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Objectif : rechercher les meilleures occurrences de motifs sous des
contraintes données.
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La contrainte duplex
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Nous décrivons une famille d'’ARN par sa structure secondaire,
décomposable en quatre éléments de structures :

le mot, I'espaceur, |'hélice, le duplex.

Le but est de trouver toutes les occurrences des séquences
satisfaisant le motif structuré donné (probleme NP-complet si I'on
prend en compte les pseudo-nceud, triple hélice, kissing hairpin . ..).
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Probleme : il faudrait
classer ou trier les
résultats donnés.




Contexte

Objectif : rechercher les meilleures occurrences de motifs sous des
contraintes données.

Nous décrivons une famille d'’ARN par sa structure secondaire,
décomposable en quatre éléments de structures :

le mot, I'espaceur, |'hélice, le duplex.

Le but est de trouver toutes les occurrences des séquences
satisfaisant le motif structuré donné (probleme NP-complet si I'on

prend en compte les pseudo-nceud, triple hélice, kissing hairpin . ..).

On peut utiliser comme score une probabilité (comme dans
tRNAscan-SE, cf. [DEKMO98]) ou une énergie libre (comme dans
Mfold, cf. [ZukO03]).



Les réseaux de contraintes valuées

Un réseau de contraintes est composé de :

e n variables (x1,...,x,) qui donnent I'emplacement des
éléments de structure,

e leur domaine (D(x1),...,D(xy)) qui donnent I'ensemble des
valeurs possibles pour chaque variable (au début, toute la
séquence),

e ¢ contraintes qui spécifient ces éléments de structure.



Les réseaux de contraintes valuées

Un réseau de contraintes est composé de :
e variables,
e domaines,

e contraintes.

Dans un réseau de contraintes valuées ([SFV95]), les contraintes

sont des fonctions de coiit dans F (qui peut étre N ou RT), i.e. des
éléments de : D(x;,) X ... x D(x; ) — F.
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Un exemple de contrainte d'arité 2



Les réseaux de contraintes valuées

Un réseau de contraintes est composé de :
e variables,
e domaines,

e contraintes.

Dans un réseau de contraintes valuées ([SFV95]), les contraintes

sont des fonctions de coiit dans F (qui peut étre N ou RT), i.e. des
éléments de : D(x;,) X ... x D(x; ) — F.

Chaque contrainte peut étre :
e satisfaite et donner un colit nul,
e violée et donner un colit-seuil (k),

e violée a un degré moindre et donner un coiit compris entre 0 et

k.



Les réseaux de contraintes valuées

Un réseau de contraintes est composé de :
e variables,
e domaines,

e contraintes.

Dans un réseau de contraintes valuées ([SFV95]), les contraintes

sont des fonctions de coiit dans F (qui peut étre N ou RT), i.e. des
éléments de : D(x;,) X ... x D(x; ) — F.

Les colits des contraintes s additionnent.
Le but est de trouver toutes les solutions dont la somme des colits

est inférieure a un seull K :

{(vl € D(x1),...,vn € D(xy)), Z Ci(Ui)+Z Cij(vi, vj)+. .. < K}
; 2]



Algorithme de recherche

Exemple abstrait de recherche de solutions :
D(x1) = D(x2) = D(z3) ={1,2}

c19=(x1 —w2)T,co3 = (2 —2x3)",c13 = (1 — 3)
k172 = kz,g — k173 = 2, K =2

_|_

Le sens de la contrainte ¢ 9 est :
x1 doit étre avant 9, ou le moins loin possible de x5.



Algorithme de recherche

Exemple abstrait de recherche de solutions :
D(x1) = D(x2) = D(z3) ={1,2}

c19=(x1 —m2)T,c03 = (v2 —x3)"T,c13= (1 —x3)"
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Algorithme de recherche

Exemple abstrait de recherche de solutions :
D(x1) = D(x2) = D(z3) ={1,2}
c12 = (v1 —x2)",c03 = (22 — 13) ", c13 = (T1 — 23)
k172 — k2,3 = k173 — 2, K =2

_|_

Par cette méthode naive, on explore O(d"™) nceuds dans I'arbre.

(n représente le nombre de variables, d la taille du plus grand domaine)

Dans la pratique, on évalue un minorant min du colit de la solution
courante a chaque nceud par propagation des colits des contraintes.
Si min > k, il n'y a pas de solution.



Exemples de contraintes

e |'espaceur,

cout

Lo — X1



Exemples de contraintes

e |'espaceur,

e |e mot,

moti f ACGTAC
S S
candidat : AGCGCACGAGQG

)

L1

Colit possible : ng X ¢s +m;/q X ¢;/4.
Soluble par automate (Wu-Manber).



Exemples de contraintes

e |'espaceur,
® e mot,

e |'hélice.

Colit possible : ns X cs +nj/q X Ci/q + [lmt — le| X .
Soluble par programmation dynamique (Smith-Waterman).



Exemples de contraintes

e |'espaceur,
® e mot,

e |'hélice.

S

1 :
tige

L

ACG TA

TGC AT _G
G T

C

boucle
T
T

Colit possible : ng X cs +1;/q X ¢i7q + Lt — le| X cip + (Ip — 4) X .
Soluble par programmation dynamique (Nussinov).



Conclusion et perspectives

Conclusions :
e Nouvelle approche dans ce domaine
e Associe efficacement recherche et fonction de cofit
e Particulierement modulable
e Plus proche du modele biologique

e Quvre de nouvelles idées algorithmiques

Perspectives :
e |Implémenter |la contrainte duplex

e Faire de l'inférence de motif
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