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Resumo

Boa parte das ferramentas para o sequenciamento do DNA baseado nas plataformas de alto
desempenho ditas de nova geragao, especificamente as destinadas 8 montagem dos fragmentos
sequenciados, utilizam estruturas de dados para grafos de subsequencias. Devido ao enorme vo-
lume de dados, um dos principais gargalos dessas representagdes € espaco em memoria exigido.
Virias representagdes compactas vém sendo propostas nos ultimos anos para dados de texto,
entretanto, existe uma relac@o inversa entre o espaco de memdria e a eficiéncia/flexibilidade
das operagdes suportadas. Mais recentemente, t€ém-se explorado a conexao entre os grafos de
subsequencias e os indices de texto. Neste trabalho, produzimos uma implementacao dos cha-
mados Grafos de de Bruijn baseada numa representacio sucinta da drvore de sufixos. Essa
implementagdo foi analisada e comparada a uma representacao sucinta disponivel na literatura
para aferir a sua viabilidade em termos de espaco e tempo.

Palavras-chave: Grafos de de Bruijn, Arvore de sufixos, Estruturas de dados sucintas
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CAPITULO 1

Introducao

1.1 Motivacio: montagem de fragmentos de DNA

O DNA, molécula organica responsdvel pela codificacdo e transmissao das caracteristicas ge-
néticas, € constituido por duas cadeias complementares formadas a partir de quatro bases ni-
trogenadas, representadas por a, c, g e t. Cada a de uma cadeia (fita) ¢ emparelhado a um t
da outra, assim como cada g é complementado por um c, e vice versa. Essa estrutura mole-
cular torna-o passivel de representacdo por apenas uma sequéncia de letras no alfabeto dessas
quatro letras. Desvendar o genoma de um organismo limita-se com identificar a sequéncia de

caracteres correspondente ao seu DNA.

Atualmente, o processo de sequenciamento de DNA € efetuado principalmente utilizando-
se as plataformas de sequenciamento de alto desempenho ditas de “nova geracao” (Next-Generation
Sequencing—NGS) [44]. Essas tecnologias produzem um enorme volume de fragmentos curtos
(comprimento abaixo das centenas) que precisam ser montados, 1.e., alinhados e combinados,

para reconstruir sequéncias originais de bilhdes de letras.

1.1.1 Montagem baseada em Grafos de de Bruijn

As ferramentas para montagem de fragmentos NGS sdo majoritariamente baseadas nos cha-
mados Grafos de de Bruijn (GdB) [13]. No GdB de ordem k construido a partir do conjunto
de fragmentos S, G(S), os nds correspondem as subsequencias de comprimento k (k-mers) das

cadeias em S, e dois k-mers (nds) sdo unidos por uma aresta desde que haja uma sobreposi-
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¢do de tamanho k — 1, de forma que as arestas correspondem aos k + 1-mers de S. Efetuar
a montagem de fragmentos usando GDB envolve problemas como o de encontrar Caminhos
Eulerianos, que admite solucdo em tempo polinomial, em contraste com abordagens anterio-
res que envolvem solugdes heuristicas para o problema de Circuitos Hamiltonianos, que € um

problema NP-completo.

Entretanto, um dos principais limitadores quanto ao emprego dessas técnicas € o espaco
de memodria exigido pelos GDB que, se representado explicitamente, pode requerer centenas
de GigaBytes [14]. Diante disto, diversos esforcos vém sendo empreendidos para desenvolver
estruturas de dados eficientes do ponto de vista de espaco, permitindo todavia operagdes sobre
o GDB em tempo compardvel a uma representacdo tradicional. Dentre as principais linhas
de acdo encontradas na literatura, t€m ganhado importancia o desenvolvimento de estruturas
de dados ditas sucintas, ou seja, cujo espaco ocupado € muito préximo do minimo tedrico

necessario.

1.2 Objetivos deste trabalho

O objetivo geral deste projeto é explorar a conexao tedrica entre os GdB e as estruturas de
indices de texto, e sua realizacao pratica. Em particular, o recente trabalho de Cazaux et al [9]
aponta para as conexdes entre as arvores de sufixos e os GdB. Especificamente, neste trabalho
iremos desenvolver uma implementacdo sucinta baseada em Arvores de Sufixos Comprimidas
[48]. Esta implementagdo serd avaliada do ponto de vista tedrico e pratico quanto ao (i) tempo
e memoria de construcdo da estrutura, (ii) espaco de memoria final da estrutura, (iii) tempo das
operacgdes de navegacao através da simulacdo de percursos no grafo. Repare que essa primeira
implementagdo sera feita desde o inicio, sem reutilizagcdo de cddigos de terceiros (apenas aluno

e orientador), e servird como principio para otimizagdes e refinamentos futuros.
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1.3 Organizacao desta monografia

O restante desta monografia estd organizada da seguinte forma.

* No Capitulo 2 nds introduzimos os conceitos tedricos necessarios a compreensao do
trabalho realizado. A abordagem € bottom-up, ou seja, iniciamos com os conceitos ele-
mentares de sequéncias de caracteres, depois tratamos dos indices, para finalmente che-
garmos aos Grafos de de Bruijn. O capitulo termina com uma revisao da literatura sobre

as representagdes desses grafos.

* No Capitulo 3 descrevemos em detalhes técnicos a implementagao realizada, incluindo
a descricao da estrutura e operagdes suportadas. Sdo incluidos pseudocédigos e andlises

tedricas de complexidade assintética em tempo/espaco dos aspectos mais relevantes.

* No Capitulo 4 exibimos os resultados experimentais de testes feitos com nossa imple-

mentacao.

* No Capitulo 5 apresentamos uma breve discussdo geral sobre o trabalho e apontamos

desenvolvimentos futuros.






CAPITULO 2

Indices Comprimidos e Grafos de de Bruijn

Tratamos do problema de construir um tipo abstrato de dados para um determinado grafo for-
mado a partir de subsequéncias de um texto, cuja implementacio baseia-se em estruturas de
indices completos de representacdo sucinta. Neste capitulo introduzimos os conceitos e termi-
nologia necessdrios para a compreensao do problema, bem como apresentamos uma revisao da

literatura no tema.

2.1 Cadeias de caracteres

Neste trabalho, serdo definidas estruturas para manipular dados de texto sobre um alfabeto
finito de caracteres &7 = {ay,...,an—1}. Uma cadeia de caracteres (string) sobre <7, ou sim-
plesmente cadeia, ¢ uma sequéncia de caracteres X = xq - - - x,_1, onde cada x; € &7. O caractere
da posig¢do i, denominado i-ésimo caractere, serd identificado por X [i] = x;. O comprimento da
cadeia X = xo---x,_1 € denotado por |X| = n. A cadeia de comprimento 0, chamada cadeia
vazia, é denotada por €. O conjunto de todas as cadeias de comprimento finito sobre .o/ é
denotado por .o7*.

A operacgdo de concatenagdo é uma operagdo bindria - : &/ x &/* — /", associativa e
nao-comutativa, que recebe um par de cadeias X = xp---x,_1 e Y =yp---ys_1, € retorna uma
cadeia correspondente a justaposi¢do das entradas X - Y = XY = xp---X,—1Y0- - Vs—1, € logo
|XY| = |X|+|Y|. A cadeia vazia é o elemento neutro da concatenagdo, isto é, €X = Xe = X.

Uma subcadeia de X = xy - - - x,—1 € uma subsequéncia contigua denotada equivalentemente

porX[i:j]=X; j=x;---xj_1,com 0 <i < j <n. O prefixo de comprimento / de X ¢ definido

5
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como a subcadeia X [: /] = X[0:1]. O sufixo de comprimento / de X é definido como a subcadeia
X[n—1:]=X[n—1:n].

Ao longo do texto, também serdo utilizados vetores (arrays) numéricos A = (ag, -+ ,a,—1).
Serd empregada uma notacdo similar aquela usada com as cadeias para denotar subvetores
contiguos, nomeadamente Afi: j] = (a;,---,a;j—1), Al: j] = A[0: ], e A[i:] = A[i:n]. Um caso
particular ocorre com vetores de valores bindrios (booleanos). Esses vetores sdo denominados
bitarrays e serdo denotados na forma de sequéncia B=bg---b;,_1.

As seguintes convengdes notacionais serdo utilizadas. Vetores e cadeias serdo nomeados
por letras maitsculas (A, X, B, ...) e suas componentes individuais pelas letras mintsculas
correspondentes (a;, xj, ...). Conjuntos serdo denotados por letras maidsculas caligraficas (o,
¥, ...), e seus elementos individuais por letras mintsculas correspondentes. Varidveis numéri-
cas serdo denotadas por letras latinas mindsculas (m,n, i, j,...). Serd usado Ign para denotar o

logaritmo base 2, isto € 1gn = log, n.

2.2 Indices de texto completos

Dentre as operagdes que necessitamos efetuar em dados de texto, destaca-se a localizacao das
ocorréncias de uma sequéncia menor P = pg--- p,,—1 numa sequéncia maior T = ty---1,_1.
Uma ocorréncia de P em T é uma subcadeia T[i:i+m] = P, a qual identificamos com a sua
posicao inicial i. Dizemos, nesse caso, que P ocorre em 7" na posicao i. Nesse contexto, a cadeia
P ¢ chamada padrdo, enquanto a cadeia T € chamada de texto. Os algoritmos cldssicos para
esse problema de casamento exato de padrées (exact string matching) [15] requerem tempo
linear no texto. Entretanto, se nos for permitido preprocessar o texto, podemos construir uma
estrutura auxiliar, chamada indice, que representa uma cadeia 7" e possibilita operacdes sobre
suas subcadeias sem que seja necessdrio acessar a cadeia original, em particular permitindo o

casamento de padrdes em tempo linear no tamanho do padrao. Dentre as principais estruturas
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de indicem completos, isto €, aqueles que representam todas as subcadeias do texto, destacam-

se as arvores e vetores de sufixos.

2.2.1 Arvores de Sufixos

A drvore de sufixos de uma cadeia S = s¢ - - - 5, de tamanho n, ST(S), codifica todos os sufixos
de S na forma de uma arvore enraizada na qual as arestas sao rotuladas por subcadeias de S e
cada n6 u da arvore representa uma subcadeia obtida pela concatenacdo das arestas no cami-
nho da raiz até u. E praxe supor que S é terminado por um caractere especial $, diferente dos
demais, chamado sentinela. Nesse caso, ST(S) possui exatamente n folhas, cada uma represen-
tando um sufixo distinto de S. A arvore € construida de modo que ndo exista nd interno com
menos que dois filhos e que ndo existam arestas advindas do mesmo né (arestas irmas) cujos
rétulos possuam o mesmo caractere inicial. Segue, portanto, que ST(S) possui, no maximo, 2n
nos. Além disso, a drvore possui ponteiros especiais chamados suffix links que ligam nds que
representam cadeias na forma s;s; ;1 - --s; a0s ns que representam os respectivos s;;1---s;. A
Figura 2.1 ilustra a arvore de sufixos de § = banana$.

Embora apenas 2n subcadeias de S sejam explicitamente representadas pelos nos da arvore
de sufixos de S, pode-se introduzir o conceito de né implicito da arvore de sufixos. Um no
implicito u representa uma cadeia que € prefixo da cadeia representada por um no6 (explicito) v,
mas que, a0 mesmo tempo, a cadeia representada pelo pai de v € prefixo da cadeia representada
por u. Dessa forma, apds cada caractere, exceto o ultimo, no rétulo da aresta de u a v, existe
um no6 implicito que representa a cadeia composta pela concatenagdo do rétulo de u e de um
prefixo da aresta. Note que, incluindo o dltimo caractere das arestas nessa defini¢ao, tem-se
todo no, implicito ou explicito, excetuando-se a raiz.

A definic¢do da drvore de sufixos pode ser estendida de modo que contenha todos os sufixos
de um conjunto de cadeias. Essa extensao é chamada e drvore de sufixos generalizada.

Ukkonen [53] propds um algoritmo de construg¢do de arvores de sufixos online em tempo
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Figura 2.1 Arvore de sufixos de S = banana$. As folhas estio rotuladas pelas posicdes iniciais dos
sufixos que elas representam. Esses sufixos estdo em ordem lexicografica da esquerda para a direita. Os
suffix links estdo representados por linhas tracejadas.

linear para alfabetos de tamanho fixo e tempo O(nlgn) no caso geral. Nesse trabalho, no en-
tanto, foi desenvolvido um algoritmo de construcao que se aproveita da representacio especifica

implementada.

2.2.2 Vetores de Sufixos

Os vetores de sufixos' foram introduzidos por Manber e Myers [32] na tentativa de compensar
a principal limitacdo das drvores de sufixos, que é o espaco em memoria exigido. O vetor
de sufixos de S = s¢- 5,1, SA(S), consiste simplesmente das posi¢des iniciais dos sufixos
ndo-vazios de S lexicograficamente ordenados. Por exemplo, se S = banana$, temos ST(S) =
(6,5,3,1,0,4,2) pois os sufixos de S em ordem lexicogréfica sdo S[6:] =$ < S[5:] = a$ <
S[3:] =ana$ <--- < S[2:] =nana$.

Um vetor de sufixos ¢ uma permutagao aleatéria do intervalo [0 : m]| e, portanto, requer nlgn

bits de espacgo, a medida em que permite a busca de padrdes de tamanho m no texto em tempo

'Também chamados arrays de sufixos.
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O(mlgn) no pior caso através de uma busca bindria. Se acrescidos de estruturas auxiliares para
armazenar a informacao de maiores prefixos comuns (/cp, do Inglés longest common prefixes)
entre sufixos ordenados consecutivos, podemos alcancar o mesmo custo assintético linear no
comprimento do padrado [32].

Diversos algoritmos para a construgao do array de sufixos existem, um deles sendo o algo-

ritmo SA-IS, proposto por Nong et al [39], que executa em tempo linear.

2.3 Indices comprimidos

No contexto de processamento de cadeias de tamanho compardvel ao DNA humano, a eficién-
cia em memoria € uma preocupacgdo presente, sobretudo face ao enorme aumento no volume
de dados decorrente dos avancos nas teconologias de sequenciamento. Sendo assim, esforcos
tém sido empreendidos no sentido de se obter representacdes para os indices de texto cada vez
mais econdmicas em memoria, sem todavia maiores sacrificios quanto ao custo assintético das

operacdes de consulta.

2.3.1 Estruturas de dados comprimidas

Diversas estruturas serdo apresentadas ao longo deste capitulo que ilustram a evolucdo das
estruturas em relacdo a eficiéncia em memoria das representacoes de leituras de DNA. O pro-
blema pode ser abordado utilizando ou nao técnicas de compressiao sem perda de dados.
Quanto a classificacdo de estruturas de dados ndo comprimidas, Jacobson [24] refinou a
definicao de estrutura de dados implicita e introduziu o conceito de estrutura de dados sucinta.
Seja n o minimo tedrico de bits de informagao necessérios para representar um conjunto de

dados. Uma estrutura que armazena esses dados € classificada como

* Implicita, se utiliza n+ O(1) bits de espago;
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* Sucinta, se utiliza n+ o(n) bits de espago; e

» Compacta, se utiliza O(n) bits de espago.

Uma estrutura de dados sucinta oferece uma representagdo eficiente em memoria, armaze-
nando uma quantidade de memoria sublinear além da 6tima.

Para analisar estruturas de dados que utilizam compressdo, é necessdria a introdugao do
conceito de entropia da informagdo, e em particular no contexto deste trabalho, a chamada

entropia empirica de um texto [ 19].

Considere uma cadeia X = xp---x,_ sobre um alfabeto &/ = {ao,...,am—1}, e sejac; a
quantidade de ocorréncias do caractere aj em X, parai =0,...,m. A entropia de ordem 0 de X
¢ definida por

17l n
Ho(X) ==Y ci-lg—. .1)
n 20 Ci

A entropia assim definida, medida em bits de informacdo, quantifica a incerteza média sobre
os caracteres do texto sem levar em consideracdo o contexto de cada posicao. Esse nimero
também representa a quantidade média de bits necessdrios para representar cada posi¢cao do
texto, sendo portanto n - Hy(m) a quantidade esperada de bits para representar a cadeia no total,
se ndo levarmos em conta informacao de contexto. Se, em cada posi¢ado do texto, qualquer um
dos caracteres pode ocorrer com igual probabilidade, independente de outras posi¢des, temos
a entropia maxima de Hy(X) = Igm bits de informacdo. Esse corresponde ao texto menos
previsivel (de maior incerteza). Se, no outro extremo, todas as posicdes do texto sdo iguais,
temos a entropia minima Hy(X) = 0, o que estd de acordo com a ideia de que esse é um texto
trivial que ndo apresenta nenhuma imprevisibilidade.

De acordo com a definicdo 2.1, se considerarmos uma cadeia bindria X = ababab---ab,
a entropia de ordem 0 ainda seria médxima (1 bit por caractere) sendo que, intuitivamente, a
cadeia é completamente previsivel. Isto ocorre porque sabemos que, apds cada ‘a’, temos

necessariamente um ‘b’ e vice versa, ou seja, cada posi¢ao estd completamente determinada se
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conhecermos a posicao precedente, ou contexto. No caso geral, cada posicao pode estar mais

ou menos influenciada pelas k posi¢des precedentes, pelo que se define a entropia de alta ordem

1
Hi(X) ==Y |Xc|-Ho(Xc), (2.2)

n Ceak

onde, para cada possivel contexto C de comprimento k, Xc denota a cadeia obtida através
da concatenacdo de todos os caracteres imediatamente seguintes as ocorréncias de C em X.
No exemplo corrente, temos apenas dois contextos de comprimento 1, C=aouC=b e,
nesses casos, temos respectivamente X, = bbb---b e Xy, = aaa---a. Dai terfamos H; (X) = 0,
0 que estd de acordo com a intuic@o que a cadeia € completamente previsivel se considerarmos

contextos de tamanho 1. Em geral, temos lgm > Hy(X) > Hy1(X) para todo k > 0.

2.3.2 Dicionarios indexaveis e Wavelet trees

Na base de praticamente todas as estruturas de dados sucintas, temos os chamados dicio-
nérios indexdveis. Um diciondrio indexdvel é uma estrutura construida sobre um bitarray”
B = bg---b,_1 de tamanho n que oferece as seguintes operacdes em tempo constante, utili-

zando n+ o(n) bits de memdria.

ranky(B,i): Retorna o nimero de posi¢des j € [0,i) tal que b; = x.

select,(B,i): Retorna a posi¢do da i-ésima ocorréncia de x em B.

predy(B,i): Retorna a maior posi¢do j menor que i tal que b; = x.
* succy(B,i): Retorna a menor posi¢do j maior que i tal que b; = x.

A defini¢do das operacdes pode ser estendida para x sendo uma cadeia de tamanho maior

que um utilizando B[j : j+ |x|] = x como comparag@o.

2Usamos indistintamente o termo em Inglés para vetores bindrios, introduzidos na Sec¢io 2.1.
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Grossi et al [21] propuseram a estrutura Wavelet Tree, que generaliza a definicao das ope-
racdes de um diciondrio indexavel, de modo a responder perguntas similares sobre sequéncias

T ndo necessariamente bindrias, definidas a seguir.
* ranky(T,i): Retorna o niimero de posi¢des j € [0,7) tal que ¢; = x.
o select,(T,i): Retorna a posicéo da i-ésima ocorréncia de x em T'.

A Wavelet Tree W (T,.</) de uma cadeia T de tamanho n, sobre um alfabeto <7 de tamanho
m, oferece essas operagdes em tempo O(lgm) utilizando nlgm + o(n) bits de memdria.

Para definir a wavelet tree, € necessdrio introduzir o conceito de projecdo da cadeia T sobre
um alfabeto 7', denotado por proj(T, «7’), definido como, para qualquer subconjunto &/’ C 7,
a subsequéncia de T consistindo de todas as suas posi¢cdes em o7’

A wavelet tree, por fim, € a drvore recursivamente definida por:

, if |o7| = 1,

W(T, o) = \ (2.3)

,  caso contrario,

onde
* &/ = ofyU o/ € uma parti¢do ndo trivial do alfabeto,

* A raiz consiste em um bitarray B(T, <%, /) = by - --b,_1 de tamanho n = |T|, tal que

bi=0,set; € y,oub,=1,set; € .o,

* As subdrvores esquerda e direita, W (proj(T,.<%), <% ) e W (proj(T, <)), o/, ) correspon-
dem as wavelet trees das projecoes de T sobre os subalfabetos ) e .27}, respecitivamente,

(&
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* | representa uma 4rvore nula (vazia), sendo ela o caso base para alfabetos unitérios.

A Figura 2.2 ilustra uma wavelet tree na qual, o alfabeto é recursivamente particionado em
metades. Em cada n6, apenas o bitarray € armazenado, sendo o texto projetado exibido apenas
para ilustracdo. Cada aresta estd rotulada pelo subalfabeto sobre o qual a cadeia do né pai é
projetada. Usando essa parti¢do, obtemos uma representacdo em nlgm + o(nlgm) bits sobre
a qual as operagdes de rank e select podem ser realizadas em tempo O(lgm) percorrendo um
caminho da raiz até uma folha e realizando rank e select nos bitarrays dos n6s nesse caminho.
Alternativamente, a estrutura da wavelet tree pode seguir a parti¢ao induzida pela Codificagdao

de Huffman [23], caso no qual o espago da estrutura pode chegar a nHy(T) + o(n) [37].

wavelet_tree

101000111000
{aelr} — Tt}
aeleree wvt_t
0010100 01010
{ae} {1,r} {t.v} {w,_}
aeeee 1r vtt W_
01111 01 100 01

{a}, e} {1}, A} (e}, dv} {w} {1}

Figura 2.2 Wavelet tree

2.3.3 Vetores de sufixos comprimidos

Um vetor de sufixos de uma cadeia T =t - - - 1,1 € uma permutagdo S = SA(T) = (5o, ,Sy—1)
dos valores 0,...,n— 1. Ocorre que essa informagao pode ser representada indiretamente atra-

vés de um outro vetor ® = (¢(0),...,¢(n— 1)), definido por

STUS[]+1], seSlij<n—1,
¢ (i) = (2.4)
s=1o], seS[i]=n—1,
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onde S~![j] denota vetor de sufixos inverso, i.e. S~![j] =i <= S|[i] = j. A transformada ¢
associa cada posicdo i do vetor de sufixos a ordem lexicografica do sufixo iniciado na posicao
si+ 1. Por exemplo, na Figura 2.3 temos os valores de S, S~! e ® para a cadeia T = bananas$.
O valor S[0] = 6 indica que o menor sufixo em ordem lexicogréfica é o sufixo 76 :] = $. Como
S[0] = n—1 =6, a defini¢do (2.4) indica que ¢(0) deve ser a posi¢cdo em S do sufixo T'[0 :],
ou seja S~1[0] = 4. De modo similar, para i = 1 temos S[1] = 5, ou seja o segundo sufixo em

ordem lexicografica é o T[5:]. Logo ¢ (1) deve ser a ordem do sufixo T'[6 :], no caso S~1[6] = 0.

i 0123456
T bananas
S 6531042
S'la362510
® 4056312
$ a b n

Figura 2.3 Transformada ¢

Repare que, partindo da posi¢io do sufixo 7[0 :] em S, iy = S~'[0], podemos consultar
i1 = Plip], obtendo a ordem de T[1 :|, ou seja S[i;] = 1. Consultando novamente i = P[ij],
obtemos a ordem de 7|2 :], ou seja S[iz] = 2, e assim sucessivamente, de modo que obtemos
uma sequencia ig, i, i, . ..,i,—1 com S[iy] = k. Desse modo, podemos computar o valor de S[i]
a partir de ® e iy, consultando iteradamente iy = P[i;_1] até que i; = i, quando entdo saberemos
que S[i = ix] = k. No exemplo corrente, suponha que quiséssemos computar S[i = 5]. Teriamos

entdo a sequéncia

i = ®i)] = B3] =6 = S[6] =2 2.5)
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O processo descrito acima requer tempo O(n) no pior caso, e portanto ndo ha vantagem
aparente em representar S através de ®, uma vez que temos igualmente uma permutacdo dos
indices, porém com tempo de consulta pior. Ocorre que, diferentemente de S, o vetor @ possui
uma propriedade que o torna mais propicio a compressao. Repare, na Figura 2.3, que S pode
ser particionado em intervalos correspondentes as letras iniciais dos sufixos correspondentes
a cada posi¢ao. Primeiro, temos o sufixo iniciado em $, depois os iniciados em a, depois 0s
iniciados em b, e depois os iniciados em n. Esses intervalos estdo indicados na ultima linha da
figura. Pode ser facilmente demonstrado que, em cada um desses intervalos, @ é uma sequencia

estritamente crescente, € portanto, mais compressivel.

Para demonstrar como comprimir &, considere a cadeia X = xq - - - x,,1 definida por

X[o(0)] = TIS[]. (2.6)

No exemplo corrente, teriamos X = annb$aa. Essa cadeia é uma permutagdo do texto que
codifica . Com efeito, se olharmos para X, saberemos, por exemplo, que o caractere a ocorre
nas posi¢oes 0,5, 6. Essa € justamente a subsequencia contigua crescente de ® correspondente
ao intervalo dos sufixos iniciados em a, como discutido acima. De maneira geral, o valor de
®[i] pode ser computado por

®[i] = select.,(X,i—ri), (2.7)

onde ¢; = T[S[i]] € o caractere do intervalo que contem a posicao i, r; é o nimero ocorréncias
dos caracteres lexicograficamente menores do que ¢; em X, e select é a operagdo descrita na
Secdo 2.3.2. Os valores de ¢; e r; podem ser inferidos a partir de contagens sobre X, mas é
comum representar essas contagens numa tabela de tamanho mlIgm bits, onde m € o tamanho
do alfabeto. Usando uma wavelet tree para representar X, podemos portanto representar P
em espago (n+m)lgm+ o(nlgm) bits, com consultas em tempo O(lgm). No caso tipico de

alfabetos constantes, isso representa um ganho substancial sobre os nlgn bits do vetor & (e por
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consequente S) descomprimido.

Apesar dessa representacdo de S através @ codificado como uma wavelet tree ser eficiente
em espago, o tempo de consulta a S torna-se O(nlgm), o que ainda é muito elevado. Para
abordar esse problema, Grossi e Vitter [22] propuseram a representagdo recursiva descrita a
seguir.

Inicialmente, seja So = S o vetor de sufixos original e defina S; o subvetor (ndo-contiguo)
de Sy correspondente aos sufixos pares, isto €, iniciados nas posi¢des pares do texto. Considere
que as posicoes de Sy selecionadas para S; estdo indicadas num bitarray Ey. Suponha entdo
que tenhamos os vetores @y = P, Epy, e S;. A Figura 2.4 reproduz essa situagcdo a partir do
exemplo anterior. Se assim for, procedemos da seguinte maneira para computar S[i] = Spli]. Se
Soli] for par, o que sabemos através de Ey|i], entdo obtemos o seu valor diretamente a partir
de S)[rank;(Ep)]. Caso contrdrio, consultando j = ®[i|, descobrimos a posi¢do j do sufixo
iniciado em Sp[i] + 1. Como, nesse caso, So[i] é fmpar, S[0] 4+ 1 € par, ou seja E[j] =1, e
portanto, podemos obter S[j] = S[i] + 1 diretamente de S;, como acima, e daf S[i] = S[j] — 1.
Como a consulta a E e a operacdo de rank podem ser realizadas em tempo constante, segue que

conseguimos consultar S[i] em tempo constante.

i 0123456
T |bananas$
by 4 05 6 312
Eh|1 000111
S1 |6 0 4 2

Figura 2.4 Estrutura recursiva do vetor de sufixos.

Obviamente, no caso acima, teriamos ainda que representar S; além do ®( e do Ey. Logo
o espago total seria B(S) = nlgm + o(nlgm) +n+o(n)+ B(S1) = n(lgm+ 1) + o(n(lgm +
1)) + B(S;) bits. Representando S; diretamente, temos B(S;) = n(lgn — 1)/2 bits. Porém,
considere a cadeia 77, indéntica a T = Tp, mas agrupando os caracteres aos pares de forma que

o comprimento da cadeia T} seja n; = [1/2], e o tamanho do alfabeto seja m; = min{m? d},
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onde d; denota o ndmero de caracteres pareados diferentes que ocorrem em 77. No exemplo
T; =ba na na $_ ou, reescrevendo equivalentemente, 77 = 1220, sobre o alfabeto com os m| =
dy = 3 caracteres 0 =$_ < 1 =ba < 2 =na. Se considerarmos 7} definido dessa forma, temos
que S € exatamente o vetor de sufixos de 77, apenas com valores dobrados. Normalizando para
o comprimento de T}, ou seja, dividindo os valores por 2, terfamos S| = (3,0,2,1) = SA(T}).
A partir dai, a mesma representacdo pode ser aplicada a S| recursivamente, obtendo-se @1, E
e 7 e, deste dltimo, ®,, E»,.... No limite, teremos ~ lgm niveis, sendo que, na pratica, essa
representacio € aplicada por k niveis, até que o vetor S; seja suficientemente pequeno para ser

representado diretamente. O tempo de consulta a S passa a ser entdo O(k) = O(lgm).

2.3.4 Arvores de sufixos comprimidas

Sadakane [48] prop0s uma representacdo sucinta da drvore de sufixos, utilizando internamente
um array de sufixos comprimido. Utilizando sua representagdo, a arvore de sufixos de uma
cadeia de tamanho n utiliza 6n 4 o(n) + Sss bits de memoria, sendo Ss4 o tamanho do array
de sufixos utilizado. Sadakane chama a represencdo de arvore de sufixos com funcionalidade
total, mantendo que as operagdes definidas por uma drvore de sufixos sdo todas respondidas
eficientemente enquanto sua representacao € sucinta.

Neste trabalho foi desenvolvida uma implementacdo simplificada, embora ainda sucinta,
da reprentacdo proposta por Sadakane, resultando na utilizagdo de 18n+ o(n) + Ssa bits de

memoria. A representacdo, bem como sua implementacao, serd detalhada no Capitulo 3.

2.4 Grafos de de Bruijn

Seja S um conjunto de cadeias. O Grafo de de Bruijn (GdB) de ordem k, denotado Gi(S), é

uma representagdo construida sobre S. Cada né em Gy (S) corresponde a uma subsequéncia
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G T
] -l C I

‘TAC G, (acG|-A,(ccal C GAC’ ‘CGT C, (aerc|_G TCG’ ‘ACT’
)G
1l T ]
T A
A

Figura 2.5 GdB de ordem k = 3 da cadeia S = TACGACGTCGACT. Os nds sao rotulados pelos 3-mers
(em preto) e temos uma aresta dirigida xpxix 22 Yoy1yY2 sempre que xjx» = yoy;. Ocorre que, no
sequenciamento de DNA, normalmente nao sabemos se foi lida a sequéncia de uma fita ou da sua
complementar, no sentido oposto. Portanto, o 4-mer xpxx2x3 tanto pode representar a aresta xoxx N

X0 . ~ 2
X1X2X3 COMO a aresta x3x4x] — x5x) X, (x'j denota a base complementar de x;). Por essa razdo ¢ comum

identificar o n6 (k-mer) com seu complemento reverso (em cinza) e considerar o grafo como bidirecional.

de tamanho k (k-mers) nas cadeias em S. Dois nés sdo unidos por uma aresta se existe uma
sobreposicao de tamanho k — 1 entre seus k-mers correspondentes. Note que isso implica na
correspondéncia de toda aresta com uma k 4 1-mer de S, onde os nds unidos pela aresta corres-
pondem ao prefixo e ao sufixo de tamanho k do k+ 1-mer. A figura 2.5 ilustra a relacdo entre

um conjunto S de tamanho 1 e G3(S).

2.4.1 GdB para sequenciamento de DNA

Conway e Bromage [!4] propuseram uma representacdo de GdB a partir do seu conjunto de
arestas £ como um conjunto de k + 1-mers ordenados lexicograficamente. Cada uma das pos-
siveis arestas € identificada por uma posi¢ao de um bitarray BE, de forma que a consulta da
presenca da aresta no grafo é feita verificando-se se o bit correspondente € igual a 1. Os vér-
tices, em vez de representados explicitamente, sdo inferidos a partir das arestas. Operacdes de
navegacao sao definidas sobre as operagdes rank e select de um dicionério indexdvel sobre BE.
Aproveitando-se a esparsidade do conjunto das arestas, foram utilizados bitarrays comprimidos
que oferecem as operacoes de rank e select [16]. Com essa representagdo, os autores obtiveram

cerca de 28 bits por aresta para o GdB do genoma de um humano.



2.4 GRAFOS DE DE BRUIJN 19

Pell et al [42] propuseram uma representacao bastante econdmica, que armazena o conjunto
de vértices de Gi(S), i.e. as k-mers em S, num Filtro de Bloom (FB) [5], sendo as arestas sdo
deduzidas a partir dos vértices. Um FB armazena n elementos utilizando um bitarray B de ta-
manho m e um conjunto de funcdes de hash fy, ..., f, — 1. A inser¢do de um elemento x no FB
¢ dada pela atribui¢ao B f;(x) < 1 para toda fun¢@do de hash f;. Para verificar a presenca de um
elemento x no FB, ¢ feita a verificacdo B £,(x) = 1 para toda fun¢@o de hash f;. Se existe algum
By = 0, x ndo estd contido no FB. No entanto, caso contrdrio, ainda € possivel que x ndo
esteja contido no FB. Existe, portanto, uma taxa de falsos positivos €, inversamente proporci-
onal a razdo “'. Apesar disso, Pell et al sustentam que a representagdo mantém propriedades

adequadas para tarefas como o sequenciamento de DNA.

Chikhi and Rizk [12] estenderam a representacdo de Pell et al a partir da observacdo de que
apenas uma pequena fracdo dos 4% possiveis k-mers sdo pesquisados no FB durante a navegacdo
e, desses, apenas uma pequena parte acarretam em falsos positivos. Os autores propuseram
armazenar explicitamente esses falsos positivos criticos (FPc) numa hash table, bem como
uma tabela de marcadores de nds complexos, i.e. nds com grau de entrada ou saida = 1. Com
isso, obteve-se uma representagdo exata do GdB de tamanho ~ 1.44nig(1/€) + 16€nk bits,
que, para kK = 27, resulta em cerca de 13.2 bits pos nd, ajustando-se o tamanho do FB para
a taxa de erro minima, permitindo que o GdB do genoma humano (HapMap: NA18507) seja

armazenado em cerca de 6 GigaBytes.

Posteriormente, essa estrutura foi refinada por Salikhov et al [49], que propds a utilizagdo
em cascata de FB para representar o conjunto de FPc. A representacdo obtida apresentou ser
cerca de 30-40% mais eficiente em memoria, e 18-30% em tempo de percurso do GdB em

testes realizados com 4 FB em cascata.

A representacdo sucinta apresentada por Bowe et al [7] € bem menos direta e foi inspirada
pela Transformada de Burrows-Wheeler (BWT). Bowe et al propuseram representar o GdB de

uma cadeia S de comprimento n como a cadeia W definida pela concatenacao das dltimas letras
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de todos os seus k + 1-mers (arestas) ordenados lexicograficamente pelo reverso dos seus k-
prefixos. Essa cadeia, juntamente com um bit array de tamanho n e mais as contagens de cada
caractere em S, permitem a navegacao sobre o GdB com o auxilio das operagdes rank e select
oferecidas pela Wavelet Tree. No total, essa representacdo do GdB requer ~ nlgm+n+mlgn
bits, ou seja, cerca de 2.5 GigaBytes para o mesmo data set do genoma humano (HapMap:

NA18507) mencionado acima.

Uma propriedade interessante da representacdo de Bowe et al € que o fato das arestas (k+ 1-
mers) estarem ordenadas lexicograficamente pelos reversos dos seus k-prefixos, (sendo esses
justamente os rétulos dos nds dos quais emanam as arestas), entdo elas também estdo automa-
ticamente ordenadas pelos reversos dos prefixos de qualquer tamanho < k. Ou seja, de certo
modo, a representacdo ja inclui os GdB para valores de k menores. Explorando essa caracteris-
tica, Boucher et al [6] estenderam a representac@o para permitir operacdes de navegacao com o
k variavel e escolhido on-the-fly. Finalmente, essa representacdo, embora eficiente do ponto de
vista de espaco, € assimétrica pois permite que o os rétulos de uma aresta eferente y, seja usada
para alcancar o sucessor de ay de um né xc, mas nio o sentido contrario. E possivel alcancar
todos os predecessores de um né ¢y, mas para descobrir-se o x, seria preciso retroceder mais
k arestas até que esse x passasse a ser o ultimo caractere no n6 corrente. Para remediar isso,
Belazzougui et al [4] refinaram ainda mais a representacdo de [6], introduzindo, no lugar da
wavelet tree, uma variante bidirecional dessa estrutura [50]. A modificacdo proposta incorre
num custo acrescido de O(nlgk) bits de espaco (n =nimero de vértices) sobre a representacdo
base de [7], permitindo todavia navegar sobre o GdB nos dois sentidos e com k varidvel em

tempo O(lgk) por aresta.

Embora os métodos anteriores ja evidenciem a relacao entre os GdB e as estruturas de in-
dice, Cazaux et al [9] propuseram-se a investigar mais aprofundadamente essa conexdo, em
particular com as arvores de sufixos, que € um indice de referéncia muito estudado [3]. Ca-

zaux et al observaram que o conjunto de k-mers de S pode ser representado por uma drvore
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de sufixos truncada de altura k [36], e forneceram algoritmos para converter arvores de sufixos
generalizadas, truncadas ou ndo, em estruturas navegdveis para GdB completos ou compacta-
dos. Aproveitando a equivaléncia entre drvores de sufixos e arrays de sufixos enriquecidos com
informacdes sobre maiores prefixos comuns entre todos os pares de sufixos [31], os autores
também apresentaram algoritmos para a construcao de GdB a partir de arrays de sufixos. Todas
essas conversodes sdo lineares em tempo no tamanho do GdB, e a conversdo da arvore de sufixos
truncada é também linear em espaco. Essa estratégia pode tirar proveito da construcao prévia
de um desses indices para uma outra tarefa, como a correcdo de erros de sequenciamento, por

exemplo.






CAPITULO 3

Uma estrutura de dados para GdB baseada numa

arvore de sufixos comprimida

3.1 Arvore de sufixos comprimida

A estrutura suporta as seguintes operagoes:
* root(T): Retorna a raiz da arvore 7.
o isleaf(T,u): Retorna um valor booleano representando se o n6 u é uma folha em 7.
e firstchild(T,u): Retorna o primeiro filho de u.
* sibling(T,u): Retorna o primeiro irmdo de u a direita.
* child(T,u,c): Retorna o filho de u percorrendo a aresta cujo primeiro caractere é c.
* parent(T,u): Retorna o pai de u.
* edge(T,u,i): Retorna o i-ésimo caractere na aresta que aponta para u.
* depth(T,u): Retorna o tamanho da cadeia representada por u.
* edgelength(T,u): Retorna o tamanho da aresta que aponta para u.
* lca(T,u,v): Retorna o menor ancestral comum entre u e v.
* suf fixlink(T,u): Retorna o nd para o qual a aresta de sufixo de u aponta.

Também sdo suportadas as seguintes operacdes em nds implicitos da arvore:

23
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isimplicit(T,u): Retorna um valor booleano representando se o né u é implicito.
e implicit firstchild(T,u): Retorna o primeiro filho de u.

e implicitsibling(T,u): Retorna o primeiro irmao de u a direita.

* implicitchild(T,u,c): Retorna o filho de u percorrendo o caractere c.

* implicitparent(T,u): Retorna o pai de u.

* char(T,u): Retorna o dltimo caractere da cadeia representada por .

As operacdes [ca e suf fixlink funcionam para nds implicitos e explicitos sem que seja

necessdria a implementagdo de versodes especificas para cada tipo de no.

3.1.1 Visao geral da estrutura e suas componentes

A arvore de sufixos comprimida € composta pelas seguintes estruturas:

* Array de sufixos comprimido.

Array de alturas.

— Array de inteiros ordenados.

Estrutura de parénteses balanceados.

Estrutura de RMQ.

3.1.2 Dicionario indexavel

Essa estrutura permite realizar as seguintes operagdes em uma sequéncia bindria B de tamanho

n em tempo constante utilizando n+ o(n) bits de memoria.
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ranky(B,i): Retorna o nimero de posi¢des j € [0,7) tal que B; = x.

select,(B,i): Retorna a posi¢do da i-ésima ocorréncia de x em B.

predy(B,i): Retorna a maior posi¢ao j menor que i tal que B; = x.
* succx(B,i): Retorna a menor posi¢do j maior que i tal que B; = x.

A defini¢do das operacdes pode ser estendida para x sendo uma cadeia de tamanho maior

que um utilizando B | = X como comparagao.

JeJFlx

Embora esse trabalho ndo inclua a implementacdo dessa estrutura, ela foi utilizada em al-

gumas das estruturas implementadas.

3.1.3 Array de sufixos comprimido

Essa estrutura permite realizar as seguintes operacdes sobre uma cadeia 7 de tamanho n.
* Retornar SA[i] em tempo O(ts4).
* Retornar ¥[i] em tempo O(ty).
* Retornar 7; em tempo O(fsy ).

Embora esse trabalho ndo inclua a implementagdo dessa estrutura, ela foi utilizada em algu-
mas das operacdes implementadas. Para isto, foi utilizada a representagdo proposta por Grossi

e Vitter [22].

3.1.4 Array de inteiros ordenados

Essa estrutura permite armazenar uma sequéncia estitica A de n inteiros ndo negativos orde-
nados cujo médximo valor € k, oferecendo acesso randomico em tempo constante, utilizando

n+k+o(n+k) bits de memoria.
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A estrutura consiste numa sequéncia de bits B de tamanho n + k na qual exatamente n bits
tém valor 1. As posi¢des dos bits com valor 1 sdo definidas por a; + i, para todo i € [0,n). O
valor do i-ésimo inteiro em A é dado pela quantidade de bits com valor O precedendo o i-€simo

bit com valor 1.

Demonstragdo. Como A € uma sequéncia ordenada, i < j = i< jAa;<a; = a;+i<

aj+ j. Logo,

{j:bj=1,0< j<a;+i}| =i Portanto, o valor do i-ésimo inteiro ¢ dado por

{j:b;=0,0<j<ai+i}|=ai+i—|{j:b;=1,0<j<ai+i}|=ai+i—i=a; O

O acesso € feito em tempo constante utilizando um diciondrio indexdvel com a operagdo

a; = ranko(B, select| (B,i)).

3.1.5 Array de alturas

Essa estrutura permite armazenar o LCP (Maior Prefixo Comum) entre sufixos adjascentes no
array de sufixos da cadeia 7T de tamanho n, com acesso em tempo O(fs4), utilizando 2n +
o(n) bits de memdria. Através dela também ¢é possivel obter a representa¢do da drvore como

parénteses balanceados. A defini¢do do array de alturas segue:

lep (Tsa;, Tsa,,,) 0<i<n-—2
Hgt[i] =

0 i=n—1

Para armazenar a estrutura eficientemente, o array de inteiros ordenadas € usado. No en-
tanto, como Hgt ndo € garantidamente ordenado, € necessdrio codifica-lo a fim de obter uma

sequéncia ordenada. A codificacdo se baseia no seguinte lema:
Lema 3.1. Hgt[W[i]] > Hgt[i] — 1.

Demonstragdo. Se Tsap # Tsajiv1)s Hgt[i] = 0 e a inequagdo se sustenta. Caso contrério,

pela defini¢do de ordem lexicografica, ¥[i] < W[i+ 1]. Logo, existe i’ = P[i] +1 < ¥[i +
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1]. Pela defini¢do de ordem lexicogréfica, o sufixo Tsapw[ij+1) tem um prefixo de tamanho
lep(Tsafi), Tsaji+1)) — | em comum com os sufixos Tgap+1 = Tsape(i) © Tsafiv1+1 = Tsapefir1))»

isto &, lep(Tsapw(i)s Tsapwii+ 1) = Lep(Tsajs Tsajivn)) — 1. Portanto, Hgt[W[i]] > Hgt[i] — 1. [

Seja p = SA1[0].

Hgt[p] > Hgt[¥[p]] +1
> Hgt[¥*[p]] +k
> Hgt[¥"'[p]]+n—1

=n—1

A igualdade, que limita o valor maximo da sequéncia, é verdade pois, como "~ ![p] =ne

T, 1 =%, tem-se Hgt[¥" ! [p]] = 0.

Para recuperar Hgt|i], é necessério computar k tal que i = W*[p]. Pela defini¢io de P,

SA[WX[i]] = SA[i] +k

. SA[i] = SA[¥¥[p]] = SA[p] +k =k

Essa codificagio nos disponibiza uma sequéncia de n inteiros ordenados Hgt[¥*[p]] +k,
para k =0,1...n— 1. Note que a sequéncia resultante é uma permutagdo de SA[i| + Hgt[i].
Utilizando o array de inteiros ordenados, ela pode ser armazenada em n+n+o(n+n) =2n—+

o(n) bits.
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3.1.5.1 Construcao da sequéncia de parénteses balanceados

O array de alturas também ¢é utilizado para construir o bitarray contendo a sequéncia de parén-
teses balanceados utilizada na arvore de sufixos.

O algoritmo se baseia na traversia bottom-up proposta por Kasai [26]. O algoritmo simula,
com o uso do array de sufixos e do array de alturas, uma traversia na arvore de sufixos referente

ao texto.

Uma traversia bottom-up € uma iteracdo numa drvore onde cada n6 da arvore € processado
exatamente uma vez e todos os filhos de um n6 sdo processados antes dele. No caso da traversia
usada, sendo /, o indice da folha mais a esquerda na subarvore do né u, r,, o da mais a direita e

i, aordem em que u aparece na traversia, tem-se VuVv : i, <i, = r, <nr,V(r,=r,Al, > 1,).

Algorithm Construir Parénteses Balanceados
Input L: Lista dos indices da folha mais a esquerda na subdrvore de u na ordem da traversia
R: Lista dos indices da folha mais a direita na subarvore de u na ordem da traversia
H: Lista das distancias entre u e a folha mais a direita na subarvore de u na ordem da
traversia
f: Tamanho de T
Output B: Bitarray de parénteses balanceados
n: Tamanho de B
n<+0
L' + array de tamanho f preenchido com zeros.
R’ + array de tamanho f preenchido com zeros.
for each n6 u na traversia do
L,«L,+1
R, «R,+1
n<n+1
fori<— f—1...1do
L, L,

/ /
R, <—Ru+1

B « bitarray de tamanho n preenchido com ‘(’

O S0 N O v AW N~

~ ~
~

12 for each né u na traversia do
13 k< Lp  +Rg —H,—1
14 By <)

15 return B, n

Algorithm 1 Construcio do bitarray de parénteses balanceados.



3.1 ARVORE DE SUFIXOS COMPRIMIDA 29

O Algoritmo 1 baseia-se em encontrar as posi¢cdes dos parénteses fechados de cada n6 na
arvore. Ele € divido em duas etapas, cada uma realizando uma traversia.

Inicialmente, sdo construidos os arrays L' e R' de modo que: L] armazene a quantidade
de nds cujas folhas mais a esquerda sdo maiores ou iguais a i; e, analogamente, R; armazene a
quantidade de nés cujas folhas mais a direita sdo maiores ou iguais a i. Nesse momento também
¢ feita a contagem de nds da arvore de sufixos.

Em seguida, B € construido. Para encontrar a posi¢do p do paréntese fechado do né u, é

contado: O nimero de parénteses abertos apds p: Lj e o numero de parénteses fechados
Uu

+1°
apos p: R}‘,u — H,, — 1. Note que € necessdrio remover o nimero H,, de parénteses fechados que

sdo descendentes de u, mas possuem a mesma folha mais a direita na subérvore.

3.1.6 Estrutura de parénteses balanceados

Essa estrutura permite armazenar uma sequéncia de parénteses balanceados B de tamanho 2n
com n pares de parénteses correspondentes, oferecendo as seguintes opera¢des em tempo cons-

tante:

* findclose(B,i): Retorna o paréntese fechado que corresponda ao paréntese aberto em i.
* findopen(B,i): Retorna o paréntese aberto que corresponda ao paréntese fechado em .

* enclose(B,i): Retorna o paréntese aberto do par mais interno que contenha o paréntese

em i.

A sequéncia B ¢ dividida (implicitamente) em (%’ﬂ blocos de tamanho m = [TW Uma

série de definicdes necessdrias para a estrutura segue:
« E definido b(p) como o bloco do qual o paréntese p faz parte.

* E definido 1 (p) como o bloco do qual o paréntese correspondente a p faz parte.
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* Um paréntese p ¢ dito afastado se b(p) # b(i(p)).
* A definicdo de paréntese pioneiro se divide em trés partes:

— Um paréntese aberto afastado p é dito pioneiro se b(i(p)) # b(u(q)), sendo g o

paréntese aberto afastado mais a direita que precede p.

- Analogamente, um paréntese fechado afastado p € dito pioneiro se b(u(p)) #

b(u(q)), sendo g o paréntese fechado afastado mais a esquerda que sucede p.

— O primeiro e o dltimo parénteses em B sdo pioneiros.
* Um paréntese p pertence a familia pioneira de B se p é pioneiro ou u(p) é pioneiro.

« E definido o excesso e(p) do paréntese p como a quantidade de parénteses abertos até p
menos a quantidade de parénteses fechados até p. Note que, pela definicao de sequéncia

de parénteses balanceados, esse valor sempre € ndo negativo.
A estrutura é composta das seguintes subestruturas:

* Tabelas de preprocessamento
* Familia pioneira

e Estrutura recursiva

3.1.6.1 Tabelas de preprocessamento

Um série de tabelas é preprocessada para armazenar valores relacionados a divisdo de B em
blocos. Todas as tabelas sao indexadas por uma sequéncia bindria S de tamanho méximo m =
[@an representando uma sequéncia de parénteses e, opcionalmente, um inteiro.

As seguintes tabelas sdo utilizadas:

e matches|S,i|: Armazena a posicao do paréntese correspondente ao paréntese na posicao
)

i. Se o paréntese ndo existir em S, armazena uma valor indicativo.
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* enclose[S,i]: Armazena a posi¢do do paréntese mais interno que contenha o paréntese na

posi¢do i. Se o paréntese ndo existir em S, armazena uma valor indicativo.

o leftmost_close_with_excess[S,e]: Armazena a posi¢do do paréntese em S mais a es-
querda que possua excesso e. Se o paréntese ndo existir em §, armazena uma valor

indicativo.

* rightmost_close_with_excess[S,e|: Armazena a posi¢ao do paréntese em S mais a direita

que possua excesso e. Se o paréntese nao existir em S, armazena uma valor indicativo.

o rightmost_far_open_until[S,i]: Armazena a posicdo do paréntese aberto em S, que ndo
possua correspondente em S, mais a direita cuja posicao seja menor ou igual a i. Se o

paréntese ndo existir em S, armazena uma valor indicativo.

» minimum_left_excess[S]: Armazena o menor excesso em S. Essa tabela é opcional, e
pode ser utilizada para armazenar apenas valores ndo negativos nas tabelas rightmost_close_with_excess

e leftmost_close_with_excess.

Todas as tabelas podem ser construidas em O (y/nlgn) e ocupam O (y/nlg?n) = o(n) bits

de memoria.

3.1.6.2 Familia pioneira

A familia pioneira € utilizada como base da l6gica recursiva da estrutura. Para que isso seja pos-
sivel, é necessdria a prova dos seguintes teoremas, bem como a disponibilizacdo das operacdes

descritas em seguida.
Teorema 3.1. A familia pioneira é, ela mesma, uma sequéncia de parénteses balanceados.

Demonstragcdo. A familia pioneira pode ser obtida com a remog¢do de todos os pares de pa-
rénteses correspondentes da sequéncia original B. A remoc¢ao de um par de parénteses corres-

pondentes de uma sequéncia de parénteses balanceados resulta numa sequéncia de parénteses



32 CAPITULO 3 UMA ED PARA GDB BASEADA EM ARVORES DE SUFIXOS COMPRIMIDAS

balanceados. Como a sequéncia original B é balanceada, a remoc¢do sucessiva de pares de

parénteses correspondentes resulta numa sequéncia de parénteses balanceados. [

Teorema 3.2. O niimero de pares de parénteses correspondentes na familia pioneira é limitado
por O(n/1gn).

Demonstracdao. O grafo G que possui V = %W vértices representados pelo blocos de B e

arestas representadas por (b(p),b(i(p)), para todo par de parénteses correspondentes na fa-
milia pioneira, € simples e periplanar (planaridade exterior). Logo, G possui no maximo
2V—-3=2 L%] — 3 arestas. Pela definicao de G, a familia pioneira possui no maximo 2 (nﬂﬂ -3
pares de parénteses correspondentes. Portanto, o nimero de pares de parénteses corresponden-

tes na familia pioneira é limitado por O (2 (%-‘ — 3) =0 (lgin) Il

A estrutura inclui um diciondrio indexdvel sobre uma sequéncia bindria indicando quais

parénteses pertecem a familia pioneira. O diciondrio € utilizado para:

* Obter as posi¢des dos parénteses pertencentes a familia pioneira a partir das suas posigoes
na sequéncia original B e vice-versa. O mapeamento € realizado utilizando as funcdes

rank e select do diciondrio.

* Obter a posi¢ao do primeiro paréntese pertencente a familia pioneira precedendo ou su-
cedendo uma posi¢do. Essa funcionalidade € realizada utilizando as funcdes pred e succ

do dicionario.

3.1.6.3 Implementacdo ingénua

A implementacao ingénua € utilizada como caso base da estrutura recursiva. Ela consiste em
armazenar as repostas das trés operacoes providas pela estrutura em tabelas com entradas para
cada posi¢do da sequéncia.

O espago em memoria utilizado é de O (nlgn) bits e o tempo de resposta é constante.
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3.1.6.4 Estrutura recursiva

A estrutura de parénteses balanceados € utilizada recursivamente sobre a familia pioneira.
Como o tamanho da familia pioneira é limitado por O(n/lgn), apés dois niveis da recursdo
o tamanho da sequéncia de parénteses balanceados é de O(n/lgnlglgn). A implementacido

ingénua pode ser utilizada nesse nivel de recursdo, utilizando

n n
0] 1
<lgn1glgn g (1gnlg1gn))

n lg (lgnl@lgn)
Iglgn Ign

= o(n)

bits de memoria.

3.1.6.5 Operagdes

Aqui serdo descritas as operagdes realizadas pela estrutura. A fim de simplificar a notagao,

serdo utilizadas as fungdes:

* blockbegin(i) = m LLJ

m

« blockend(i) = min (m (|-t | +1),n)

* blOCk(i) = Bblockbegin(i).Ablockend(i)

Serd também utilizado B’ como a sequéncia de parénteses pertencentes a familia pioneira
em B. A posi¢do p’, em B', representa o paréntese em p em B. Note que p’ = rank;(P,p)
e p = select;(P,p), onde P é o bitarray com as posi¢des em B dos parénteses pertencentes a

familia pioneira.
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Algorithm findclose
Input B: Sequéncia de parénteses balanceados
B’: Sequéncia de parénteses pertencentes a familia pioneira
P: Dicionério indexdvel com as posi¢des dos parénteses pertencentes a familia pio-
neira
i: Posicdo de um paréntese aberto em B
Output Posicdo do paréntese fechado que corresponde ao paréntese em i
if matches[block(i),i] # afastado then
return matches|block(i), ]
J < predi(Pii+1)
J < rank (P, j)
w(j) « findclose(B',j)
u(j) + select; (P,u(j))
e(u(i)) < e(i) -1
8 (i) < leftmost_close_with_excess[block(u(j)),e(p(i))]
9 return (i)

N U RN W N~

Algorithm 2 Operacio findclose sobre um bitarray de parénteses balanceados.

Prova do algoritmo: Se o paréntese em i ndo € afastado, a resposta pode ser obtida através
tabela matches. Caso contrdrio, sabendo o bloco e o excesso da posicao desejada, pode-se
encontra-la utilizando a tabela leftmost_close_with_excess. Isso se deve aos seguintes dois

teoremas:
Teorema 3.3. O menor indice que sucede i e tem excesso e(i) — 1 é u(i)

Demonstracdo. Pelas definicdes de excesso e sequéncia de parénteses balenceados, e(u(i)) =

eli)=Te min e(k) > e(u(i) O

Teorema 3.4. O bloco que contém pi(i) também contém ()

Demonstragdo. Se o paréntese em i pertence a familia pioneira, i = j .". b(u(i)) = b(u(j)).
Caso contrério, existe um nimero positivo de parénteses afastados em b(i) a esquerda de i
cujo correspondente estd em b(w(i)). O mais a esquerda é j. Note que ndo existe paréntese

pertencente a familia pioneira entre i € j. [

O algoritmo findopen é analogo.
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Algorithm enclose
Input B: Sequéncia de parénteses balanceados
B’: Sequéncia de parénteses pertencentes a familia pioneira
P: Dicionério indexdvel com as posi¢des dos parénteses pertencentes a familia pio-
neira
i: Posicdo de um paréntese aberto em B
Output Posicdo j do paréntese aberto mais a direita cujo par que contém o paréntese em i
1 if encloses|block(i),i] armazena uma posi¢do then
2 if bencloses[block(i),i} = ‘)/ then
return findopen(B, P,encloses[block(i),i])
return encloses[block(i), ]
s < succi(Pii—1)
if by = *)’ then
p < findopen(B,P,s)
else
s' < rank;(P,s)
10 p' + enclose(B',s")
11 p<select;(P,p)
12 g < succi(P,p)
13 if b(p) = b(g) then
14 J < rightmost_far_open_utillblock(p),q — 1]
15 else
16 j < rightmost_far_open_util[block(p),blockend(p)]
17 return j

O G0 N N v AN W

Algorithm 3 Operacio enclose sobre um bitarray de parénteses balanceados.

Prova do algoritmo: Se j ou () estiverem no mesmo bloco que i, a resposta é obtida pela
tabela encloses (e possivelmente uma chamada a findopen). Caso contrério, b(j) < b(i) <
b(u(j))-

Pela definicao de paréntese pioneiro, existe o paréntese em p pertencente a familia pioneira
tal que b(p) =b(j) e b(u(p)) =b(u(j)). O paréntese em p é o paréntese pertencente a familia
pioneira mais a direita cujo par contém o paréntese em i. Se houvesse um paréntese pertencente
a familia pioneira mais a direita que p cujo par contivesse o paréntese em i, este paréntese seria
contido pelo par do paréntese em j, contradizendo sua defini¢do.

Seja s a posicdo do primeiro paréntese pertencente a familia pioneira a partir de i. Se

B; =)', o par de parénteses do qual o paréntese s faz parte contém i. Como nio hd parénteses
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pertecentes a familia pioneira entre i e s, p = (s). Caso contrdrio, o paréntese mais a direita
cujo par contém o paréntese em p € 0 mesmo que aquele que contém s. Logo, p pode ser obtido
com uma chamada de enclose na estrutura rescursiva.

Existe um ndmero positivo de parénteses em b(i) com correspondente em b(u(i)), sendo
p 0 mais a esquerda e j o mais a direita. Seja g o primeiro paréntese pioneiro apds p. Pela
definicao de parénteses pioneiros, o paréntese em j € o paréntese afastado aberto mais a direita
em b(p) antes de q. Caso b(p) # b(q), o paréntese em j é o paréntese afasto aberto mais a

direito em b(p).

3.1.7 Estrutura de RMQ (Consulta minima de intervalo)

Essa estrutura permite realizar consultas de valor minimo em intervalos de uma sequéncia A
de n inteiros com diferencas consecutivas unitdrias. A consulta no intervalo [/, r], denotada por
RMQ(A,L,r), é respondida por argmin a;. Caso existam dois elementos com valor minimo em
I<i<r
[1,r], a resposta é o de menor indice.
A sequéncia € representada como uma sequéncia de bits Btal que b, =1 — a; =a;_1+

lebj=0 = a; =a;—; —1 A fim de tornar a implementacdo eficiente em memoria, trés

implementagdes sdo usadas:

¢ Baseada em tabela: Realizar consultas em intervalos de tamanho limitado.

* Baseada em blocos: Realizar consultas em intervalos que contenham apenas blocos pre-

determinados inteiros.

» Completa: Realizar consultas para quaisquer intervalos, utilizando as outras implemen-

tacoes.

Pela defini¢ao de excesso, ao aplicar essa estrutura no bitarray B de parénteses balanceados,

¢ obtida a funcionalidade de RMQ sobre o array que contém os excessos dos parénteses em B.
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3.1.7.1 Estrutura de RMQ baseada em tabela

Essa estrutura permite realizar consultas em intervalos [/, r| de tamanho limitado a m. Para toda
sequéncia de bits S, |S| < m, a resposta da consulta é armazenada numa tabela T'[S]. A resposta
da consulta [/,r] em B é dada por [+ T [B;_,].

O espago em mem&ria utilizado é de O (2" 1gn) bits além da representagdo de B. O tempo

de consulta é O(1) se a sequéncia B;_, puder ser lida como um inteiro.

3.1.7.2 Estrutura de RMQ baseada em blocos

Essa estrutura divide B (implicitamente) em blocos de tamanho m e permite realizar consultas
em intervalos [/, 7] que contenham apenas blocos inteiros.

Para todo bloco i e inteiro k a resposta da consulta no intervalo [mi , m(i42% — 1)] ¢ arma-
zenadaem 7T'[i,k]. A resposta da consulta [/, 7] em B é dada por min {T H%J ,k] T H% —k+ 1J ,k] }
onde k = |lg =Lt |

O espaco em meméria utilizado é de O(nlg? n/m) bits além da representagio de B. O tempo

de consulta € O(1) se k puder ser obtido em O(1).

3.1.7.3  Estrutura de RMQ completa

Essa estrutura inicialmente divide B em %W blocos grandes de tamanho m = (lg3 nw E uti-
lizada uma estrutura de RMQ baseada em blocos para responder consultas relacionadas aos
blocos grandes.

Cada bloco grande ¢ dividido em L% blocos pequenos de tamanho m’ = F%ﬂ . Para cada
bloco grande € utilizada uma estrutura de RMQ baseada em blocos para responder consultas
relacionadas aos blocos pequenos nele contidos.

Por fim, € utilizada uma estrutura de RMQ baseada em tabela para responder consultas de

tamanho maximo m’.
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A resposta da consulta [/, r] é dada pelo minimo entre as consultas nos intervalos [/, sy — 1],
[s0,0 — 1], [bo,b1], [P1 + 1,51], [s1 + 1,7], onde [by,b;] é 0 maior intervalo que contém apenas
blocos grandes inteiros, s € a menor posi¢cdo maior que / correspondente ao inicio de um bloco

pequeno e s1 € a maior posi¢cdo menor que r correspondente ao fim de um bloco pequeno.

Pela defini¢do de s, tem-se so — [ < m’. Analogamente, r —s; < m’. Logo, as consultas nos

intervalos [/, 59 — 1] e [s] + 1, 7] podem ser obtidas pela estrutura baseada em tabela.

Pela definicao de by, tem-se que as posicoes sy € bg — 1 se encontram no mesmo bloco
grande. Analogamente, b1 41 e 51 se encontram no mesmo bloco grande. Logo, as consultas
nos intervalos [sg,bo — 1] e [b; + 1,s1] podem ser obtidas pelas estruturas baseadas em blocos

relacionadas as subdivisdes em blocos pequenos nos respectivos blocos grandes.

Pela defini¢do de [bg, b], [bo,b1] contém apenas blocos grandes. Logo, a consulta no inter-

valo [bg,b1] pode ser obtida pela estrutura baseada em blocos relacionada aos blocos grandes.

O espaco de memoria utilizado € de

1g? 1g? ,
0(”g "j{ﬂmg m—|—2mlgn)

m m m'

bits além da representacdo de B. O tempo de consulta é O(1).
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3.1.8 Operacoes suportadas

Aqui serd descrita a implementagdo das operacdes suportadas pela estrutura.

3.1.8.1 Representacdo do nd

Um n6 u da arvore de sufixos € representado pela posicdo i de seu paréntese aberto na sequéncia
de parénteses balanceados B. Para representar também nds implicitos, € utilizado um inteiro
o representando a distincia entre u e o né explicito obtido ao percorrer toda a aresta a qual u
pertence. Assim, todo né u pode ser descrito na forma de dois inteiros (u;,u,), onde u, =0

para no6s explicitos da arvore.

Para realizar algumas operacdes sobre a drvore, € necessario também representar um né

explicito pelos seus valores preorder e inorder.

Como B ¢ definido a partir da traversia preorder da arvore, o valor preorder p do né u pode
ser mapeado em tempo constante:
p = rank((B,u;)
u; = select((B, p)

O valor inorder i do n6 u pode ser mapeado em tempo contante por:

i = rank)(B, findclose(B,u; + 1))
u; = parent (B, selecty((B,i) + 1)

Embora as operagdes rank( e select) possam ser implementadas em o(n) bits extras de
memoria sobre B, a fim de simplificar a implementacao, foram criados dois novos bitarrays de

tamanho n, cada um armazenando as posi¢des das subcadeias ‘()" e ‘)’ em B.
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3.1.8.2 Navegacao
Aqui sdo descritas as implementacdes das operagdes relacionadas a navegacdo. Como as ope-

racdes a seguir atuam apenas sobre nos explicitos da arvore, u, = 0 para todo u.

* root(T): A raiz u da arvore corresponde ao par de parénteses mais externo de B, logo,

sempre € representada por u; = 0.

* isleaf(T,u): Um n6 da drvore é uma folha se e somente se sua representacdo em B € “()’.

Logo, u é folhase B,, = ‘C e Bj,11 = ).
e firstchild(T,u): O primeiro filho de u € computado por u; + 1.
* sibling(T,u): O irmao de u é computado em tempo constante por findclose(B,u;) + 1.

* child(T,u,c): Primeiro, é obtido o primeiro filho de u. Em seguida, itera-se nos irméos
seguintes. A cada passo, é computado o primeiro caractere da aresta que aponta para o
n6 sendo processado em O(ts4) e este € comparado com ¢. O tempo gasto pela operagdo

€ O(||1sa).
o parent(T,u): O pai de u é computado em tempo constante por enclose(B, u;).

As operag0es Ica e suf fixlink sdo descritas em suas proprias secoes.

As operacdes a seguir atuam sobre nds implicitos e explicitos da arvore:
o isimplicit(T,u): Um né e implicito se u, # 0.

e implicit firstchild(T,u): Se u é implicito, o primeiro filho de u é computado por (u;,u, —
1). Caso contrario, encontra-se v = firstchild(T,u). O né é computado por (v,edgelength(T,v) —

1).

o implicitsibling(T,u): Se u, # edgelength(T,(u;,0)) — 1, u ndo possui irmdo. Caso con-
trdrio, sendo v = sibling(T, (u;,0)), o préximo irmao de u é computado por (v,edgelength(T,v) —

1).
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e implicitchild(T,u,c): Se u é implicito, u possui exatamente um filho. Se char(T, firstchild(T,u)),
a resposta é computada por firstchild(T,u). Caso u ndo seja implicito, sendo v =

child(T,u,c), a resposta é computada por (v,edgelength(T,v) — 1)

e implicitparent(T,u): Se u, # edgelength(T,(u;,0)) — 1, o pai de u é computado por

(uj,u, + 1). Caso contrério, ¢ computado por (parent(T,u),0).

3.1.8.3 Operagoes relacionadas ao texto

Aqui serdo descritas as operagdes relacionadas a recuperacao da cadeia representado por um
no6 da arvore de sufixos.

A partir da operacdo depth, encontra-se a cadeia representada pelo n6 u. A partir da cadeia,
¢ trivial encontrar as respostas para as outras operacgoes.

Se u € uma folha, a cadeia representada por u € um sufixo do texto original. Logo, sendo p =
preorder(u), depth(T,u) é computado por n— SA[p]+ 1. Caso contrdrio, sendo i = inorder(u),
depth(T,u) é computado por Hgt][i].

Sejam:

i = inorder(u)
dy = depth(T, parent(T,u))

dy = depth(T,u)

A cadeia representada por u € Tsa(j) 14, ...5A[i] +d>

3.1.8.4 Menor ancestral em comum

Aqui serd descrita a operacdo Ica(T,u,v).

Sem perda de generalidade, assuma-se u; < v;. Se u € ancestral de v ou u = v, a resposta
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¢ u. Para verificar se u é ancestral de v, é computado em tempo constante findclose(B,u) >
findclose(B,v).
Caso contrério, a resposta é computada em tempo constante por parent (B, (RMQ(E ,u;,v;) +

1,0)), onde E é o array de excessos em B.

Demonstrag¢do. Seja m = RMQ(E,u,v). Como m é minimal, B,, = ‘)’ e B,+1 = ‘(. Logo,

By+1 € o paréntese aberto de um filho de Ica(T,u,v). O

Note que, se u ou v é implicito e u ndo é ancestral de v, pela definicdo de né implicito,

lea(T,u,v) = lca(T, (u;,0), (v;,0)).

3.1.8.5 Aresta de sufixo

Aqui serd descrita a operacdo suf fixlink(T,u).

I = rank(B,u—1)

r = rank(B, findclose(B,u)) — 1

suf fixlink(T,u,v) = lca(select((B,l),selecty(B, "))

Demonstragcdo. O algoritmo inicialmente computa / e r, que sdo, respectivamente, os indices
das folhas mais a esquerda e mais a direita na subarvore de u. A folha mais a esquerda é a
primeira folha a aparecer em B a partir de u. A folha mais a direita € a dltima folha antes
de findclose(B,u). Seja h = lcp(Tga, Tsay))- Pela definicdo de [ e r, h € p tamanho da
cadeia representada por u. Trivialmente, h — 1 = lcp(Tgy > TSAM). Logo, o tamanho da cadeia

representada por Ica(select()(B,l'),select(y(B,r’")) é h—1, ou seja, € o n6 apontado pela aresta
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de sufixo de u. ]

Para aplicar o algoritmo a um né implicito u#, ndo € suficiente copiar u,, pois o tamanho
da aresta que aponta para v = suf fixlink(T,u) pode ser menor do que o da que aponta para u.
Para ajustar a representacdo, o pai de v; € atribuido a v; e o tamanho da aresta apontando para

v; € subtraido de v, iterativamente, até que a representacdo seja valida.

3.1.9 Custo de memoria

Aqui serd calculado o custo total tedrico em bits da estrutura.

Para suportar todas as operacdes, foram utilizadas a seguintes estruturas:

Array de sufixos: Sga.

Array de alturas: 2n+ o(n).

Bitarray de parénteses balanceados B: 4n+ o(n).

Bitarray das posi¢oes da familia pioneira: 4n+ o(n).

RMQ sobre o excesso em B: o(n). Note que o B ndo precisa ser construido duas vezes.

Bitarray das posi¢oes das cadeias ‘)(’: 4n+o(n).

Bitarray das posicdes das cadeias ‘()’: 4n+o(n).

Custo total: 18n+ Ssa +o(n)

3.2 Grafo de de Bruijn

Aqui serd apresentada a implementa¢do do GdB utilizando a arvore de sufixos.
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Seja G 0 GdB de ordem k simulado na arvore de sufixos 7. Os n6s de G sdo representados
pelos nds de T, implicitos e explicitos, que possuem profundidade k. As arestas de G sdo
representadas pelos nés de 7', implicitos e explicitos, que possuem profundidade k+ 1. O n6 u
em 7T representa a aresta de parent (T, u) a suf fixlink(T,u) em G.

Armazenando a folha que representa a cadeia original na drvore, € possivel obter o n6 inicial

para qualquer GdB de ordem k < n.



CAPITULO 4

Avaliacao experimental

Todos os testes foram executados em prefixos da cadeia de DNA disponivel em (http://pizzachili.dcc.uchile.cl/t

A representagdo utilizada para comparagdo foi a proposta por Bowe [7].

Quando ¢€ relevante ilustrar a influéncia do valor da ordem k do GdB, ¢ utilizado k €

{3,16,40}, consistindo em uma amostra de valores sobre um intervalo utilizado na prética.

Todos os testes foram realizados numa médquina com o processador 64-bit AMD A10 PRO-

7800B R7, 12 Compute Cores 4C+8G x 4 ¢ 6.9 GiB de memoéria RAM.

4.1 Tempo e espaco de construcao

As figuras 4.1 e 4.2 mostram a eficiéncia em tempo e memoria, respectivamente, das estruturas
comparadas. Note que, como a construcao da arvore de sufixos independe da ordem k escolhida

para o GdB, ndo € necessario incluir dados para ordens diferentes nesse momento.

Como pode ser visto na figura 4.1, a representacdo de [7] utiliza-se de uma quantidade
significativamente menor de memoria. Isto é esperado, devido a simplicidade da representa-
cdo e pequena quantidade de estruturas internas necessdrias. No entanto, é importante notar
que, empregando-se a representacao de [48] sem as simplificacdes utilizadas neste trabalho,
a complexidade de memdria da representagdo cai de 18n + o(n) para 6n+ o(n), o que pode
tornar a estrutura mais proxima de ser competitiva. A figura 4.2 mostra que a representacao

implementada também nao apresenta uma construcao eficiente.
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Figura 4.1 Comparacio entre a quantidade de memoria alocada pelas estruturas implementada e pro-
posta por Bowe.

4.2 Caminho Euleriano

Como discutido no capitulo 1, sdo utilizados, na montagem de DNA, algoritmos baseados
em encontrar um caminho euleriano sobre o GdB. Para demonstrar o uso da estrutura numa
situacdo préxima a prética, utilizou-se um algoritmo de cdlculo de caminho euleriano sobre um
grafo, ilustrado em Algoritmo 4. O algoritmo percorre o grafo numa traversia em profundidade
(DFS) enquanto constroi uma lista baseada nos nds visitados. Desta forma, este algoritmo
ilustra a eficiéncia em tempo da navegacao sobre grafo. A fim de minimizar o custo apresentado
por operagdes ndo relacionadas ao grafo, foi apenas implementada uma DFS para ser utilizada
nos testes a seguir. A DFS foi implementada com uma pilha explicita no lugar da recursdo.

As figuras 4.3 e 4.5 mostram a eficiéncia em tempo das estruturas comparadas para GdB de
ordem k € {3,16,40}.

Quando k = 3, arepresentacdo de Bowe se mostra independente do tamanho da cadeia. Isso

se deve ao fato de que, com um k pequeno, a quantidade maxima de nés do GdB ¢ atingida com
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Figura 4.2 Comparacio entre o tempo de construcio das estruturas implementada e proposta por Bowe.

um tamanho de cadeia menor. Especificamente, o nimero maximo de nds distintos no GdB de
ordem 3 é dado por |o7|* = 43 = 64. Como a representagio de Bowe apenas constréi o GdB
levando em conta esse nimero maximo de nds, ela ndo € afetada quando o tamanho da cadeia
¢ aumentado além deste numero. A representacdo implementada, por representar os GdB de
qualquer ordem para a cadeia na qual € construida, inclui informagao irrelevante quando o k é
pequeno demais, e suas operacdes de navegacao sdo influenciadas por isso.

Quando k = 16 ou k = 40, consistindo numa ordem grande o suficiente para que o tamanho
maximo do GdB nao seja relevante, pode-se observar que as duas representagdes possuem com-
portamentos similares. Embora nos testes a representacdao implementada demonstre resultados
inferiores, estes ainda sdo compardveis, e € possivel que se obtenha resultados competitivos ou

mais eficientes apds realizadas otimizacdes sobre ela.
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Algorithm Encontrar Caminho Euleriano
Input G: GdB
[: Ponteiro de um né na lista E
u: N6 em G
Output E: Lista contendo o caminho euleriano
1 for v < filhos de u em G do

2 if v ndo estiver marcado then

3 Marque v.

4 " < N6 da lista E contendo o caractere da aresta (u, v).
5 Insira [’ ap6s |.

6 Encontrar Caminho Euleriano(/’, v)

Algorithm 4 Constru¢do do caminho euleriano do GdB.
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Figura 4.3 Comparacio entre o tempo de execucdo do algoritmo de caminho euleriano das estruturas
implementada e proposta por Bowe para k = 3.
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Figura 4.4 Comparacio entre o tempo de execucdo do algoritmo de caminho euleriano das estruturas
implementada e proposta por Bowe para k = 16.
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Figura 4.5 Comparacao entre o tempo de execucdo do algoritmo de caminho euleriano das estruturas
implementada e proposta por Bowe para k = 40.






CAPITULO 5

Conclusao e Trabalhos Futuros

5.1 Discussao

Embora a estrutura implementada teoricamente mostre uma boa complexidade em memdria
enquanto mantem as operagdes realizadas eficientes, na prética o custo das diversas estruturas
internas utilizadas acaba tornando-a inferior a representagdo de Bowe [7] nos testes realizados.
No entanto, € importante notar que nao foram realizadas otimizacgdes sobre as estruturas imple-
mentadas, e € possivel que a representacdo de Sadakane [48] se mostre competitiva, ou mesmo
mais eficiente, apds um tratamento mais cuidadoso sobre a implementacao. De qualquer forma,
a flexibilidade da arvore de sufixos permite a realiza¢ao de operag¢des ndo disponiveis por outras
representacdes, como a mudancga de ordem durante a execucdo. Por esse motivo, para aplica-
¢cdes mais complexas, pode ser desejavel a implementacao desta representacdo, ainda que seja

necessario um custo maior de memoria e tempo.

A robustez da arvore de sufixos ainda suporta a busca por representacdes mais eficientes e
simples. Embora a resentacdo interna da drvore de sufixos seja bastante complexa e acarrete
em um overhead consideravel, a representacdo do GdB sobre ela € simples e estimula o estudo

de extensoes baseadas em suas funcionalidades.
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5.2 Desenvolvimentos futuros

Como visto durante o Capitulo 4, pode ser interessante refinar a implementagdo, obtendo a
complexidade de 6n+ o(n) bits de memoria além do array de sufixos utilizado, e otimizando
0 c6digo em geral. Com isso, é possivel tornar a representacio baseada em Arvore de Sufixos

competitiva com outras representacdes que possuam um conjunto mais limitado de operagdes.

Especificamente, a otimizacdo em memdria consiste na substituicdo de trés estruturas in-
ternas de 4n + o(n) bits cada. A primeira delas é o bitarray da familia pioneira, utilizado na
estrutura de parénteses pioneiros. Utilizando a propriedade de esparsidade dos parénteses per-
tencentes a familia pioneira, [48] propde uma estrutura que fornece as funcionalidades de um

diciondrio indexdvel que nescessita de uma quantidade sublinear de memoria.

As outras duas estruturas a serem substituidas sio os diciondrios indexdveis utilizados sobre
o bitarray de parénteses balanceados para as subcadeias ‘()’ e ‘)(’. Estas foram utilizadas na
implementacdo dos mapeamentos dos valores preorder € inorder para a representacao interna
dos noés da arvore de sufixos. Na implementacdo realizada foram criados dois bitarrays de ta-
manho 4n, preprocessando as posi¢des das cadeias utilizadas. No entanto, a implementa¢do do

diciondrio indexavel pode ser alterada de modo que os bitarrays extras nao sejam necessarios.

E necessdrio, também, estudar o comportamento da estrutura em situacdes diferentes das
vistas no capitulo quatro. O GdB pode ser aplicado a cadeias de proteinas, por exemplo, que sdo
constituidas de alfabetos maiores que as cadeias de DNA. Outro uso diferente da representacao
¢ em aplicacdes que utilizem a funcionalidade de alterar a ordem k do GdB apds a construgdo.
Essa funcionalidade, que € praticamente gratuita para a arvore de sufixos, pode ser impossivel

ou custosa para outras representagﬁes.

Além do trabalho diretamente em cima da estrutura, existe a possibilidade de estende-la.
Uma opc¢do € estudar a adi¢do da funcionalidade de navegacgdo bidirecional. Isto pode ser

obtido com o uso da estrutura chamada Arvore de Afixos, uma extensdo da arvore de sufixos
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que oferece a navegagdo no sentido contrario do suffix link.
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