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ВВЕДЕНИЕ

Задача построения супердерева видов по набо�
ру деревьев белков (обычно комплексов ортоло�
гичных групп белков, КОГов) имеет давнюю ис�
торию, ее фундаментальная и практическая важ�

ность общепризнана. Эта задача относится к
числу NP�трудных [1]. В списке литературы при�
ведены работы, которые содержат многочислен�
ные ссылки по этой теме, а обзор результатов по
этой и родственным задачам приведен в книге [2],
см. также [3], содержащую ссылки на публикации
последнего времени. С практической точки зре�
ния это означает, что время ее решения экспонен�
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циально зависит от объема исходных данных –
числа деревьев генов и числа видов в них. Поэто�
му вычислительно эффективный (точнее сказать,
полиномиальной сложности с низкой степенью
полинома) алгоритм, который выдает ее точное
решение, может быть найден только в случае не�
коего изменения в ее постановке. Важно, чтобы
такое изменение было приемлемо с точки зрения
биологических приложений. В литературе не
приведено каких�либо результатов, способствую�
щих постановке и решению этой задачи. Отме�
тим, что опубликовано достаточно большое чис�
ло экспоненциальной сложности эвристических
алгоритмов построения супердерева, некоторые
из них обсуждаются в нашем обзоре [4].

Мы предлагаем новую постановку задачи по�
строения супердерева и алгоритмы ее решения
для двух случаев, когда горизонтальные переносы
генов не учитываются и когда они учитываются.
Здесь анализируется только первый из этих слу�
чаев, второй из них рассмотрен в других наших
работах [5–7]. Время работы алгоритма при худ�
ших исходных данных – порядка третьей степени
от числа n исходных деревьев генов и от числа |V0|
видов в них. В большинстве случаев время работы
алгоритма много меньше: как правило, оно квад�
ратично зависит от этих двух характеристик дан�
ных (см. раздел “Тестирование”). Это наблюде�
ние остается верным и в более общих случаях, ко�
торые обсуждались нами ранее [5–8]. 

Итак, рассматривается задача реконструкции
дерева S, содержащего |V0| видов, по заданному на�
бору деревьев Gi ряда генов, где i меняется от 1 до n.
Как и во многих работах (например, [4, 9–12]), ис�
комое дерево видов S строится как супердерево
для набора Gi; иными словами, как дерево “в
среднем наиболее близкое” к каждому Gi. Такой
подход требует уточнения понятия близости меж�
ду данными деревом генов G и деревом видов S.
Используемое понятие близости традиционно
основано на вложении дерева генов G в дерево ви�
дов S с той разницей, что вместо приведенного
Гвиго (Guigo) и соавт. [12] способа вложения ис�
пользуется способ, предложенный в [5].

Настоящая публикация является непосред�
ственным продолжением работы авторов [5].

ОСНОВНЫЕ ПОНЯТИЯ

Рассмотрим множество видов V0; для каждого
вида s из V0 будем считать заданным непустое
множество генов G(s). Объединение множеств
G(s) будем считать разбитым на кластеры; нефор�
мально говоря, в кластер входят гомологичные
гены. В кластер может входить любое число ге�
нов, принадлежащих одному виду. 

Деревом видов называется бинарное корневое
дерево, листьям которого приписаны имена ви�

дов; при этом множество рассматриваемых видов
V0 и множество листьев дерева видов находятся во
взаимно однозначном соответствии. Деревом ге�
нов, соответствующим кластеру генов K, называ�
ется бинарное корневое дерево, каждому листу ко�
торого приписаны имя гена g из K, соответствие
между листьями дерева генов и генами из кластера
K – взаимно однозначное. Для удобства будем счи�
тать, что вместе с геном g, который приписан неко�
торому листу, этому же листу приписан вид s, из
которого взят g; будем говорить, что такие ген g и
вид s находятся в отношении “ген–вид”. 

Отметим, что, говоря неформально, листья де�
рева генов, которым приписаны пары типа 〈g1,s〉,
〈g2,s〉, 〈g3,s〉, ... соответствуют паралогам g1, g2, ... в
виде s. Гены, приписанные листьям, берутся из
некоторого фиксированного семейства гомоло�
гичных генов, в основном, – из комплекса орто�
логичных групп белков, представленных в базах
данных GenBank и NCBI. В этом смысле каждое
дерево генов определяет некоторый ген в его эво�
люционном развитии. 

Условимся, что у всех деревьев корень распо�
лагается “сверху”. Обозначим e– и e+ верхний и
нижний концы ребра e. Ребро понимается как па�
ра вершин: начало e– и конец e+. Ребро, ведущее в
вершину g, обозначим bg. В упомянутой работе [5]
каждое дерево рассматривается вместе с его “кор�
невым ребром” – специально добавленным реб�
ром, которое идет от корня вверх и соответствует
времени, в котором жил общий предок всех пред�
ставленных в дереве видов или генов; верхний ко�
нец корневого ребра назван “суперкорнем”. Реб�
ра дерева видов S названы трубами, в частности,
корневое ребро называется корневой трубой [5]. 

Пусть G – дерево генов. На вершинах дерева G
определим отношение порядка “ниже”: g1 < g2, ес�
ли g1 ≠ g2, и в g1 можно провести путь из суперкор�
ня через g2. На множестве всех вершин и труб в S
определим единое отношение порядка y < x таким
образом: вершина или труба y “ниже” некоторой
вершины или трубы x в S, если y ≠ x и в трубе y
можно провести путь из суперкорня через x; соот�
ветственно “x выше y”; обозначим y ≤ x, если y < x
или y = x. 

Дадим определения понятий, используемых в
этой статье. Для их понимания необходимо озна�
комиться с разделом “Постановка задачи” в рабо�
те Горбунова и Любецкого [5]. В отличие от этой
работы, в настоящей работе мы рассматриваем
только вложения и сценарии без горизонтальных
переносов, поэтому называем их просто вложе�
ниями и сценариями. Случай горизонтальных пе�
реносов рассмотрен в упомянутых публикациях
[5–7].

Вложением дерева генов G в дерево видов S на�
зывается отображение f всех вершин V(G) дерева G

12
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в вершины V(S) и трубы E(S) дерева S, для которо�
го выполнены следующие условия. 

1) Суперкорень в G отображается в корневой
трубе в S; каждый лист g в G отображается в листе
s в S согласно отношению ген–вид. 

2) Если g1 – сын g и f(g) – вершина, то f(g1) < f(g),
а если f(g) – труба, то f(g1) ≤ f(g). 

3) Пусть g1 и g2 – сыновья вершины g: если f(g) –
вершина, то f(g1) и f(g2) лежат в разных поддере�
вьях с корнями в сыновьях вершины f(g).

Говоря неформально, условие (3) означает сле�
дующее: вид, которому принадлежит ген g, – по�
следний общий предок видов, которым принад�
лежат виды g1 и g2. 

Для данного вложения f напомним на фор�
мальном уровне следующие определения эволю�
ционных событий [5]. Дупликация гена – несупер�
корневая вершина g в G, для которой f(g) – труба
из S. Потеря гена – пара 〈e, s〉, для которой e –
ребро в G, s – вершина в S и f(e+) < s < f(e–). Видо+
образование (в отношении рассматриваемого ге�
на) – вершина g из G, для которой f(g) – вершина
в S и обе вершины g и f(g) не являются листьями.
Рассматриваются только видообразования, кото�
рым соответствуют развилки в дереве G; посколь�
ку их цена ниже полагается нулевой, то видообра�
зование, как отдельное событие, по существу не
рассматривается. 

Пример вложения дерева генов в дерево видов
приведен на рис. 1a, б.

Поясним неформально введенные определе�
ния. Внутренние вершины дерева видов соответ�
ствуют (гипотетическим) предковым видам;
внутренние вершины дерева генов соответствуют
(гипотетическим) предковым генам. Вложение
дерева генов в дерево видов (в идеале) показывает,
какому предковому виду принадлежит данный
предковый ген (для листьев, т.е. современных ви�
дов и генов, это выполнено по определению). 

Отметим, что в дереве видов вершинами обо�
значены не все предковые виды, а только те, с ко�
торыми связано разветвление на два вида (“видо�
образование”). Между событиями видообразова�
ния виды могли развиваться, некоторые гены
могли удвоиться (“дупликация”). В таком случае
(вид эволюционирует, но не раздваивается) но�
вый вид будет (неявно) соответствовать некото�
рой внутренней точке на ребре (“трубе”) дерева
видов. Вершина в дереве генов, соответствующая
дупликации гена, таким образом, отображается в
трубу, а не в вершину. 

Аналогично и в дереве генов, гипотетическому
предковому гену g соответствует вершина в дереве
генов, только если из гена g эволюционно про�
изошли два новых гена – с видообразованием (та�
кому гену соответствует вершина в дереве видов)
или без него (см. выше). Если же при видообразо�
вании (чему соответствует некоторая вершина s
дерева видов) в одном из образовавшихся видов
аналог гена g отсутствует, то при “раздвоении”
видов не происходит “раздвоения генов”. Поэто�
му в этом случае (“потеря гена”) уже вершина де�
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f(g1)

s1 = f(g2) s3

f(g3)

s4 = f(g4)s2
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a b c d e f

Рис. 1. Иллюстрация понятий дупликации, потери
гена и видообразования. a – Пример дерева генов G и
дерева видов S, у которых в листьях: ген a' взят из вида
a и т.д., паралоги e' и e'' взяты из вида e. Вид d не пред�
ставлен в дереве G. б – Наглядно показаны значения
вложения f дерева G в дерево S, значения на листьях в
G совпадают с соответствующими листьями в S. Зна�
чения отображения f на внутренних вершинах дерева
G показаны жирными точками. Значение f(g1) показа�
но в трубе (хотя формально оно равно этой трубе) и,
по определению дупликации, вершина g1 соответ�
ствует событию дупликации, то же самое – для вер�
шины g3. Значения f на всех других внутренних вер�
шинах дерева G совпадают с соответствующими внут�
ренними вершинами дерева видов и, по определению
видообразования, соответствуют событиям видооб�
разования. Для ребра h = (g1, a') вершины s1 и s2 лежат
между значениями на его концах и, по определению
потери пары (h, s1) и (h, s2), соответствуют событиям
потери; на рисунке они показаны отростками с кре�
стиком на конце. Аналогично, потерями являются
пары ((g2, b'), s2), ((g3, е'), s4), ((r, g3), s3).
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рева видов s не соответствует никакой вершине
дерева генов. Можно сказать, что s соответствует
точке на некотором ребре e дерева генов. Очевидно,
что при этом выполнено условие f(e+) < s < f(e–). От�
метим следующее. Во�первых, одному ребру e де�
рева генов G может соответствовать несколько по�
терь генов, т. е. несколько вершин s дерева видов S
таких, что выполняется условие f(e+) < s < f(e–).
Аналогично, одной вершине s дерева видов может
соответствовать несколько потерь генов в дереве
генов, т.е. несколько ребер e, для которых выпол�
нено условие f(e+) < s < f(e–). Это связано с дупли�
кациями генов (см. пример на рис. 2a, б). 

Для любых деревьев генов G и видов S и любого
вложения f обозначим: l(f, G, S) – число потерь,
d( f, G, S) – число дупликаций генов при вложе�
нии f. Обозначим cl – цену одной потери гена, cd –
цену одной дупликации. Цену за одно видообра�
зование мы полагаем равной нулю; однако если
эта цена меньше, чем cd + 2cl, то алгоритм и при�
веденные ниже утверждения сохраняются. 

ПОСТАНОВКА ЗАДАЧИ

Дан набор {Gi}, состоящий из n укорененных
бинарных деревьев генов. Дерево видов S назовем
согласованным с набором {Gi}, если множество ли�
стьев в S совпадает с множеством V0 – всех видов,
представленных в листьях всех деревьев Gi. На�
шей целью будет формализация задачи построе�
ния дерева видов S “наиболее близкого” в целом
к набору деревьев {Gi}. Начнем со вспомогатель�
ной задачи.

Сценарий эволюции гена вдоль дерева видов. Су+
пердерево. Пусть дан набор деревьев генов {Gi} и
согласованное с ним дерево видов S. Вложением f
набора {Gi} в дерево S назовем набор вложений
{fi}, где каждое fi является вложением Gi в S. 

Задача А1. Дан набор {Gi} и дерево видов S. Тре�
буется найти вложение f для набора {Gi} и дерева
S, на котором достигает минимума функционал 

c({Gi}, f, S) = Σi(cl · l(fi, Gi, S) + cd · d(fi, Gi, S)). (1)

Отметим, что cl ·Σi l(fi, Gi, S) – суммарная цена за
все потери во всех Gi, а cd·Σi d(fi, Gi, S) – суммарная
цена за все дупликации во всех Gi. 

Вложение, на котором достигается минимум в
(1), назовем сценарием.

Нами доказано, что при фиксированных {Gi}, S
и коэффициентах cl, cd сценарий единствен и да�
же не зависит от выбора любых неотрицательных
значений этих коэффициентов. 

Вершины g в дереве генов и s в дереве видов на�
зовем согласованными, если они не суперкорни, и
выполняется одно из следующих условий: 

1) g и s – листья, находящиеся в отношении
ген–вид; или 

2) g имеет сыновей g1, g2 и s имеет сыновей s1, s2 и 

[(Мg1 ⊆ Мs1 и Мg2 ⊆ Мs2) или (Мg1 ⊆ Мs2 и Мg2 ⊆ Мs1)].

Запись X ⊆ Y означает, что множество X явля�
ется частью (подмножеством) множества Y. На�
помним, что bs обозначает трубу в дереве S с кон�
цом в вершине s. 

Лемма 1. Пусть G – дерево генов, S – дерево
видов. Тогда для любого сценария h, соответствую�
щего G и S, и любых фиксированных неотрица�
тельных значений цен за одну дупликацию и одну
потерю, выполняется следующее. Пусть g – любая
вершина в G, отличная от суперкорня, а s – послед�

а

б

g'

g

1 23 4

s

g'

g

4321

1 2 3 4

Рис. 2. а – Вложение дерева генов (слева) в дерево ви�
дов (справа). В примере четыре вида, они обозначены
цифрами от 1 до 4. В листьях дерева генов каждому
виду соответствует один ген, поэтому в его листьях
показаны только номера видов. Эволюционные со�
бытия: дупликация в вершине g' и три потери, кото�
рые соответствуют парам ребро–вершина (2, g') и s,
(2, g') и s', (1, g) и s, где s' – отец s. б – То же вложение,
показанное путем “вписывания” дерева генов в тру�
бы дерева видов. Вложение имеет одну дупликацию в
вершине g' и три потери, показанные крестиками.
Точки указывают на дивергенцию гена в связи с видо�
образованием.

12*
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ний общий предок множества Мg в дереве S. Тогда
h(g) = s, если вершины g и s согласованные, и h(g) =
= bs, если эти вершины не согласованные. 

Доказательство приведено ранее [7]. 
Вложение, описанное в лемме 1, назовем сцена+

рием эволюции генов, представленных деревьями
Gi, вдоль дерева видов S и обозначим h({Gi}, S) = {hi}.
Значение с({Gi}, S) = c({Gi}, h({Gi}, S), S) будем на�
зывать ценой сценария. 

Супердеревом S* для набора деревьев генов {Gi}
будем называть дерево видов, для которого вели�
чина 

с({Gi}, S) = c({Gi}, h({Gi}, S), S) (1*)

принимает минимально возможное значение.
Задача А2. По данному набору деревьев генов

построить супердерево.
Приведенную постановку задачи построения

дерева видов, основанную на минимизации
функционала (1*) можно назвать традиционной.
Различные варианты алгоритма построения су�
пердерева приведены ранее [4, 9–12]. Все подоб�
ные алгоритмы решают эту задачу за экспоненци�
альное время; при этом алгоритмы находят лишь
эвристические приближения к дереву S*. Само
дерево S*, как правило, неизвестно, кроме случа�
ев искусственно подобранных данных.

Новая постановка задачи. Кладой Mv в дереве
видов S назовем множество видов, приписанных
листьям, которые расположены ниже некоторой
вершины v в дереве S, саму вершину v назовем
корнем клады. Само это множество листьев назо�
вем “множеством листьев клады”. Аналогично,
кладой Mg в дереве генов G назовем множество ви�
дов, приписанных листьям, расположенным ни�
же некоторой вершины g в G; эту вершину назо�
вем корнем клады. 

Предлагаем рассмотреть следующую задачу.
Задача Б. По данному набору деревьев генов

{Gi} найти дерево видов S* такое, что (i) все клады
S* принадлежат некоторому заранее фиксиро�
ванному набору множеств Р; таким образом, на�
бор Р является параметром задачи; (ii) значение
функционала (1*) для супердерева S* не превос�
ходит значения этого функционала для других де�
ревьев видов, удовлетворяющих условию (i).

Множество клад искомого дерева видов заве�
домо включает множество всех видов V0 и все его
одноэлементные множества, и не включает пу�
стое множество. Поэтому будем рассматривать,
только такие наборы Р, которые содержат ука�
занные множества. Алгоритм, излагаемый ниже,
применим к любому набору Р, но типичный при�
мер такого набора – набор Р0 всех клад во всех ис�
ходных деревьях генов, пополненный множе�
ством всех видов V0. Этот набор будем называть

стандартным для заданного множества деревьев
генов. Обозначим |X | – число элементов в множе�
стве X. Число элементов в стандартном наборе Р0

оценивается сверху: | Р0| ≤ 2|V1|, где V1 – множество
всех листьев во всех деревьях генов. При естествен�
ном предположении, что среднее число листьев в де+
ревьях генов порядка |V0| получаем: |Р0| ≤ K|V0| · n, где
K – некоторая константа, в наших данных не пре�
вышающая 2; напомним, что n – число исходных
деревьев генов, а V0 – множество всех видов в них.
Если набор P не включает все множества из стан�
дартного Р0, то его можно расширить множества�
ми из Р0. Поэтому предполагаем, что рассматрива�
емые ниже наборы P включают все множества из
стандартного набора Р0.

Далее будем считать фиксированным набор
деревьев генов {Gi} и набор множеств Р. В нашем
подходе существенную роль играют следующие
два определения. Первое определение. Пусть е –
ребро в дереве генов G. Определим Mе как множе�
ство видов, приписанных всем листьям ниже реб�
ра е в дереве G. Множество Md для трубы d дерева
видов S определяется аналогично. Для дерева ге�
нов G и множества видов M определим множество
Ed(M, G) ребер e в G, в которых Mе ⊆ M и не суще�
ствует ребра е' > e с этим свойством. Таких ребер e
может быть несколько, но все они несравнимы в G. 

Пусть f – вложение дерева генов G в дерево ви�
дов S. Тогда утверждение “ребро e из G входит в
трубу d из S” означает, что f(e+) ≤ d < f(e–) (“вхо�
дит” в геометрическом смысле).

Лемма 2. Для сценария h(G, S) из Леммы 1 вы�
полняется:

a) в трубу b в S входят в точности ребра из
Ed(Mb, G);

b) если труба b1 – сын трубы b, то для любого
ребра e в G, входящего в b1, существует ровно одно
ребро е' ≥ e, входящее в b.

Доказательство приведено ранее [7].

Второе определение. Множество V из Р назо�
вем базисным, если его можно разбить на какие�то
две части из Р, каждую часть в свою очередь мож�
но разбить на две части из Р и так далее – до до�
стижения одноэлементных множеств, представ�
ляющих виды. Очевидно, задача Б имеет решение
тогда и только тогда, когда множество всех видов
V0 – базисное.

КОМПЬЮТЕРНАЯ ПРОГРАММА 
ПОСТРОЕНИЯ СУПЕРДЕРЕВА

Алгоритм и его обоснование изложены нами
ранее [7], сама программа свободно доступна на
сайте http://lab6.iitp.ru/ru/super3gl/. Приведем
несколько обозначений и пояснений, необходи�
мых при работе с программой. 
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Эвристическое решение задачи А2 состоит из
двух шагов. На первом шаге строятся так называ�
емые “базисные деревья” S(V) для всех базисных
множеств V из данного набора Р множеств. На
втором шаге по набору деревьев S(V) строится ап�
проксимация S ' искомого супердерева S* для
{Gi} (см. дополнительные материалы, пункты 1–
3 на сайте www.molecbio.com/downloads/2012/1/
supp_gorbunov_rus.pdf). 

Компьютерная программа основана на следу�
ющей теореме.

Теорема 1. Пусть Р – набор клад. 
a) Если множество V0 – базисное, то дерево

S(V0) есть решение задачи Б. В противном случае
задача Б не имеет решений.

b) Если P – стандартный набор и среднее чис�
ло листьев в наборе деревьев генов {Gi} порядка
|V0|, то алгоритм определяет множество {S(V)}, где
переменная V пробегает все базисные множества,
за число шагов порядка |V0|

2n + |P |2|V0| + |P ||V0|n +
+ |P |3 + |P |2|V0|n ≤ Сn3|V0|

3. За это время алгоритм
выдает решение задачи Б или сообщает, что оно
не существует. При этом достаточно памяти по�
рядка n2 · |V0|

2.

Доказательства теоремы 1 приведено нами ра�
нее [7].

Для решения задачи А2 к полученному таким
образом набору базисных деревьев нужно приме�
нить вспомогательный алгоритм (см. дополни�
тельные материалы, пункт 4).

Компьютерная программа построения набора
деревьев {S(V)}, где V пробегает все базисные
множества и дерева S ' разработана Л.И. Рубано�
вым и вместе с примерами вычислений и руко�
водством по использованию свободно доступна
на сайте http://lab6.iitp.ru/ru/super3gl/.

Программа super3GL способна обрабатывать
большие наборы исходных деревьев, включая не�
бинарные, и предназначена в первую очередь для
расчетов на мультипроцессорной системе с под�
держкой MPI�1.2, но допускает работу и на обыч�
ном ПК. Она написана на языке программирова�
ния С++ и имеет интерфейс командной строки.
Исходный код можно переносить, и после пере�
компиляции он может использоваться в среде OS
Windows 32/64�bit, Linux, Unix, MacOS. Исполня�
емые модули программы для Windows 32/64bit
(однопроцессорный и параллельный варианты)
можно свободно загрузить по ссылкам на указан�
ном сайте, исходный код предоставляется по бес�
платной лицензии для некоммерческого исполь�
зования в научных и учебных организациях. Па�
раллельные модули для Windows рассчитаны на
работу в среде MPICH2 (разработчик Argonne Na�
tional Laboratory) версии 1.3.2 или выше, соответ�
ствующий (32/64�bit) вариант которой необходи�
мо установить на используемой мультипроцес�

сорной установке. Поскольку эффективность
распараллеливания алгоритма при построении
базисных деревьев и супердерева неодинакова и
соотношение трудоемкости этих этапов суще�
ственно зависит от решаемой задачи, программа
позволяет выполнять их как вместе, так и отдель�
но, в том числе, – на разных компьютерах. По�
дробные сведения о быстродействии программы
на различных вычислительных установках приво�
дятся в руководстве.

Файлы для загрузки приведены в дополни�
тельных материалах (пункт 5): Описание про�
граммы (PDF), Однопроцессорный вариант про�
граммы (Windows 32bit), Однопроцессорный ва�
риант программы (Windows 64bit), Вариант для
MPICH2 v.1.3.2 (Windows 32bit), Вариант для
MPICH2 v.1.3.2 (Windows 64bit), Утилита для рас�
шифровки сокращенных наименований в дереве
видов, Скрипт для укоренения деревьев. 

Ниже приведены результаты тестирования
программы на искусственных исходных данных,
для которых правильный ответ был заранее полу�
чен. В дополнительных материалах (пункт 6) при�
ведены результаты тестирования случаев биоло�
гических исходных данных из базы Hodgenom.
Дан пример с 276 видами в двух вариантах, При�
мер с 814 видами и т.д. В этих случаях ответ не был
известен, но он хорошо согласуется с известными
деревьями видов [11, 13].

ТЕСТИРОВАНИЕ АЛГОРИТМА

Тестирование состояло в том, что по дереву ви�
дов S (случайно выбранному или биологическо�
му) сначала строился набор деревьев генов {Gi},
для которого S наверняка является супердеревом,
так как перебором деревьев в окрестности дерева
S проверялось, что функционал (1*) имеет в S ми�
нимум. Тогда аргументом в пользу нашего или
любого другого алгоритма реконструкции дерева
видов будет то, что алгоритм полностью или ча�
стично восстанавливает S по {Gi}.

Задача построения такого набора {Gi} по дан�
ному S сама по себе представляет большой инте�
рес и совершенно нетривиальна. Для ее решения
мы использовали такой подход: строили набор
{Gi}, моделируя “реальный” процесс эволюции
гена вдоль дерева S, как описано ранее [5]. Удобно
рассматривать деревья S, которые включают и
вершины с одним сыном. А именно, для каждой
трубы дерева S были заданы вероятности pd(х) и
pl(х) соответственно событий дупликации и поте�
ри, которые могли произойти в этой трубе. Пусть
уже построена часть G' будущего дерева Gi, начи�
ная с корневого ребра; в G' каждой концевой вер�
шине v приписана труба x(v) из S или пара 〈i, лист
в S〉. Во втором случае эта концевая вершина яв�
ляется листом в Gi. Перебираем все концевые вер�
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шины v в G', которым приписана труба. Для каж�
дого v разыгрываем событие дупликации с веро�
ятностью pd(х(v)). Если событие произошло, то
определяем в х развилку и двум вновь возникшим
концевым вершинам приписываем ту же трубу х.
Если это событие не произошло, то рассматрива�
ем три случая. 

1) Труба x ведет в развилку дерева S. Тогда два�
жды разыгрываем событие потери, каждый раз с
вероятностью pl(y), где y – любой из сыновей тру�
бы x. Если хотя бы один раз потеря произошла, то
разыгрываем с равными вероятностями, в какой
из труб, выходящих из этой развилки, произошла
эта потеря. Приписываем вершине v трубу, смеж�
ную с этой трубой. Если потеря не произошла, то
определяем в х развилку и двум вновь возникшим
концевым вершинам приписываем каждой свое�
го сына трубы х. 2) Труба х ведет в вершину с од�
ним сыном. Приписываем вершине v трубу, явля�
ющуюся сыном трубы х. 3) Труба х ведет в лист де�
рева S. Приписываем вершине v пару с именем
вида в этом листе в S. 

Нами выполнен подбор зависимостей pd(х) и
pl(х) так, чтобы получаемые в процессе эволюции
количества разных типов событий и их распреде�
ление по трубам были близки к наблюдавшимся
при вложениях биологических деревьев КОГов в
естественные деревья видов. Соответствующие
данные были взяты из опубликованных работ
[2, 5, 11] и из наших неопубликованных данных.
Конечно, для более адекватного построения та�
ких распределений полезно анализировать более
обширные данные и учитывать искажения, кото�
рые могут возникать из�за особенностей метода
определения эволюционного сценария.

Итак, при всех тестированиях ожидалось, что
дерево S ', полученное склейкой базисных дере�
вьев, совпадет или будет близко к известному в
этих специальных условиях супердереву S, кото�
рое, конечно, не было дано алгоритму; оно ис�
пользовалось только при сравнении S ' и S. Алго�
ритм получал на вход только смоделированный
по дереву S набор деревьев генов {Gi}. 

1. Реконструкция искусственного сбалансиро8
ванного бинарного дерева с 64 листьями. В этом
примере S – сбалансированное бинарное дерево
видов с 64 листьями. Значения упомянутых выше
вероятностей брались следующими: pd плавно
убывало от корневой трубы к листовым трубам от
0.3 до 0.01 (при этом в листьях не возникали мно�
гочисленные паралоги); pl плавно убывало от
прикорневых труб к листовым трубам от 0.5 до
0.25 (вблизи корня вероятность гену не оставить
дошедших до листьев потомков больше). Для сба�
лансированных деревьев, у которых длины всех
путей из корня в листья одинаковы (в этом пункте
и далее в пункте 3), величины pd и pl задавали ана�
литически. А именно: пусть х – труба и ρ(х) – чис�
ло труб до х (включительно), начиная с корневой

трубы. Напомним, что |V0| – число листьев в иско�
мом дереве S, обозначим b = (lg2|V0|) + 1). Тогда pd

и pl задавалась линейной функцией, определен�
ной на отрезке [1, b] или [2, b] значениями в его
концах, которые указаны выше (второе число –
значение в b). 

Таким образом порождался набор из 1000 ис�
кусственных деревьев генов, у которых число ли�
стьев колебалось от 32 до 96, в среднем одно дере�
во содержало 70 листьев и 39 видов. На одно дере�
во в среднем приходилось 16 дупликаций и
37 потерь. Порожденный набор деревьев пода�
вался на вход нашей программы. Она точно вос�
станавливала исходное дерево видов. Такое тести�
рование повторялось 20 раз.

2. Реконструкция естественного дерева бакте8
рий с 40 листьями. Это супердерево S было взято
из предыдущей работы [5, рис. 4]. Порождение по
нему набора деревьев генов происходило так же,
как в предыдущем примере. При этом брались
следующие значения вероятностей событий: pd

плавно убывало от корня к листьям от 0.1 до 0.01;
pl плавно убывало от корня к листьям с 0.5 до 0.25.
Это дерево по своей топологии ближе к “гребен�
ке”, чем к сбалансированному дереву, так что ве�
роятность дупликации уменьшена по сравнению
с примером 1, чтобы число дупликаций было не
слишком большим по сравнению с известными
эволюционными сценариями. Для несбаланси�
рованных деревьев (в этом пункте и, далее, в
пункте 4) величины pd и pl задавались несколько
сложнее. Сначала для указанных в этих пунктах
деревьев S строились сбалансированные деревья
+S путем разбиения исходных труб новыми вер�
шинами с одним сыном, смысл такого разбиения
обсуждали ранее [5] (раздел “Алгоритмы постро�
ения внутреннего дерева и временных слоев”,
пункт с). Это делалось алгоритмом, описанным в
том разделе. Затем для дерева +S вычисляли вели�
чины pd и pl с помощью указанной выше линей�
ной функции. Заметим, что дерево S ', полученное
по набору {Gi}, который был построен по +S,
сравнивалось именно с деревом S, так как наш ал�
горитм построения супердерева определяет дере�
во с точностью до развилок. 

Таким образом был порожден набор из 1000 ис�
кусственных деревьев генов, у которого число ли�
стьев колебалось от 30 до 60 (в среднем, одно де�
рево содержало 51 лист и 31 вид). На одно дерево,
в среднем, приходилось 15 дупликаций и 29 по�
терь. Порожденный набор деревьев подавался на
вход программы. Она точно восстанавливала ис�
ходное дерево видов. Это тестирование повторя�
лось 20 раз.

3. Реконструкция искусственного сбалансиро8
ванного бинарного дерева со 128 листьями. Здесь
порождение деревьев генов происходило анало�
гичным образом по данному супердереву S с теми
же значениями вероятностей, что в примере 1. Та�
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ким образом были порождены 1000 искусствен�
ных деревьев генов, у которых число листьев ко�
лебалось от 64 до 192 (в среднем, одно дерево со�
держало 146 листьев и 77 видов). На одно дерево,
в среднем приходилось 33 дупликации и 79 по�
терь. Порожденный набор деревьев подавали на
вход программы. Она выдала дерево, совпадаю�
щее с исходным. Это тестирование повторялось
20 раз.

4. Реконструкция естественного дерева видов со
169 листьями. Здесь набор деревьев генов строили
так же как, в предыдущих примерах, – вдоль есте�
ственного супердерева S со 169 листьями, взятого из
статьи Пизани (Pisani) и соавт. [11, рис. 1]. Значения
вероятностей для моделирования брались такими
же, как и в примере 2. Таким образом были по�
рождены 1500 искусственных деревьев генов, у
которых число листьев колеблется от 120 до 200 (в
среднем, одно дерево содержит 170 листьев и 130
видов). На одно дерево, в среднем, приходится 70
дупликаций и 107 потерь. Программа восстано�
вила исходное 169�листное дерево. Это тестиро�
вание повторялось 20 раз.

ЗАКЛЮЧЕНИЕ

Предложена новая постановка задачи постро�
ения супердерева видов по набору деревьев бел�
ков (генов), которая основана на следующем
предположении: большинство клад искомого де�
рева видов представлено кладой хотя бы в одном
дереве белков из исходного набора; соответствен�
но супердерево ищется среди деревьев видов,
большинство клад которых представлено хотя бы
в одном из исходных деревьев белков. Для этой
постановки предложен эвристический алгоритм
практически квадратичной сложности, который
строит супердерево. В случае эволюционных сце�
нариев без горизонтальных переносов доказано,
что этот алгоритм точно решает поставленную за�
дачу и имеет в случае худших исходных данных
кубическую сложность [7]. Случай горизонталь�
ных переносов рассматривался нами ранее [7].
Эти утверждения следуют из доказанных в этой
статье [7] утверждений и тестирования, результа�
ты которого приведены выше. Для тестирования
строили набор деревьев белков по тому или ино�
му дереву видов с помощью моделирования про�
цесса эволюции гена вдоль него. По полученному
таким образом набору деревьев белков наш алго�
ритм реконструировал исходное супердерево; ре�
конструкция проходила очень быстро и точно
восстанавливала супердерево. Результаты тести�
рования с использованием биологических дан�
ных приведены в дополнительных материалах
(пункт 6). Само предположение кажется есте�
ственным при рассмотрении многих биологиче�
ских задач.
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