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Kurzbeschreibung Das Problem der Rekonstruktion einer gemeinsamen evolutionären Entwicklung zwischen Wirts- und Parasitenspezies ist in der Forschung weit diskutiert. Dabei wird der Komplexität einer solchen Berechnung besondere Bedeutung beigemessen. In dieser Arbeit wird ein algorithmischer Ansatz vorgestellt, welcher auf Basis dynamischer Programmierung eine Rekonstruktion zweier phylogenetischer Stammbäume und einer gegebenen Abbildung von Parasiten auf zugehörige Wirte erzeugt. Grundlage dieser Berechnung ist ein ereignis-basiertes Modell der Koevolution, bei dem jedem Ereignis ein Kostenwert zugeordnet ist. Gesucht wird nach Rekonstruktionen, welche die Gesamtkosten der aufgetretenen Ereignisse minimieren. Es wird eine Vorgehensweise vorgestellt, mit welcher sich die Kosten der Ereignisse automatisch berechnen lassen. Dazu wurde ein Gütemaÿ entwickelt, um verschiedene Rekonstruktionen bezüglich der bei ihrer Berechnung verwendeten Ereigniskostenverteilung bewerten zu können. Im Gegensatz zu bisherigen Arbeiten unterstützt der vorgestellte Ansatz zudem die Verwendung von Stammbäumen mit mehrfach verzweigenden Knoten. Die algorithmischen Überlegungen wurden in einem Javaprogramm namens DynamicTreeMap umgesetzt.



Abstract The problem of reconstructing the common evolutionary development between hostand parasite spezies has been strongly discussed in research. Hereby a special meaning has been attributed to the complexity of such a calculation. In this thesis an algorithmic approach based on dynamic programming will be introduced, that creates a reconstruction of two phylogenetic genealogical trees and a given mapping of parasites on appropriate hosts. The foundation of this calaculation is an event-driven model of coevolution where costs are assigned to each event. The algorithm searches for reconstructions, which minimize the total costs of all occurred events. A method will be introduced which calculates the event-costs automatically. Therefore a quality rate has been developed, to evaluate dierent reconstructions concerning the used eventcosts. Unlike present approaches genealogical trees with multiple branching nodes can be considered. The described approach has been implemented in a java program named DynamicTreeMap.
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1 Einleitung In der Natur beobachtet man häug parasitäre Wechselwirkungen zwischen verschiedenen Organismen. Hierbei hält sich eine Spezies - der Parasit - zeitweise oder dauerhaft auf einer anderen Spezies - dem Wirt - auf, um sein Fortbestehen zu sichern. Diese Form der Wechselbeziehungen ist auch in der Evolutionsforschung von Interesse. Durch Beobachtung ist es zwar möglich, heute existierende Parasit-Wirt-Beziehungen zu untersuchen. Ob und inwieweit diese aber auch in früheren Stadien der Evolution existierten, kann so nicht geklärt werden. Um dennoch Aussagen über die gemeinsame Entwicklung von Wirts- und Parasitenarten treen zu können, wird versucht eine beide Arten umfassende Historie zu rekonstruieren. Ausgangspunkt sind die zwei stammesgeschichtlichen Entwicklungen in Form von evolutionären Stammbäumen, sowie das Wissen über die existierenden Parasit-Wirt-Beziehungen beider Spezies.



In der Literatur wurden verschiedene Ansätze und Programme beschrieben, welche sich mit dem Problem der Koevolution beschäftigen. Ziel ist es dabei Koevolution für spezielle Ausgangsdaten grundsätzlich nachweisen zu können und für diese Daten eine gemeinsame evolutionäre Geschichte beider Spezies zu erzeugen. Ein Überblick über die wichtigsten Ansätze wird in [13] gegeben. In [4] wurde ein Verfahren namens Brooks Parsimony Analysis (BPA) vorgestellt. Dieses wurde unter anderem in PAUP* 4.0 ([28]) integriert. Das Programme TreeFitter 1.0 ([23]) nutzt die von Ronquist in [22] beschriebene Generalized Parsimony. Page entwickelte in [16] den Ansatz der Reconciliation Analysis und setzte diesen in TreeMap 1.0 um. Mit Hilfe der in [5] beschriebenen Datenstruktur der Jungles entwickelten Charleston und Page die zweite Version von TreeMap ([6]). Diese Datenstruktur wurde von Legat, Merkle und Middendorf in [12] und [14] um Zeitinformationen in den Ausgangsdaten erweitert und im Programm Tarzan ([11]) umgesetzt.



1.1 Motivation Die drei letztgenannten Programme verwenden alle ein ereignis-basiertes Modell der Koevolution. Dabei wird eine Menge von Ereignissen deniert. Diese beschreiben, was im Laufe der Lebensspanne einer Wirtsart mit der auf ihr lebenden Parasitenart geschehen sein könnte. Jedem Ereignis wird ein bestimmter Kostenwert zugewiesen. Für eine er-
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zeugte Rekonstruktion wird gefordert, dass sie die Gesamtkosten der in ihr auftretenden Ereignisse minimiert. Eine so berechnete Rekonstruktion ist daher maÿgeblich von der Wahl dieser Kosten abhängig. Ändert man diese, so entstehen zum Teil deutlich unterschiedliche kostenminimale Rekonstruktionen. Da aber keine allgemeingültigen Kostenwerte für die verwendeten Ereignisse existieren, bleibt es dem Endanwender überlassen diese manuell zu justieren. Ein weiterer Nachteil dieser Programme ist, dass diese im Allgemeinen keine Mehrfachverzweigungen in den Ausgangsdaten zulassen. Zwar wurde in Tarzan eine Möglichkeit integriert, mit welcher mehrere Abbildungen ein und des selben Parasiten auf unterschiedliche Wirte behandelt werden können. Dafür müssen jedoch alle binären Kombinationen gebildet und ausgewertet. Diese Vorgehensweise stellt sicher, dass unter den Kombinationen auch die kostengünstigste Variante gefunden wird, obwohl diese sehr rechenintensiv ist und die Laufzeit signikant erhöht.



1.2 Herangehensweise In der hier vorliegenden Arbeit sollen Lösungsmöglichkeiten für die oben genannten Kritikpunkte aufgezeigt werden, ohne jedoch das zugrunde gelegte Modell entscheidend ändern zu müssen. Dafür werden in Kapitel 2 zunächst die biologischen Grundlagen des ereignis-basierten Modells betrachtet. Um eine reine Funktionserweiterung zu den anderen Herangehensweisen sicherstellen zu können, sollen für den Fall binärer Ausgangsdaten die gleichen Rekonstruktionen erzeugt werden. Dies gewährleistet eine Vergleichbarkeit zwischen den Ansätzen und den durch sie gefundenen Lösungen. Allerdings soll zur Umsetzung nicht die von Charleston beschriebene Datenstruktur der Jungles verwendet werden, da diese bei groÿen Ausgangsdaten nicht mehr praktikabel ist. Vielmehr soll auf Basis von Teilrekonstruktionen eine Gesamtlösung erzeugt 1



werden. Dazu eignet sich besonders das dynamische Programmierparadigma . Eine Beschreibung des Rekonstruktionsproblems in Form dieses Paradigmas soll in Kapitel 3 gegeben werden. Die genaue Umsetzung folgt in Kapitel 4. Hierbei wird auch eine exakte Beschreibung der Verfahrensweise bei Multifurkationen im Stammbaum des Wirtes bzw. des Parasiten gegeben. Die verwendeten Datenstrukturen werden vorgestellt und eine Komplexitätsanalyse durchgeführt. In Kapitel 5 werden die zur automatischen Berechnung der Ereigniskosten verwendeten Methoden erläutert. Es wird ein Gütemaÿ entwickelt, welches den Zusammenhang
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vgl. [3]
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zwischen einer gegebenen Kostenverteilung und den Anzahlen der aufgetretenen Ereignisse einer mit diesen Kosten berechneten günstigsten Rekonstruktion bewertet. Im Rahmen dieser Arbeit wurde ein kommandozeilen-basiertes Javaprogramm namens DynamicTreeMap entwickelt, welches es dem Anwender erlaubt, für gegebene Ausgangsdaten eine Rekonstruktion der gemeinsamen Geschichte zu konstruieren. Sowohl die automatische Berechnung der Ereigniskosten als auch die Behandlung von mehrfach verzweigenden Stammbäumen wurden dabei umgesetzt. Die Verwendung von Zeitinformationen in den Knoten der Stammbäume wurde von Tarzen adaptiert. Als Ausgabe wird ein XML-Dokument erzeugt, welches die Daten der Rekonstruktion enthält. Diese können mit einer eigens dafür geschriebenen externen Anwendung angezeigt werden. Die Funktionsweise beider Programme wird in Kapitel 6 erläutert. Abschlieÿend wurden für einige sowohl konstruierte als auch reale Datensätze Berechnungen durchgeführt. Die Ergebnisse dieser Rechnungen sind in Kapitel 7 aufgeführt.
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2 Theoretische Grundlagen des Rekonstruktionsproblems Im Folgenden Abschnitt sollen die theoretischen Grundlagen für die Berechnung einer Rekonstruktion der gemeinsamen evolutionären Geschichte von Wirt- und Parasitenarten erläutert werden. Zuerst werden allerdings einige allgemeine Begrie und Denitionen für die weitere Verwendung im Verlauf der Arbeit formalisiert. Es soll darauf eingegangen werden, auf welchen Ausgangsdaten die Berechnungen basieren und in welcher Form diese zur Verfügung stehen. Weiterhin wird das Ziel einer solchen Rekonstruktion näher beleuchtet, und es wird erläutert, welche Aussagen aus den Ergebnissen geschlossen werden können. Ein Absatz beschäftigt sich mit dem hier verwendeten Prinzip der koevolutionären Ereignisse. Diese sind nötig, um nicht nur Zuweisungen von Parasitenarten zu Wirtsarten zu postulieren, sondern ebenfalls Aussagen über genauere Vorgänge bei der gemeinsamen Evolution treen zu können. Es folgen einige Einschränkungen biologischer Modelle und die Einführung einer Zeitfunktion. Dadurch kann die Anzahl möglicher Rekonstruktionen reduziert und durch zusätzliche Informationen qualitativ verbessert werden.



2.1 Allgemeine Denitionen Für die Beschreibung von Stammbäumen kann das graphentheoretische Konstrukt der Bäume als Datenstruktur herangezogen werden. Diese wird ausführlich in [15] vorgestellt. In Erweiterung der allgemeinen Denition als Menge



(V, E)



von Knoten und



Kanten, sollen Bäume des Weiteren wie folgt deniert werden.



Denition 2.1 (Baum bzw. Baumbereich). Sei N die Menge der natürlichen Zahlen ohne 0, dann ist ein Baum bzw. Baumbereich deniert als endliche nicht-leere Teilmenge B ⊆ N∗ mit: u.v ∈ B → u ∈ B, ∀u, v ∈ N∗



Der Knoten eines Baumes soll somit als eine durch Punkte separierte Liste natürlicher Zahlen beschrieben werden. Weiterhin gilt: u.(i + 1) ∈ B → u.i ∈ B, ∀u ∈ N∗ , i ∈ N
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Es ist  die Wurzel von B , u.i Kind von u und u Vater von u.i.



Denition 2.2 (Blätter). Mit L(B) = {u : u ∈ B ∧ u.i ∈ / B, ∀i ∈ N}



wird die Menge der Blätter von B bezeichnet.



Denition 2.3 (Höhe). Mit höhe(B) = sup(i : ∃u ∈ Ni , u ∈ B) wird die Länge des längsten Pfades im Baum B von der Wurzel zu einem seiner Blätter angegeben.



Denition 2.4 (Grad). Mit grad(u) = sup(i : u.i ∈ B)



wird die Anzahl der Kindknoten von u bezeichnet.



Denition 2.5 (Vorgänger, Nachfolger). Seien u, u.v ∈ B mit v ∈ N∗ /, dann gilt: u



ist Vorgänger von u.v und u.v ist Nachfolger von u



Man schreibt u B u. Ist eine Gleichheit möglich, so wird u ≤B w bzw. v ≥B w verwendet. i, j ∈ N und v, w ∈ u gemeint, u.v bzw. u.w



Im Folgenden soll immer die Konvention getroen werden, dass



N∗ . Mit



u.i



bzw.



u.j



ist somit immer ein direktes Kind von



bezeichnen hingegen einen weiter entfernteren Nachfolger.



2.2 Ausgangsdaten Um Aussagen über die gemeinsame evolutionären Geschichte von Wirts- und Parasitenarten treen zu können, müssen die jeweiligen Phylogenien beider Spezies in Form von evolutionären Stammbäumen bekannt sein. Hinzu kommen Informationen, welche Aufschluss darüber geben, welche Parasitenart auf welcher Wirtsart beobachtet werden konnte.
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KAPITEL 2. THEORETISCHE GRUNDLAGEN DES REKONSTRUKTIONSPROBLEMS Der Stammbaum einer Art gibt den evolutionären Werdegang verwandter Spezies wieder. Ausgehend von einer einzelnen frühen Spezies zeigt er auf, in welcher Reihenfolge sich durch Speziationen Unterarten entwickelt haben. Diese Speziationen werden durch Knoten im Baum repräsentiert. Die Kanten zwischen den Knoten entsprechen der Lebensspanne einer Spezies. Damit ist der Zeitabschnitt von der Speziation der Ursprungsart aus der sie hervorgegangen ist, bis zu ihrer eigenen Speziation gemeint. Die Blätter repräsentieren die in der Regel noch existierenden Arten.



1



Ein Stammbaum



beherbergt somit nur jene Arten, deren Nachfahren heute noch existieren, oder sich zumindest, zum Beispiel durch Fossilienfunde, nachweisen lassen. Es ist aber möglich, dass im Laufe der Evolution eine komplette Spezies ausstarb, ohne Spuren zu hinterlassen. In einem solchen Fall ndet sich im Stammbaum natürlich weder ein Hinweis auf diese, noch auf die Speziation aus der sie hervor ging. Derartige Situationen müssen demzufolge bei der Erzeugung einer Rekonstruktion vernachlässigt werden.



Die beobachteten Parasit-Wirt-Beziehungen werden durch eine Abbildung



L(P )



in



L(H)



gekennzeichnet. Hierbei bedeutet



gehörige Parasit auf dem zum Knoten



h



(p, h) ∈ ϕP,H ,



ϕP,H



von



dass der zum Knoten



p 2



gehörigen Wirt ansässig war oder noch ist.



Oftmals wird diese Abbildung als eindeutig angenommen. Es wird also jedem Parasit nur ein Wirt zugeordnet. Es können jedoch mehrere Parasiten auf ein und demselben Wirt heimisch sein. Abbildung 2.1 zeigt ein Beispiel für die Stammbäume zweier Arten, sowie die zugehörige Abbildung



ϕP,H .3



Wenn im Zusammenhang mit einem Knoten von einem bestimmten Parasit bzw. Wirt die Rede ist, so soll im Folgenden immer diejenige Spezies gemeint sein, deren Lebensspanne mit der durch den Knoten repräsentierten Speziation endete. Diese Konvention wird zum besseren Verständnis getroen.



1 2 3



vgl. [12] S.3 vgl. [12] S.9 und [5] S.193 Beispiel entnommen aus [19]
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KAPITEL 2. THEORETISCHE GRUNDLAGEN DES REKONSTRUKTIONSPROBLEMS Black-backed Gull



Saedmundssonia lari



Austrogoniodes cristati



Fiordland Crested Penguin



Seabirds



Chewing Lice



Austrogonides concii Yellow-eyed Penguin



Austrogonides waterson Trabeculus hexakon



Little Penguin



Royal Albatross



Trabeculus ‘hexakon’ Trabeculus flemingi



White-faced Storm Petrel Trabeculus schillingi Hutton’s Shearwater



Harrisoniella hopkinsi



Halipeurus pelagicus



Sooty Shearwater



Halipeurus spadix Westland Petrel Halipeurus diversus Mottled Petrel



Halipeurus falsus



Halipeurus consimilis



Common Diving Petrel



Abbildung 2.1: Stammbäume von Seabirds (Seevögel) und Chewing Lice (Kieferläuse) mit Abbildung



ϕP,H .



Dabei stehen die Kieferläuse in parasitärer Bezie-



hung zu den Seevögeln.



2.3 Art und Ziel der Rekonstruktion Ausgehend von der Annahme korrekter Ausgangsdaten



4



soll herausgefunden werden,



welche im Laufe der Evolution existierende Parasitenart auf welcher Wirtsart heimisch war. Es soll geklärt werden, welche Umstände dazu führten, dass die heute beobachteten Parasit-Wirt-Beziehungen entstehen konnten und wie stabil diese Abhängigkeiten im Laufe der Evolution waren.



Eine Herangehensweise an diese Fragen liegt in der Rekonstruktion einer gemeinsamen evolutionären Geschichte. Dabei werden die Knoten des Parasitenbaumes auf die Knoten bzw. Kanten des Wirtsbaumes abgebildet. Die Zuweisung eines Parasitenknotens bedeutet dabei, dass der Parasit vor seiner Speziation zuletzt auf dem jeweiligen Wirt gelebt hat. Wurde der Parasitenknoten auf eine Kante des Wirtsbaumes abgebildet, so hat der Parasit seine Speziation zeitlich vor der Speziation des zugehörigen Wirtes durchgeführt. Bei einer Zuweisung direkt auf einen Wirtsknoten, fanden die Speziationen von Wirt und Parasit zeitgleich statt. Ausgehend von der Abbildung des



4



vgl. [13] S.8
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KAPITEL 2. THEORETISCHE GRUNDLAGEN DES REKONSTRUKTIONSPROBLEMS Wurzelknotens bis zu den Abbildungen der Blätter kann somit der koevolutionäre Verlauf dieser rekonstruierten Geschichte verfolgt werden. Jedoch gibt es in den meisten Fällen sehr viele verschiedene Rekonstruktionen und es ist oensichtlich, dass es nicht ohne weiteres möglich ist, den tatsächlichen Verlauf der Evolution mit absoluter Sicherheit zu rekonstruieren. Ein entsprechendes Rekonstruktionsverfahren sollte demnach die biologisch wahrscheinlichste Abbildung nden. Diese wird wiederum maÿgeblich von dem zugrunde gelegten evolutionären Modell bestimmt. Abbildung 2.2 zeigt eine mögliche Rekonstruktion der Ausgangsdaten aus Abbildung 2.1.



Black-backed Gull Saedmundssonia lari



Fiordland Crested Penguin Austrogoniodes cristati



Yellow-eyed Penguin Austrogonides concii



Little Penguin Austrogonides waterson



Royal Albatross Harrisoniella hopkinsi



White-faced Storm Petrel Halipeurus pelagicus



Hutton’s Shearwater Trabeculus flemingi Halipeurus spadix



Sooty Shearwater Trabeculus hexakon Halipeurus diversus



Westland Petrel Trabeculus ‘hexakon’



Mottled Petrel Trabeculus schillingi Halipeurus consimilis



Halipeurus falsus



Common Diving Petrel



Abbildung 2.2: Rekonstruktion der gemeinsamen Evolution von Seabirds und Chewing Lice. Dabei ist der Stammbaum der Wirtsart schwarz, der der Parasitenart blau dargestellt.
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2.4 Koevolutionäre Ereignisse Zur Beschreibung von Koevolution zwischen Wirts- und Parasitenarten wurden in der Literatur verschiedene Ereignisse vorgeschlagen.



5



Die wichtigsten sollen im Folgenden



beschrieben werden und als Grundlage des hier vorgestellten Ansatzes dienen.



(a)



(b)



(c)



(d)



(e)



(f )



Abbildung 2.3: Die Abbildung zeigt die möglichen koevolutionären Ereignisse (a) Kospeziation, (b) Duplikation, (c) partieller und (d) kompletter Wirtswechsel, (e) Sorting sowie (f ) Extinktion.



Kospeziation:



Die Kospeziation beschreibt den Fall, dass ein Wirt im Laufe seiner



Evolution eine Speziation durchführte und sich in zwei oder mehr Unterarten aufgliederte. Der auf diesem Wirt heimische Parasit passte sich nahezu zeitgleich an die sich ändernden Lebensbedingungen an und führte seinerseits ebenfalls eine Speziation durch. Jede der neu entstandenen Parasitenspezies siedelte sich daraufhin auf einer der neuen Wirtsspezies an.



Duplikation:



Bei einer Duplikation führt nur der Parasit eine Speziation durch, wäh-



rend der Wirt unverändert bleibt. Dabei bleiben die neuen Unterspezies des Parasiten auf dem gleichen Wirt.



Host switch:



Ein Host switch, oder auch Wirtswechsel, tritt auf, wenn eine Parasiten-



spezies seine Wirtsspezies verlässt und sich auf einer anderen, zeitgleich existierenden Art niederlässt. Der Zeitpunkt zu dem der Parasit seinen Wirt verlässt wird als



site



take-o



bezeichnet. Analog dazu bezeichnet man den Zeitpunkt, an dem der Parasit nach



einem Wirtswechsel einen neuen Wirt bevölkert mit



landing site.



Beide Punkte liegen



nach Denition jeweils auf einer Kante im Wirtsstammbaum. Sie fallen somit nicht mit der Speziation eines Wirtes zusammen. Es gibt zwei unterschiedliche Arten von Wirtswechseln. Man spricht von einem partiellen Wirtswechsel, wenn der Parasit sich durch Speziation aufteilt und eine der neu entstandenen Parasitenspezies einen Wirtswechsel durchführt, während die andere auf



5



vgl. [24] S.27, [5] S.196, [9] S.312
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KAPITEL 2. THEORETISCHE GRUNDLAGEN DES REKONSTRUKTIONSPROBLEMS dem Wirt verweilt. Im Gegensatz dazu handelt es sich um einen kompletten Wirtswechsel, wenn der Parasit ohne Speziation den Wirt verlässt, so dass auf diesem Wirt keine Nachfahren der Parasitenspezies mehr heimisch sind.



Sorting:



Ein Sorting beschreibt die Speziation eines Wirtes ohne eine zeitgleich statt-



ndende Speziation des Parasiten. Der Parasit entscheidet sich in diesem Fall für eine der neu entstandenen Wirtsspezies.



Extinktion:



Bei einer Extinktion handelt es sich um die Auslöschung einer Parasiten-



spezies, die zuvor auf einem Wirt heimisch war.



Bei kompletten Wirtswechseln (d) und Extinktionen (f ) ist es im Unterschied zu den anderen Ereignissen nicht möglich die jeweilige Zuordnung von Parasit zu Wirt bis zu heute noch existierenden Spezies zurückverfolgen zu können. In der zugrunde gelegten Abbildung



ϕP,H



der Ausgangsdaten ndet sich kein Hinweis auf eine Assoziation des



betreenden Zweiges des Parasitenstammbaumes mit dem jeweiligen Zweig des Wirtsstammbaumes. Bei Extinktionen ist dies oensichtlich, da der Parasitenzweig vollständig ausstarb. Aber auch bei kompletten Wirtswechseln ist eine Verbindung zwischen Parasit und Ursprungswirt aus den Ausgangsdaten nicht ablesbar. Anders als im partiellen Fall nden sich keine Nachfolger des Parasiten auf Blättern des Teilbaumes unterhalb des Ursprungswirtes. Es existiert somit kein Anhaltspunkt dafür, auf welchem Wirt sich der Parasit direkt vor seinem Wirtswechsel aufgehalten haben könnte. Am ehesten könnte man den Wirtswechsel des Parasiten mit dem zugehörigen Wirt des Vater in Verbindung bringen. Eine solche Rekonstruktion entspricht einem partiellen Wirtswechsel. Aus diesem Grund werden im Folgenden nur die vier koevolutionären Ereignisse Ko6



speziation, Sorting, Duplikation und partieller Wirtswechsel



8



Ausgehend von der Fahrenholz-Regel



7



verwendet.



wird der Kospeziation eine besondere Bedeu-



tung beigemessen. Bei dieser fallen die Speziationen von Wirt und Parasit nahezu zeitgleich aufeinander. Biologischer Hintergrund ist die Annahme, dass der Wirt seine eigene Speziation initiiert und der Parasit sich kurze Zeit später an die veränderten Umstände anpasst. Daraus lässt sich eine gewisse strukturelle Ähnlichkeit beider Stammbäume schlussfolgern. Im Extremfall sind beide Stammbäume isomorph. Da dies bei realen Daten nur sehr selten der Fall ist, muss es noch weitere Einussfaktoren als die Speziation des Wirtes geben. Im Allgemeinen erscheint es dennoch sinnvoll Rekonstruktionen



6 7 8



Partielle Wirtswechsel werden der Einfachheit halber im Weiteren als Wirtswechsel bezeichnet Die Beschränkung auf diese vier koevolutionären Ereignisse wurde auch von Charleston und Perkins in [8] vorgenommen. Die Fahrenholz-Regel besagt, dass die Entwicklung der Wirtsspezies die Entwicklung der Parasitenspezies maÿgeblich mitbestimmt. [10]
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KAPITEL 2. THEORETISCHE GRUNDLAGEN DES REKONSTRUKTIONSPROBLEMS mit vielen Kospeziationen zu bevorzugen. Diesen Ansatz verfolgen auch Charleston und 9



Perkins .



2.5 Kostenmodell Um verschiedene Rekonstruktionen hinsichtlich ihrer biologischen Relevanz direkt miteinander vergleichen zu können, werden für jedes Ereignis Kosten angenommen. Die Gesamtkosten einer Rekonstruktion ergeben sich aus der Summe der Kosten aller aufgetretenen Ereignisse. Unter allen möglichen Rekonstruktionen ist somit diejenige am plausibelsten, welche die geringsten Gesamtkosten aufweist. Sowohl in [7] als auch in [14] wurden für die Kosten der verwendeten vier Ereignisse folgende Bedingungen festgelegt. Die Kosten einer Kospeziation müssen kleiner oder gleich 0 sein und die Kosten von Duplikation, Sorting und Wirtswechsel gröÿer ([7]) bzw. gröÿer oder gleich 0 ([14]). Diese Einschränkung wurde getroen, da man der Kospeziation, wie oben erwähnt, eine besondere Rolle beimisst. Andererseits hat die Wahl einer solchen Kostenbedingung erheblichen Einuss auf die Komplexität der verwendeten Datenstruktur.
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2.6 Einschränkungen des biologischen Modells In der Forschung werden zusätzliche Einschränkungen eingeführt, welche entsprechende Modelle vereinfachen sollen. Einerseits sind diese biologisch motiviert, andererseits 11



reduzieren sie die Komplexität des Problems. Im Folgenden sollen die von Ronquist verwendeten Einschränkungen erläutert werden.



One-host-per-parasite-Annahme



Diese Einschränkung reduziert die Anzahl der Wir-



te für einen Parasit. Sie besagt, dass jede Parasitenspezies im Laufe ihrer Evolution zu einem Zeitpunkt nur einer einzelnen Wirtsspezies zugeordnet ist. Aus algorithmischer Sicht bedeutet dies, dass für eine koevolutionäre Rekonstruktion der evolutionäre Stammbaum der Parasitenart auf den der Wirtsart eindeutig abgebildet werden kann.



9 10



vgl. [7] Diese Datenstruktur, genannt



Jungles



(vgl. [5]), ist ein gerichteter Graph, in dem für jede mögliche



p auf einen Wirt h in aller Regel zwei Knoten vorhanden sind. Ein Knoten p auf h und ein weiterer Knoten (p : h)∗ repräsentiert die koevolutionären Ereignisse Duplikation und Wirtswechsel zwischen p und h. Eine Kante von 0 0 0 einem Knoten (p : h) zu einem Knoten (p : h ) gibt dabei an, dass das Parasitenkind p von p 0 auf den Wirt h abgebildet werden kann, wenn p seinerseits auf h abgebildet wurde. Die bei dieser Abbildung eines Parasiten



(p : h),



11



steht dabei für eine Kospeziation von



Abbildung auftretenden Ereignisse werden mit den jeweiligen Kanten assoziiert. vgl. [24] S.26-27
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KAPITEL 2. THEORETISCHE GRUNDLAGEN DES REKONSTRUKTIONSPROBLEMS Ohne diese Einschränkung müsste ein Knoten im Parasitenbaum gegebenenfalls mehrfach in den Wirtsbaum abgebildet werden. Dies hätte zur Folge, dass sich einerseits die Menge der Parasit-Wirt-Abbildungen drastisch erhöhen würde und andererseits, dass verschiedene Teile der Rekonstruktion stark abhängig voneinander wären, da gleiche Parasitenspezies an unterschiedlichen Stellen auftreten können. Biologisch ist dieser Ansatz dadurch motiviert, dass eine Koevolution sehr viel wahrscheinlicher wird, wenn eine Parasitenspezies sehr stark an ihre Wirtsspezies angepasst ist und somit nur mit dieser interagiert. Jede Veränderung des Wirtes zwingt den Parasiten sich anzupassen. Nach einer Speziation des Wirtes steigt dadurch die Wahrscheinlichkeit für eine Speziation des Parasiten. Sollte ein Parasit auf mehreren Wirten heimisch sein, so wird durch das Modell ein Hauptwirt angenommen.



Independant-parasites-Annahme



Bei der Independant-parasites-Annahme wird da-



von ausgegangen, dass verschiedene Parasitenspezies, welche auf der gleichen Wirtsspezies heimisch sind, sich gegenseitig in ihrer Evolution nicht beeinussen. Diese Einschränkung ermöglicht eine koevolutionäre Rekonstruktion auf Basis der zugrunde liegenden Wirtsphylogenie ohne die Anzahl und Art der Parasiten auf einem Wirt in Betracht ziehen zu müssen. Dadurch können disjunkte Teile des Parasitenstammbaumes unabhängig voneinander betrachtet und so gültige Teilrekonstruktionen erzeugt werden. Aufgrund dieser Annahme ist es möglich das Rekonstruktionsproblem in Form dynamischer Programmierung zu modellieren. Biologisch kann diese Einschränkung jedoch nicht begründet werden. Da allerdings ohne die Annahme das Problem algorithmisch wesentlich komplexer wäre, wird sie dennoch beibehalten.



2.7 Denition von Zeitfunktionen für Wirts- und Parasitenspezies In [14] wird ein Modell vorgestellt, welches die Integration von Zeitinformationen ermöglicht. Dieses soll ebenfalls für den in dieser Arbeit vorgestellten Ansatz verwendet werden. Dafür werden für die Speziationen in den Stammbäumen Zeitzonen in Form von ganzzahligen Werten deniert. Die genaue Länge dieser Zeitzonen bleibt dabei ungeklärt. Auch können die denierten Zeitzonen von unterschiedlicher Dauer sein. Es wird nur gefordert, dass sich die Zonen auf einer Zeitachse aufsteigend anordnen lassen. Jedem Knoten, und somit jeder Speziation, kann auf diese Weise eine Zeitperiode



t



zugewiesen werden, in der dieses Ereignis stattfand.
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KAPITEL 2. THEORETISCHE GRUNDLAGEN DES REKONSTRUKTIONSPROBLEMS Um eine korrekte zeitliche Abfolge der Ereignisse zu gewährleisten, kann einem Knoten nur eine Zeitzone



t



zugewiesen werden, welche gröÿer oder gleich der Zeitzone



t0



seines Vaterknoten ist.



Denition 2.6 wenn gilt:



(Gültige Zeitfunktion



T1 (B)).



Es ist T1 (B) eine gültige Zeitfunktion,



(T1 (u) = t0 ) ∧ (T1 (u.v) = t) ∧ (t0 ≤ t) : ∀u, u.v ∈ B Da es oftmals nicht möglich ist, jedem Knoten eine bestimmte Zeitzone zuzuordnen, und da sich die Zeitzonen verschiedener Phylogenien auch nicht immer genau aufeinander abbilden lassen, wurde des Weiteren vorgeschlagen Intervalle von Zeitzonen einzuführen. Einem Knoten kann somit eine Reihe aufeinander folgender Zeitzonen zugewiesen werden, ohne festlegen zu müssen, in welcher dieser Zeitzonen die Speziation genau stattfand. Für diese Art der zeitlichen Einordnung wird ebenfalls gefordert, dass einem Knoten nur ein Zeitintervall zugewiesen werden kann, wenn es nicht vor dem festgelegten Zeitintervall des Vaterknotens liegt.



Denition 2.7 wenn gilt:



(Gültige Zeitfunktion



T2 (B)).



Es ist T2 (B) eine gültige Zeitfunktion,



(T2 (u) = [s0 , t0 ]) ∧ (T2 (u.v) = [s, t]) ∧ (s0 ≤ s) ∧ (t0 ≤ t) : ∀u, u.v ∈ B, v 6=  Wie auch in [14] soll in unseren Ansatz für den Wirtsstammbaum Zeitfunktion



T1 (P )



gültige Zeitfunktion



H



eine gültige



von einzelnen Zeitzonen und für den Parasitenstammbaum



T2 (H)



P



eine



von Zeitzonenintervallen verwendet werden.



Zur vereinfachten Schreibweise sollen im Folgenden für die verschiedenen Zeitfunktionen vergleichende Ordnungsrelationen eingeführt werden.



Denition 2.8 dann ist



(Ordnungsrelationen für



T1 (H)).



Seien T1 (h1 ) = t1 und T1 (h2 ) = t2 ,



T1 (h1 ) T 1 T1 (h2 ) ↔ t1 > t2
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Denition 2.9 (Ordnungsrelationen für T2 (P )). Seien [s2 , t2 ], dann ist



T2 (p1 ) = [s1 , t1 ]



und T2 (p2 ) =



T2 (p1 ) T 2 T2 (p2 ) ↔ s1 > t2



Denition 2.10 (Ordnungsrelationen für T1 (H) in Bezug auf T2 (P )). Seien T1 (h) = t1 und T2 (p) = [s2 , t2 ], dann ist T1 (h) T 12 T2 (p) ↔ t1 > t2 Analog lässt sich eine Ordnungsrelation für



T2 (P )



in Bezug auf



T1 (H)



denieren.



H nur Zeitfunktionen T1 (H) und für T2 (P ) verwendet. Wenn aus dem Kontext



Es werden im Folgenden für Wirtsstammbäume Parasitenstammbäume



P



nur Zeitfunktionen



heraus klar ist, welche Zeitfunktion bzw. welche Ordnungsrelation gemeint ist, werden der Einfachheit halber nur die Schreibweisen und



>T



T (H)



und



T (P )



sowie



t(ls(p.v)) gelten. Dies ist der Fall, da während der Entwicklung von p zu p.v mehrere Speziationen stattfanden, wobei die Zeitpunkte t(p) < t(p.i) < . . . < t(p.v) landing zeitgleich ablaufen. Es muss also



stetig voran schritten.



Bei den Abbildungen 3.7 (a) bis (h) ist es oensichtlich, dass eine chronilogie-erhalten-



t(ls(p1 .x)) < t(tos(p2 )). Für diese Abbildungen können somit die Zeitpunkte der Speziationen in der Form t(tos(p1 )) ≤ t(ls(p1 .x)) < t(tos(p2 )) ≤ t(ls(p2 .x)) angeordnet werden.



de Anordnung existiert, denn es gilt immer
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Abbildung 3.7: Chronologie-erhaltende Wirtswechselkombinationen



Für die Abbildungen (i) und (j) existiert eine Anordnung



t(ls(p1 .x)) < t(ls(p2 .vp1 )). Dies ist der Fall, da ndet und somit t(tos(p2 )) > t(ls(p2 .vp2 )) gilt.



bei



p2



t(tos(p2 ) < t(tos(p1 )) ≤



mehr als ein Wirtswechsel statt-



t(tos(p1 )) < t(h1 ) < t(ls(p2 .j)) < t(h1 .vh1 ) und t(tos(p2 )) < t(h2 ) < t(ls(p1 .i)) < t(h2 .vh2 ) gelten. Mit t(tos(p1 )) = t(ls(p1 .i)) und t(tos(p2 )) = t(ls(p2 .j)) ergibt sich t(tos(p1 )) < t(tos(p2 )) und t(tos(p2 )) < t(tos(p1 )), was zum Widerspruch führt. Anders liegt der Fall in Abbildung 3.8 (m). Es muss dabei muss



In den Varianten 3.7 (k) und (l) existiert eine chonologie-erhaltende Anordnung mit



t(tos(p1 )) < t(tos(p2 ) ≤ t(ls(p2 .y)) < t(ls(p1 .vp1 )). Die Abfolge von Wirtswechseln der Lebensline von p1 umschlieÿt somit die der von p2 zeitlich. Dies ist möglich, da t(tos(p1 )) < t(ls(p1 .i)) gilt. t(tos(p1 )) = t(ls(p1 .i)) gilt, ist eine Anordnung wie in 3.7 (k) und (l) nicht möglich. Vielmehr muss gelten: t(tos(p1 )) < t(h1 ) < t(tos(p2 )) < t(h1 .vh1 ) Da bei 3.8 (n) und (o)



29



KAPITEL 3. BETRACHTUNG DES REKONSTRUKTIONSPROBLEMS UNTER DEM GESICHTSPUNKT DYNAMISCHER PROGRAMMIERUNG



h1



p1



p2.j



p2



h2



h1



p1.i



p1



p2.j



p2



p1.i



h2.vh2 h1.vh1



h1.vh1



p1.i



p2



h2



h1



p1



p2.vp2



p2



p1.i



p1.vp1



p2.vp2



p2



h2



h2.v h2



(o)



h2



h1



p1



h2.vh2 h1.vh1



(p)



p1



(n)



p2.j



h1.vh1



h1



h2.vh2 h1.vh1



(m)



h1



h2



p1.vp1



p2



h2



p1



h2.vh2 h1.vh1



(q)



p2.i



h2.vh2



(r)



Abbildung 3.8: Chronologie-verletzende Wirtswechselkombinationen



t(ls(p2 .y)) < t(h2 ) < t(ls(p2 .i)) < t(h2 .vh2 ), was mit Widerspruch t(tos(p1 )) < t(tos(p2 )) < t(tos(p1 )) führt. und



der obigen Bedingung zum



Die letzten drei Varianten 3.8 (p), (q) und (r) sind alle chronologie-verletzend, da bei



t(ls(p1 .x)) < t(tos(p2 )) und t(ls(p2 .y)) < t(tos(p1 )) ≤ t(ls(p1 .x)) und t(tos(p2 )) ≤ t(ls(p2 .y)) erfüllt sein müss-



diesen die widersprüchlichen Ungleichungen



t(tos(p1 )),



sowie



ten.



3.4.2 Kaskadierende Inkompatibilitäten Die oben genannten Varianten geben wie bereits erwähnt nur die Interaktionsmöglichkeiten zweier parasitärer Lebenslinien mit zwei Wirtslebenslinien wieder. Es können aber weitere Inkompatibilitäten auftreten, wenn mehr als zwei Parasit- und Wirtslebenslinien betrachtet werden. Diese Fälle lassen sich jedoch auf einfache Inkompatibilitäten reduzieren.



Kaskadierung zwischen zwei Wirtslebenslinien Für den Fall, dass mehr als zwei Parasiten zwischen genau zwei Wirtslebenslinien wechseln, soll formal bewiesen werden, dass sich dabei auftretende kaskadierende Inkompatibilitäten auf den einfachen Fall reduzieren lassen.



Lemma 3.1. Eine chronologische Inkompatibiliät zwischen mehr als zwei parasitären Lebenslinien, beim Sprung zwischen zwei Wirtslebenslinien tritt genau dann auf, wenn mindestens eine Inkompatibilität zwischen zwei der Parasitenlinien existiert.
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Beweis Lemma 3.1. 1.



⇐=



Dieser Beweis ist trivial. Wenn eine Inkompatibilität zwischen zwei beliebigen Parasitenlebenslinien existiert, so ist nach Denition auch die komplette Rekonstruktion inkompatibel.



2.



=⇒



Dieser Beweis wird indirekt geführt. Er zeigt, dass sich immer mindestens ein inkompatibles Paar nden lässt, wenn keine zeitliche Annordnung aller Zeitpunkte existiert.



Gegeben seien zwei Wirts- und



n



Parasitenlebenslinien, wobei jeder der Parasiten in-



nerhalb der jeweiligen Zeitspanne durch einen oder mehrere Wirtsechsel von der einen Wirtslinie zur anderen springt. Für die zeitliche Anordnung der take-o und landing sites lassen sich folgende zwei Bedingungen formulieren, je eine pro Wirtslebenslinie:



t(a1 ) < t(a2 ) < . . . < t(an ) sowie t(b1 ) < t(b2 ) < . . . < t(bn ) mit a1 , . . . , an , b1 , . . . , bn ∈ S tos(P ) ls(P ) und tos(p) ∈ {a1 , . . . , an } ↔ ls(p.x) ∈ {b1 , . . . , bn }. Dabei werden die Ereignisse A = {ai } der ersten und die Ereignisse B = {bi } der zweiten Wirtslebenslinie zugeordnet. Für jede parasitäre Lebenslinie gilt zusätzlich t(tos(p)) = t(ls(p.i)) für einen einzelnen Wirtswechsel bzw. t(tos(p)) < t(ls(p.v)) für eine Reihe von Wirtswechseln. Die ersten beiden Bedingungen folgen aus der gültigen Chronologie des Wirtsbaumes, die Letztere aus der des Parasitenbaumes. Da diese Kombination von Wirtswechseln als chronologie-verletzend vorausgesetzt wird, existiert keine zeitliche Anordnung der



ai



und



bi ,



welche alle Bedingungen erfüllt. Es müssen also mindestens zwei Punkte auf



einer der beiden Wirtsseiten existieren, für die jede der möglichen Anordnung zu einem Widerspruch führt. Ohne Beschränkung der Allgemeinheit seien dies



ax



ax < ay . Seien weiterhin die dazugehörigen take-o bzw. landing sites bx0



und



und



ay



mit



by0 . Dann



lassen sich für diese beiden Punkte folgende mögliche Bedingungen aus der Chronologie der parasitären Lebenslinien ableiten: 1.



2.



3.



4.



t(ax ) < t(bx0 ) ∧ t(ay ) < t(by0 ), t(ax ) = t(bx0 ) ∧ t(ay ) < t(by0 ), 7. t(ax ) > t(bx0 ) ∧ t(ay ) < t(by 0 ),



5.



6.



1. Fall: Sei



bx0 < by0 ,



t(ax ) < t(bx0 ) ∧ t(ay ) = t(by0 ), t(ax ) = t(bx0 ) ∧ t(ay ) = t(by0 ), 8. t(ax ) > t(bx0 ) ∧ t(ay ) = t(by 0 ),



t(ax ) < t(bx0 ) ∧ t(ay ) > t(by0 ), t(ax ) = t(bx0 ) ∧ t(ay ) > t(by0 ), 9. t(ax ) > t(bx0 ) ∧ t(ay ) > t(by 0 ),



dann existieren die möglichen Anordnungen



t(ax ) < t(ay ) ≤ t(bx0 ) < t(by0 ) t(ax ) < t(bx0 ) ≤ t(ay ) < t(by0 ) t(bx0 ) < t(by0 ) ≤ t(ax ) < t(ay ) t(bx0 ) < t(ax ) ≤ t(by0 ) < t(ay )



(erfüllt 1), (erfüllt 1), (erfüllt 9), (erfüllt 9),



t(ax ) ≤ t(bx0 ) < t(ay ) ≤ t(by0 ) t(ax ) ≤ t(bx0 ) < t(by0 ) ≤ t(ay ) t(bx0 ) ≤ t(ax ) < t(by0 ) ≤ t(ay ) t(bx0 ) ≤ t(ax ) < t(ay ) ≤ t(by0 )



(erfüllt 1, 2, 4 und 5), (erfüllt 2, 3, 5 und 6), (erfüllt 5, 6, 8 und 9), (erfüllt 4, 5, 7 und 8),



Da jede der neun Bedingungen von mindestens einer dieser Anordnungen erfüllt wird, muss die Annahme



bx0 < by0



falsch gewesen sein.
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by0 < bx0 ,



dann existieren die möglichen Anordnungen



1.



(erfüllt 1 und 2),



3.



(erfüllt 2 und 3),



t(ax ) < t(ay ) ≤ t(by0 ) < t(bx0 ) t(ax ) < t(by0 ) ≤ t(ay ) < t(bx0 ) 5. t(by 0 ) < t(bx0 ) ≤ t(ax ) < t(ay ) 7. t(by 0 ) < t(ax ) ≤ t(bx0 ) < t(ay )



2.



t(ax ) ≤ t(by0 ) < t(ay ) ≤ t(bx0 ) t(ax ) ≤ t(by0 ) < t(bx0 ) ≤ t(ay ) 6. t(by 0 ) ≤ t(ax ) < t(bx0 ) ≤ t(ay ) 8. t(by 0 ) ≤ t(ax ) < t(ay ) ≤ t(bx0 ) 4.



(erfüllt 6 und 9), (erfüllt 3 und 6),



(erfüllt 3), (erfüllt 3), (erfüllt 3), (erfüllt 3),



In diesem Fall lassen sich für die Bedingungen 4, 5, 7 und 8 keine widerspruchsfreien Anordnungen der



ai



und



bi



nden. Daraus ergeben sich die in Abbildung 3.9 dargestellten



vier Situationen.



ax



by



ax



by



ax



by



ax



by



ay



bx



ay



bx



ay



bx



ay



bx



(a)



(b)



(c)



(d)



t(ax ) ≤ t(by0 ) < t(bx0 ) ≤ t(by0 ) < t(bx0 ) ≤ t(ax ) < t(by0 ) < t(ax ) ≤ t(bx0 ) < t(by0 ) ≤ t(ax ) < t(ay ) ≤ t(ay ) t(ay ) t(ay ) t(bx0 )



Abbildung 3.9: Die vier Situationen, für welche keine zeitliche Anordnung der Punkte existiert, die alle geforderten Bedingungen erfüllen.



In dieser Grak sind die durchgezogenen Linien ungerichtet, da lediglich bzw.



t(ax ) = t(ax0 )



t(by ) = t(by0 ) gefordert wird. Welche Seite take-o und welche landing ist, ist für die



Chronologie unerheblich. Beide Varianten führen immer zu einer Inkompatibilität. Die in Abbildung 3.9 (a) und (d) aufgeführten Fälle sind equivalent zu denen der Abbildungen 3.8 (o) und (r). 3.9 (b) stellt die Fälle 3.8 (m), (n) und (p) dar und Abbildung 3.9 (c) spiegelt den Fall 3.8 (q) wieder. Jede diese vier Varianten entspricht somit einer Inkompatibilität zwischen den zwei betrachteten Parasitenlebenslinien.



Kaskadierung zwischen mehr als zwei Wirtslebenslinien In der vorangegangenen Betrachtung wurde gefordert, dass



n parasitäre Lebenslinien



während ihrer Evolution zwischen genau zwei Wirtslebenslinien Wechsel durchführen.



t(ai ) < t(ai+1 ) aus der Chronologie t(tos(p)) = t(ls(p.i)) bzw. t(tos(p)) ≤ t(ls(p.v)) aus der des



Für diese ergaben sich die Abhängigkeiten



des



Wirtsbaumes, und die



Pa-



rasitenbaumes. Zieht man mehrere Wirtslebenslinien in Betracht, so können zusätzliche Bedingungen entstehen. Springt beispielsweise ein Parasit Zeitpunkt



t(a)



zu einem Wirt



springt ein zweiter Parasit



p2



h2



p1



von einem Wirt



und landet dort zum Zeitpunkt



von einem Wirt



32



h2 .v



zum Zeitpunkt



h1



zum



t(b1 ). Des Weiteren t(b2 ) zu einem Wirt
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h3



und landet zum Zeitpunkt



t(c),



so muss wegen



t(b1 ) < t(b2 )



auch



t(a) < t(c)



gelten.



Abbildung 3.10 verdeutlicht dies.



a



b1 h2



h1



b2



c h3



Abbildung 3.10: Das Schema zeigt zwei Wirtswechsel, welche durch ihre zeitliche Abfolge eine zusätzliche Bedingung für eine chronologisch gültige Rekonstruktion fordern.



Es wird deutlich, dass diese Bedingung auch durch eine Reihe von Wirtswechseln eines imaginären Parasiten von



h1



nach



h3



p3



erzeugt werden könnte, wenn dieser zum Zeitpunkt



springen würde, und dort zum Zeitpunkt



t(c)



t(a)



landet.



Auf diese Weise können für alle Kombinationen von Sprüngen zweier Parasiten zwischen mehr als zwei Wirtslebenslinien Wirtswechsel imaginärer Parasiten eingeführt werden. In Abbildung 3.11 (a) bis (f ) sind diese Kombinationen und die zugehörigen imaginären Sprünge dargestellt. Für die Abbildungen 3.11 (a) bis (d) sind die Sprünge imaginärer Parasiten mit eingezeichnet. Bei (e) bis (i) existieren keine zusätzlichen Bedingungen, denn man kann chronologie-erhaltende Beispiele für jede der beiden zeitlichen Anordnungen und



t(c) < t(a)



t(a) < t(c)



konstruieren. Somit müssen auch keine Abhängigkeiten durch Einfügen



neuer Parasiten simuliert werden.



Wie im vorangegangenen Abschnitt gezeigt wurde, können durch die Einführung imaginärer Parasiten jene Bedingungen simuliert werden, welche durch die in Abbildung 3.11 dargestellten kaskadierenden Sprünge entstehen. Eine Prüfung auf chronologische Konsistenz kann somit für jede Kombination von zwei der Wirtslinien einzeln durchgeführt werden, ohne die restlichen Lebenslinien mitbetrachten zu müssen. Findet sich auf diese Weise keine Inkompatibilität, so ist nach Lemma 3.1 das komplette System valide.
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a



a



b1



b2



b2



c



(a)



a



b2



(d)



a



b2



(g)



c



(h)



c



(f )



a



b1



b2



b1



b2



c



(e)



b1



c



(c)



a



b1



b2



c



b1



b2



c



(b)



a



b1



a



a



b1



c



b1



b2



c



(i)



Abbildung 3.11: Die neun möglichen Kombinationen von Sprüngen zweier Parasiten zwischen drei Wirtslebenslinien.
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4 Algorithmische Umsetzung 4.1 Berechnung der günstigsten Teilrekonstruktionen Wie bereits erwähnt, reicht es für die Berechnung einer kostenminimalen Rekonstruktion aus die minimalen Ereigniskosten zu berechnen und sich für jeden Knoten des Parasitenbaumes sowohl die Abbildung seiner Kindknoten in den Wirtsbaum, als auch die aufgetretenen koevolutionären Ereignisse zu merken. Zur Umsetzung des dynamischen Ansatzes wird - in der Reihenfolge von den Blättern zur Wurzel - jeder Knoten im Parasitenbaum auf jeden Knoten im Wirtsbaum abgebildet. In einem dieser Schritte werden wiederum alle Kombinationen von möglichen Abbildungen der Kindknoten des Parasiten betrachtet. Für jede Kombination werden die für eine Rekonstruktion notwendigen koevolutionären Ereignisse berechnet und unter allen Varianten wird die kostengünstigste ausgewählt und abgespeichert.



Der Algorithmus arbeitet somit in folgenden 4 verschachtelten Schleifen.



1. Alle Parasiten werden durchlaufen (n). 2. Für jeden Parasit werden alle Wirte durchlaufen (m). 3. Für jedes Parasit-Wirt-Paar werden alle Kombinationen von Parasit-Wirt-Paaren



grad(p) ).



der Kindknoten durchlaufen (m



4. Für jede dieser Kombinationen werden die Kosten der günstigsten Teilrekonstruktion berechnet.



Daraus ergibt sich folgender Pseudocode:



35



KAPITEL 4. ALGORITHMISCHE UMSETZUNG



Algorithm 1 Berechnung der kostenminimalen Rekonstruktionskosten 1: Initialisieren des zweidimensionalen Arrays 2: 3: 4: 5: 6: 7:



8:



C[n, m]



mit



∞



for all Parasitenknoten p (bottom-up) do for all Wirtsknoten h do if p ist ein Blattknoten und es existiert eine Abbildung ϕ(p, h) then C[p, h] = 0; else if p ist kein



Blattknoten



then



for all



Kombinationen von Wirtsknoten



p.i



p



von



C[p, h]



do = min



hi



   grad(p) P C[p.i, hi ] C[p, h],



für jeden Parasitenkindknoten



+ Kosten



E



der Ereignisse am



i=1



 Knoten 9: 10: 11: 12:



h



und zusätzlicher Sortings der



p.i



bis zu den



hi + Z



;



end for end if end for end for



4.2 Berechnung der günstigsten Ereigniskosten E einer Abbildung Ausgangssituation ist immer die Annahme, dass ein Parasit



p



auf einen Wirt



h



und



p.i auf die Wirte hi abgebildet werden. Anhand der relativen Positionen der Wirte hi zum Knoten h, wird geprüft ob Kospeziationen, Duplikationen oder Wirts-



die Kindknoten



wechsel stattgefunden haben können. Zuerst muss jedoch sichergestellt werden, dass die



p und p.i mit den Zeitzonen der Wirte übereinstimmen. Es werden Z(p, h) sowie alle Z(p.i, hi ) berechnet. Ist eines davon ∞, so sind auch die Kosten der gesamten Teilrekonstruktion ∞. Ebenso verhält es sich, wenn hi Vorgänger von h, also hi 
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