...2] SN2
"] AAA A | AAA AG | AAA AGC | AAA

3 A $1[0] | s s11...2] S1[1...3] :
52[1...3] 52[1...3] 201 ..3] 5201...3]
TTARAC A | AAAC AG | AAAC AGC | AAAC

4 C S1[0] | Is101] stk 2 Sif1i3] |
S2(1...4] SO/ 4] S2[1...4] g1

O score de A | AAA é calculado da seguinte forma
na matriz:
m Soma-se o score(-1)de A|AA a(-2). Isto porque
o alinhamento da Gltima coluna que foi feito
em A | AAA para se obter A | AA foi A | -, cujo
score é -2.

= Soma-se o score (-6) de - | AAA a (-2). Isto por-
gue o alinhamento da Gltima coluna que foi fei-
toem A | AAA para se obter - | AAA foi - | A, cujo
score é -2.

m Soma-se o score(-4)de -| AAa(+1). Isto porque
o alinhamento da udltima coluna que foi feito
em A | AAA para se obter - | AA foi A | A, cujo
score é +1.

A maior das somas acima sera o score de A | AAA.
No caso, teriamos os valores -3, -8 e -3, sendo assim
0 scorede A | AAA é -3.

O pseudo codigo da Figura 4 descreve com maior
precisdao o funcionamento deste algoritmo no preen-
chimento de cada célula. Os calculos devem ser
efetuados, de modo que os valores de células anteri-
ores, necessarios para determinar o valor de uma cé-
lula, estejam disponiveis no momento certo. Este
algoritmo calcula a pontuacdo entre S1/1...m] e
S2[1...n], dependendo de um parametro g que indica
0 peso de um buraco (no caso o valor -2) e de uma
funcao p para pares de caracteres (no caso foi usado
px,y)=1sex=ye p(x,y)=-1se x # y).

mnmnn 103L0L0LLLOL110L011000030L023300303030003001011L00L00
L101011000030L011100101010001003031001000101L0L0LLL0L 1101

Figura 3: Matriz indicando em cada célula as subseqiiéncias que estdo sendo comparadas.

Sim(51,52) /*IS1|=m, |S2|=n*/
Parai«~ 0 até m faca
ali,0] ~i*g
Fim para
Para j — 0 até n faca
al0,jl-j*g
Fim para
Parai « 1 até m faca
Paraj « 1 até n faca
ali, j] ~ Max{ali-1,j] + g, ali-1,j-11 + p(, j), alij-11 + g}
Fim para
Fim para

0L034010L1L0LLL0LO0LL000010101110030103000300403L00L0)
0110000L0L03330010101000L00L0LL00L000L0LL010LL10L110

Figura 4: Algoritmo basico de programacao dinamica
para comparacao de seqiiéncias.

3.2 Algoritmo traceback

Quando as pontuacbes de todas as células forem
calculadas, é entdo possivel obter o alinhamento 6ti-
mo; para isso, é necessario percorrer as células da
matriz. Neste percurso, cada movimento de uma cé-
lula para outra corresponde a uma coluna do alinha-
mento. Genericamente, estando na célula afi, j], é
possivel ir para as células afi-1,j], ali,j-1] ou afi-1,j-1].
Se o passo for de ali, j] para ali,j-1], significa que esta
sendo considerado o alinhamento de um buraco em
S2[1...j]e um caractere em SI[]...i]. Se o passo for de
ali, jl para a[i-1,j], significa que esta sendo considera-
do o alinhamento de um buraco em SI[1...i] e um
caractere em S2[]...j]. Se o passo for de afi, j] para
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afi-1,4-1], significa que esta sendo considerado o ali-
nhamento de um caractere em S2[1...j]e um caractere
emS//7..i.

Seguindo este raciocinio, € construido o alinhamen-
to 6timo percorrendo a matriz, calculada anteriormen-
te, a partir da célula da posigao [m, n].

Nesta etapa, estando em uma célula (ij), precisa-
mos descobrir como foi obtido o score da célula (i),
segundo as regras descritas. Para isto, basta fazer as
somas dos scores das células vizinhas (afi-1,j], ali,j-1]
ou afi-1,j-1]) com p(i, j) ou g (dependendo do caso) e
encontrar qual das somas é igual ao score procurado.
Descobrindo a célula vizinha responsavel pelo score
da célula que esta sendo tratada - (i,j), descobre-se
também o alinhamento de uma determinada coluna,
o0 proximo passo é fazer a mesma analise para esta
célulavizinha escolhida, desta forma a matriz vai sen-
do percorrida.

E possivel que mais de uma célula vizinha possa
ser a responsavel pelo score da célula que esta sendo
tratada, neste caso, qualquer uma delas é valida, fica
a critério do programador determinar o caminho a
seguir. Para ilustrar, apliquemos esta idéia ao exem-
plo da Figura 2, para verificarmos o alinhamento 6ti-
mo de AGC e AAAC.

S1 I A G &
S2 A A A &

Figura 5: Vetor com resultado do alinhamento.
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Siga as setas na matriz apresentada na Figura6 e
0S passos a seguir:

m A andlise se inicia na altima célula da matriz,
gue corresponde as seqiiéncias AGC e AAAC.
Testa-se como o scoredestacélulaé-1. Asoma
da vizinha acima seria (-1-2) = -3, da diagonal
esquerda seria (-2+1)=-1, eda esquerda seria
(-4-2) = -6. Entdo o score é igual a soma da vizi-
nha da diagonal esquerda, que corresponde ao
alinhamento da altima coluna de AGC | AAAC,
que é C | C (lembrando que os outros casos
tratados eram C | - e - | C), passando a analisar
avizinha da diagonal esquerda;

= A analise continua na célula das sequiéncias AG
| AAA, vendo que o score desta célula é -2. A
soma da vizinha acima seria (0-2) = -2, da
diagonal esquerda seria (-1-1) =-2, e daesquer-
da seria(-3-2) =-5. Entao o score é igual a soma
da vizinha da diagonal esquerda (ou da vizinha
acima, mas sera escolhido aqui a diagonal es-
querda), que corresponde ao alinhamento da
Gltima coluna de AG | AAA, que é G | A (lem-
brando que os outros casos tratados eram G | -
e - | A), passando a analisar a vizinha da diagonal
esquerda;

m A analise continua na célula das seqtiéncias A |
AA, testa-se que o scoredesta célulaé-1. Asoma
da vizinha acima seria (+1-2) = -1, da diagonal
esquerda seria (-2+1) = -1, e da esquerda seria

i
S0 5 A G c
_ 0 . Ol : fcc .
1 A :2' " _ ¢
AlA ~JAG | A AGC | A
. 1 o
: 1 1“‘ ilAA
+1
: . ama ALAAA
. A
: C 'E? aont | }EJ_AAAC AG | AAAC AGC | AAAC

Figura 6: Calculo do alinhamento 6timo pela matriz A.
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(-4-2) = -6. Entdo o score é igual a soma da vizi-
nha da diagonal esquerda (ou da vizinha acima,
mas sera escolhido aqui a diagonal esquerda),
gue corresponde ao alinhamento da Gltima co-
lunade A| AA, que é A| A. Mas é igual também
a soma da vizinha acima, que corresponde ao
alinhamento de A | -. Neste momento qualquer
um dos casos poderia ser seguido. Suponha que
o algoritmo implementado dé prioridade para a
analise da vizinha da diagonal esquerda;

m A analise continua na célula das seqliéncias
-| A, esta é uma célula que corresponde a base
da recursao, verificando que o score desta cé-
lula é -2, neste caso s6 existe a célula vizinha
acima, e a soma dela deve serigual a-2. Como
esperado, a matriz mostra que a soma é
(0-2) = -2, portanto, retorna-se a base da
recursdo, que é o alinhamento - | A;

= Finalizando, construimos as tabelas ST e S2
esquematizadas na Figura 3.

O algoritmo do alinhamento esta representado na
Figura 7.

alin(i, j, ©)
Sei=0ej=0entdo
t-20
Sei> 0 e ali, j] = a[i-1,j] + g entdao
alin(i-1,j,v
t=t+]
S1[t] « S1[i]
S2[t] — S2[j]
Sei>0andj>0 e al[i jl = a[i-1,j-1] + p(, j) entao
alin(i-1,j-1,t)
t-t+1
S1[t] < S1[i]
S2[t] — S2[j]
Se j> 0 e ali, jl = ali,j-1] + g entao
alin(i,j-1,1
t=t+1
S1[t] ~ =
S2[t] —~ S2[j]

Figura 7: Algoritmo de alinhamento.

3.3. Complexidade do algoritmo

O algoritmo que preenche a matriz com os valores
das pontuagdes possui quatro lagos de repeticao; os
dois primeiros consomem tempo O(m)e O(n), respec-
tivamente. Os dois Ultimos lacos de repeticdo sao
encaixados e consomem O(mn) unidades de tempo,
ou seja, esta é a parte do algoritmo que domina
assintoticamente. O espago utilizado também é pro-
porcional ao tamanho da matriz, logo, o algoritmo
possui complexidade de espaco O(mn). O algoritmo
que calcula o alinhamento a partir da matriz conso-
me tempo O(t), onde t & o tamanho do alinhamento
retornado. Neste algoritmo ha essencialmente uma
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chamada recursiva por coluna de alinhamento e cada
chamada consome tempo O(1).

3.4. Alinhamento Multiplo

Os algoritmos descritos tratam do alinhamento
entre duas seqliéncias. Em muitos casos, é de inte-
resse promover o alinhamento de k seqliéncias
S1,52,...5k conforme ilustrado na Figura 8.

S1 = A | A G 1
S2 = A A A &
Sk = G ik & A

Figura 8: Alinhamento multiplo.

Algoritmos exatos para alinhamento miltiplo tém
complexidade exponencial. Uma alternativa que é
freqlientemente usada é o desenvolvimento de heuris-
ticas, que apesar de ndo garantirem a optimalidade
do alinhamento resultante, podem fornecer respos-
tas rapidas e razoavelmente boas.

Uma heuristica bastante conhecida e utilizada é o
método de alinhamento estrela [Meidanis, 1997], que
esta baseada na fixacao de uma seqtiéncia, denomi-
nada centro da estrela, cuja determinacao esta des-
crita nos pseudo coddigos das Figuras 10,11 e 12. Para
estabelecer qual das sequiéncias contidas no banco
sera fixada como centro, sdo calculadas as pontua-
cOes entre os pares de sequiéncias (Si,Sj), 1 <i,j < k,
i # j. Estas pontuacdes sdao armazenadas em uma ma-
triz. Depois, as colunas desta matriz sdao analisadas
de modo a obter a coluna de maior somatoério, que
tera o seu indice utilizado para fixar o centro da es-
trela, e as demais seqiiéncias passardo a ser as pon-
tas. O algoritmo que calcula o centro da estrela (centro)
é definido em trés passos:

Passo 1: Calcula a pontuacao do alinhamento 6timo
de cada par de sequéncia (Si,S), 1 < i,j < k, i # j,
onde a[n,m] representa a pontuacao do alinhamen-
to 6timo das subsequiéncias Sifn] e Sj[m]. O pseudo
codigo da Figura 9 descreve melhor esse passo.

j~0

Enquanto i<n faca
J=i+1

Enquanto j<n faca
Sim (Si(1...n] Sj[1...m))
Matriz[i ] « a[n,m]
Matriz[j,/] < a[n,m]
J=Jj+1

Fim-enquanto
i—i+1

Fim-enquanto

Figura 9: Algoritmo para calculo de pontuacdes entre
cada par de seqiiéncias.
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Passo 2: Calcula, para cada sequiéncia Si, i1 < i < k,
a soma das pontuacbes de cada seqtiéncia (repre-
sentadas pelas colunas de Matriz), obtidas no pas-
so anterior. A Figura 10 descreve melhor esse passo.

ol
Enquanto j < n faca
soma[j]=0
i-0
Enquanto i < n faca
Se (il=)
soma [j] ~ soma [j] + Matriz [iJ]
Fim se
i=i+1
Fim-enquanto
g it
Fim-enquanto

Figura 10: Algoritmo para calculo das somas
das pontuacdes das colunas de Matriz.

Passo 3: Seleciona o centro da estrela. A Figura
11 descreve melhor esse passo.

max < soma [0]
c<0
i1
Enquanto i < n faca
Se (max < soma [/])
max < soma [f]
Ce—1
Fim se
i=i+1
Fim-enguanto

Figura 11: Algoritmo para selecionar o centro.

A seguir, & observado como estes algoritmos fun-
cionam sobre um conjunto seqiiéncias hipotéticas.
Sejam as seqliéncias abaixo:

SI=ATTGCCATT
S2=ATGGCCATT
S3=ATCCAATTTT
SE= AT o -THE T

55=ACTGACC

Na Figura 12, é mostrada a Matriz com as pontua-
cdes obtidas nas comparagoes entre estas seqiiéncias.

S L 82 S3 S4 S5
S1 7 -2 0 =3
S2 7 . -2 0 -4
S3 -2 -2 0 -7
54 0 0 0 3
S5 “3 -4 -7 -3

Figura 12: Matriz de pontuacao.
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A coluna S7 obteve o maior somatério, desta for-
ma, passara a ser o centro da estrela, enquanto 52,
S$3, S4 e S5 passarao a ser as pontas.

Ao selecionarmos o centro, estaremos escolhendo
umindice ¢, 1 € ¢ < k,. Para cada indice idiferente de
¢, podemos obter um alinhamento 6timo - utilizando
os algoritmos de programagao dinamica padrao dis-
cutidos anteriormente - entre as seqliéncias Sie Sc.
Por exemplo, para o conjunto de seqtliéncias citado,
sdo obtidos os seguintes alinhamentos para cada par
de seqliéncias:

(65 RO = W 2|

e
—~1 . ij

> > > > > > > >
A4 —A-4 == -
4= 04 0o-4 o-
> > > >

e T g
4 A-A4 H- A

oo HoO

- Do I B o R 0 i D ol
o I Vi v B - <] i o
N x>

Devido ao tamanho de S3, para demonstrar ade-
quadamente o resultado deste alinhamento, € neces-
sario incluir buracos no final de cada seqliéncia
resultante, assim, ndo sera alterado o resultado do
alinhamento; o algoritmo da Figura 13 descreve esse
passo:

T+~0
Enquanto nao for fim do arquivo Faca
Se T < Tamanho registro
T « Tamanho do registro
Fim Se
Fim-enquanto

Enquanto nao for fim do arquivo Faca
K < Tamanho do registro
SeK<T
Parai«~ K+ 1 até T Faga
Stij < "
Fim Para
Fim Se
Fim-enquanto

Figura 13: Algoritmo de ajuste das seqiiéncias alinhadas.

O resultado da execucdo do algoritmo pode ser
observado abaixo:
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4. IMPLEMENTAGCAO E CONCLUSOES

Na implementacdo dos algoritmos de alinhamen-
to, foi criado um aplicativo com interface visual de-
senvolvido em Visual Basic Professional versao 6.0,
onde o usuario pode escolher entre trés tipos de ali-
nhamento, conforme descricao abaixo:

= Alinhamento 1 X 1 (um para um), que compara
duas sequiéncias individualmente, demonstran-
do o alinhamento e a pontuagao entre as duas
seqliéncias;

m Alinhamento 1 X N (um para N), que compara
uma seqiiéncia selecionada com N seqtiéncias
contidas em um arquivo, demonstrando os ali-
nhamentos e as pontuacoes obtidas, um de cada
vez, conforme parametros fornecidos pelo usu-
ario;

» Alinhamento N X N (N para N), opgao que reali-
za um alinhamento multiplo de N seqiéncias,
segundo o método de alinhamento estrela. Lé
as seqiiéncias de um arquivo (do tipo FASTA) e
demonstra em tela o alinhamento obtido.

Durante as simulacdes foi observado que para um
micro com 64 MB de memaria principal, pode-se ali-
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nhar sequéncias de até trés mil caracteres. Para micros
com 128 MB de memoria, alinhamentos de até cinco
mil caracteres e, para micros com 256 MB de memoria
alinhamentos de até dez mil caracteres. Para seqén-
cias acima de trés mil caracteres em micros com 64 MB
e acima de cinco mil caracteres em micros com 128 MB
e acima de dez mil caracteres em micros com 256 MB
ndo obtivemos sucesso, pois ocorreu stack overflow.
Nao efetuamos medidas precisas de desempenho de
tempo, porém, para as entradas acima executadas com
sucesso, nas trés maquinas consideradas, observamos
tempos entre 1 e 5 minutos.

O prop6sito geral deste trabalho foi estudar, des-
crever e implementar um dos algoritmos basicos de
alinhamento de seqiiéncias moleculares. Para atingir
este objetivo estudamos uma técnica geral de desen-
volvimento de algoritmos (programacao dinamica) e
métodos de alinhamento baseados nesta técnica, além
de implementar um algoritmo de alinhamento global
entre duas seqiiéncias e o método de alinhamento
multiplo estrela.

Também foi necessario fazer um estudo relativo a
conceitos basicos de biologia molecular a fim de me-
lhor compreender o contexto de aplicages destes
meétodos.
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