Z.aro0 jelentés
Sztochasztikus modellek a bioinformatikaban és
tobbvaltozos okoldgiai adatfeltardasban

A palyazat soran végzett kutatdsainkat négy csoportba oszthatjuk:
1. Uj algoritmusok kidolgozasa
2. Uj Markov lanc Monte Carlo metédusok kidolgozasa
3. A metddusok elméleti josdganak az elemzése
4. A kidolgozott metodusok alkalmazésai

A palyazati idészakban 3 10j algoritmust dolgoztunk ki.

a) Genomatrendezések vizsgalatara hasznalt Markov ldnc Monte Carlo tranzicios kernelére
dolgoztunk ki egy 1) algoritmust. Az 0j algoritmus segitségével O(n) id6ben tudunk random
transzpoziciokat és invertalt transzpozicidkat mintavételezni, amelyek a valdsag és kivanalom
grafban a korok szamat novelik. A naiv algoritmus O(n’) idSben fut, igy jelentés gyorsitast
sikeriilt elérni.

b) Megadtunk egy algoritmust, amely génduplikacio-géntorlés-horizontalis géntranszfert
modellezd id6éfolytonos Markov modellben szamolja ki egy evoluciés fa likelihoodjat. Az
algoritmus futasi ideje O(NM?), ahol N a fajok szdma, M pedig az 6ssz-kopiaszam a leveleken
Osszegezve. Az algoritmus Java programozasi nyelven lett implementalva, és akadémiai célu
kutatasokra szabadon elérhetd.

c¢) Megadtunk egy olyan algoritmust, amely egy fokszamsorozathoz tartozd Osszes
grafrealizaciot eldallitja. Bar ezen grafrealizaciok szdma exponencialisan néhet a
fokszamsorozat hosszaval, az algoritmusunk két eléallitas kozott csak polinom idében fut.

51j Markov lanc Monte Carlo metddust dolgoztunk ki.

a) A SimulFold egy olyan MCMC moddszer, amely szimultdn RNS-ek dlcsomdkat megengedd
térszerkezeteinek, tobbszords szekvenciaillesztéseinek és evolucids kapcsolatainak egyfittes
Bayesi eloszlasabol mintavételez.

b) A StatAlign programcsomagunk evolucidés fak és tobbszords szekvenciaillesztések
egylittes Bayesi eloszlasabol mintavételez. A beszlrds-torlés modell megenged hossza
beszurasok ¢és torlések egyetlen 1épésben valod bekdvetkezését is, ezaltal az affin résbiintetési
optimalizalési alapu szekvenciaillesztési modszer sztochasztikus valtozatanak foghato fel.

c) Kidolgoztunk egy olyan MCMC modszert, amely vegetacios térképek dinamikajat
interpolalja és extrapolalja. Az eljarast tobb hazai és nemzetk6zi konferencian bemutattuk, a
modszert bemutatd kézirat a kdzeljovOben keriil benytjtasra.

d) Kidolgoztunk egy parhuzamos MCMC moddszert két unikromoszoémalis genom
legrovidebb reverzids tjainak a mintavételezésére.

e) A BigFoot programcsomag transzkripcios faktor kotohelyeket prediktal dsszehasonéitd
genomikai alapon, tgyszintén MCMC metddust hasznélva.

1 cikkiink keriilt elfogadasra, amelyben megmutatjuk, hogy egy régebben altalunk is és mas
kutatdcsoportok altal is alkalmazott MCMC moddszer lassan keveredik unikromoszdmaélis
genomok legrovidebb reverzios Utjainak a mintavételezésére. Valdjdban ez az eredmény
sarkalt minket arra, hogy az el6z0 rész d) pontjaban ismertetett eljarast kidolgozzuk.

3 olyan munkank keriilt publikélasra, amelyben a kidolgozott metédusokat hasznaljuk.

a) Megmutattuk, hogy a StatAlign programcsomag segitségével lehet fehérjék masodlagos
térszerkezetét prediktalni. Megmutattuk, hogy a predikcid pontossdga korreladl az adott



szekvenciaillesztési oszlop poszterior valdszintiségével. Mivel ez a poszterior valdsziniség
algoritmikusan konnyen szamolhatd, meg tudjuk hatdrozni azokat a pozicidkat, ahol a
predikcionk nagy valosziniiséggel pontos, és azokat a pozicidkat, ahol a predikcio
bizonytalan.

b) Genomatrendez6 MCMC metoédussal baktérium populdciok genomatrendezddési
dinamikgjat vizsgaltuk. Megmutattuk, hogy az inter-replichore inverzidk gyakoribbak az
intra-replichore inverzidknal.

¢) Vizsgaltuk baktériumok és dsbaktériumok genomjainak a géntartalomvaltozasat.



