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9.2 Maximum Likelihood B"aume

1. FELSENSTEIN-Verfahren

e Problem der Clusteringverfahren:

— Distanz aus Alignment

— keine Beriicksichtigung multipler Ersetzungen
TC

/\ AT G

AC GC
< keine wirklichen Distanzen
e Losung:

— direkte Beschreibung der Evolution als stochastisches Mod-
ell
— wie bei PAM-Markovkette
— Problem: Zeit t bei Markovkette fest
— Matrix f"ur jeden Zeitpunkt gesucht

e allgemeine Form:

Paa(t) ... Pap(t)
P)=1|
Pra(t) ... Prp(t)
— mit Markoveigenschaft

— P(t) miissen stochastisch sein
Vi Y Puy(t) =1
v

Vtogpxy(t)gl

— P,,(t)... Wahrscheinlichkeit, dass Nukleotid y an einer
Stelle i nach t Zeiteinheiten zu haben ist, falls x an Stelle
i zum Zeitpunkt O ist
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Stelle i
— kontinuierliche Zeitpunkte = Markovprozesse

e Zusammenhang statistisches Modell und Baum
— Beispiel:
Sequenzen: a = CT, b = CG, ¢ = AT
m('jglich%r Baum:
|
& A
CT CG AT

< Likelihood eines Baumes:

& =1

Pr[Seq(a,b,c)|T] = L(T)

e Berechnung der Wahrscheinlichkeit Pr[Seq(a, b, ¢)|7]
— Betrachtung aller Variationen fiir die Knoten 0,1
— Bedingung:
alle Taxa und interne Knoten haben gleiche Lange
— Begriindung:
evolutiondres Modell erlaubt nur Substitutionen

— Beispiel:

GT
4,7 \&
GG A
&N

CT CG

— Annahme:

T

Stellen (Positionen) unabhéngig

T
N PN N\
GG AT A

g G T
L e ) =L e )-LHE e )
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RN
s L(c/ e ) = HgaPga(ds)- Poc(dy)- Pae(ds) - Pac(ds)

— komplette Berechnung;:

alle Variationen fiir 0,1
e

S LE )= Y Y s Psyr(ds) Psys, (di) Ps,r(ds) Ps, ¢ (dy)
{A,g(,)g,T} {A,gl,e,T}
o Komplexitat:
— n Taxa — n-1 innere Knoten
< Anzahl Summanden: 4”1 — O(4" 1)

— exponentiell
e Verbesserung;:

— Umordnen der Terme — Struktur: [( )( )]
— Beispiel:

0/
(%/1\@1 (15/2\‘56
3 4 5 6

A T C G

> 50 208 sy sy + Psysy (d1) - Psys,(da) - Ps, a(ds) - Ps,r(ds)
-Ps,c(ds) - Ps,a(ds)
= Zso Zsl I, - PSOSI(d1> ) PSIA(d3) ) PSIT<d4) ) 252 P5052(d2)
-Ps,c(ds) - Ps,a(ds)
= > g,lsy - (Xs, Psosy(d2) - Ps,c(ds) - Ps,a(ds)) - (D g, Psos: (di)
“Ps, 4(d3) - Ps,7(dy))]

— Loésung: Dynamisches Programmieren

2. Dynamisches Programmieren

Ly.s ... Likelihood f"ur Teilbaum unter Knoten k, falls mit
S belegt
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e Initialisierung:

— f"ur jedes Blatt k

0 sonst

L. — {1 falls von k = S

e Rekursionsgleichung:
— k ...interner Knoten
Lys = (Z Pssi(d;) - Lk’,S’)(Z Psgn(dj) - Ly sm)
S/ S//
e Beispiel:
0
e
1 2
Ch/ \d4 ds/ \‘k
3 4 5 6
A T C G
— Initialisierung;:
L3a=1,L3c=0,L3g=0,L3r=0
Lyr=1,Lic=0,Lyg=0,L44=0

Lsc=1,Ls4=0,Lsg=0,Ls7=0
LG,G = 17 LG,C = 07 LG,A = 07 LG,T =0

Lia = (O Pasl(ds)-Lss)(>_ Pas(da) - Lysn)
>

S,,
= [Paa(ds) - 1][Par(ds) - 1]

— allgemein:

Lis, = Ps,a(ds)- Ps,r(ds)
Lys, = Ps,c(ds)- Ps,a(ds)

L0750 = (Z PSOSI (d1> ’ L1751)<Z PSOS2 (d2) ’ L2752>

Sl 52
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e Bestimmung von P(t)
By®) xZy

| -

— Eigenschaften:
Markoveigenschaft — P(t + s) = P(t) - P(s)
1 000
: 0100
Grenzwert: 15% P(t) = 0010l I
0001
I...Einheitsmatrix

9.3 Quartet Puzzling

e Kombination der Quartets

Satz: Seit ein Baum, QQ die Menge dieser Quartet trees, die t

impliziert. Dann 14"st sich t eindeutig aus Q rekonstruieren!
Def.: Sei t=
a C

b d
ein Quartet. Dann definiere dies N(a,b| c,d)

e Beipiel: Baum und abgeleitete Quartets

5 taxa...{a,b,c,d,e}
<Z) Teilmengen:
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1. {a,b,c,d}:

d N(a,c|b,d)

Cc

. {b,c,d,e}:
c b

<

{a,c,d e}:
He
d

: {a b,d,e}:
a b

<

{abce}

>

e N(a,c|b,e)

Do

e N(c,d|b,e)

w

N(a,c|b,e)

W

© N(a,d|bse)

ot

e Quartet Puzzling Algo:

— Beginne mit 1 Quartet:

(zuféllige Auswahl)

— Fiige der Reihe nach neue Taxa hinzu.
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x Setze alle Kantenmarkierung auf 0.

*

Betrachte alle Kanten an die neues taxon x hinzugefiigt
werden kann.

Betrachte alle N(...)-Relationen,die x enthalten.
Addiere 1 zu Kantenbeschreiftung, falls N( , ) verletzt.

*+ W"ahle minimale Kante.

*

*

— Beispiel:
a0 o b a1 0, b
N(c,dlb,g! 1
0 0 1 1
c d c d
lN(a,cIe,d)
b
2) N(a,dlb,e)
d
N(a clb,e)
0 a b
c d
— Beispiel 2:
0 0 1 0
0 N(a,cle,d) 0
0 0 1 0
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— Bemerkung:

1. Satz gilt nur f"ur Quartetts aus B"aume = Quartett Puzz-
ling ohne Kante mit 0

2. Quartetts "uber Maximum Likelihood
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