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有根系统发生树的精确有效比较 

李曙光 陈姝颖 朱丽波。 

(山东省高校智能信息处理重点实验室(山东工商学院) 烟台264005) 

(山东工商学院计算机科学与技术学院 烟台264005)。 

(内蒙古师范大学计算机与信息工程学院 呼和浩特010020)。 

摘 要 系统发生树代表 了不同物种之间进化关系的历史。生物信息学中的一个基本 问题是对系统发生树进行比 

较。一种比较方法是通过定义树空间中两棵 系统发生树之间的相似度或相异度来测定这两棵树的同异。Robinson- 

Foulds距离是 目前使用最广泛的相异度。定义了一个用于有根系统发生树比较的新的相异度，该相异度考虑了子类 

间更精细的相似 ，而不是如 Robinson-Foulds距离那样仅考虑子类相同与否，因此能够提供更精确、清晰的测量。给出 

了两个能有效计算这个相异度的算法。简单修改之后，这些结果适用于其他5个相关的比较指标。 
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Abstract Phylogenetic trees represent the historical evolutionary relationships among different species．Comparing phy— 

logenetic trees is a fundamental task in bioinformatics．One way for tree comparison is to define a pairwise measure of 

similarity or dissimilarity in the tree space to determine how different two trees are．Robinson-Foulds distance is by far 

the most widely used dissimilarity measure．A new pairwise dissimilarity measure for comparing rooted phylogenetic 

trees was defined which takes into account not only the identity of clusters in the case of Robinson-Foulds distance，but 

also more subtle similarities between clusters，and thus may provide more accurate and cleaner measurement than Robin- 

Foulds distance．Two algorithms to compute this measure efficiently were presented．W ith slight modifications of these 

results。they can be applied to five other related comparison indices． 
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1 引言 

系统发生(phylogeny)是指生物形成和进化的历史。系 

统发生学研究生物进化规律及物种间的亲缘关系，其基本思 

想是根据现有生物基因或物种多样性来重建生物的进化史。 

由于能够揭示不同物种和基因之间的关系，系统发生分析广 

泛应用于分子遗传学、医学及药物设计等领域中_1 ]。 

表示物种之间系统发生关系的树状图称为系统发生树 

(phylogenetic tree)，用图论语言来描述 ，系统发生树是一棵 

树，每个叶子节点(度为 1的节点)分配了唯一的标签(物种 ， 

分类单元)。度大于 1的节点称为内部节点。有根树指定 了 

某个内部节点作为树根 ，除树根之外其他内部节点的度均不 

小于 3；无根树所有内部节点的度均不小于 3L3J。 

系统发生树的构建是一个 NP完全问题_4]，目前主要方 

法有：距离法(如非加权平均法 UPGM~ 、邻接法(neighbor 

ioining)E ]以及 Fitch-Margoliash方法E ])、最大简约法(maxi— 

mum parsimony)E 、最大似然法(maximum likelihood)_9 、 

贝叶斯推断法(Bayesian inference)[1 ]等。国内学者也提出 

了较好的几种建树方法，如基于遗传算法的最大似然法[1 、 

基于代谢路径的方法[“]、基于k-mer组分信息的方法L1朝等。 

具体请参阅文献1-16，17]。 

由于各种建树方法采用的优化标准、搜索树空间的方法 

以及对输入不确定性的灵敏度不同，依据同一组数据，采用各 

种方法往往会构建出不同的系统树。另一方面，最大简约法 

和最大似然法构建的树可能不唯一，尤其是当叶子数目较大 

时，贝叶斯推断法的目标就是要得到一个树的集合。因此，在 
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后期处理时，需要进行系统发生树的比较[1 。系统发生树的 

比较在生物学领域还有很多其他应用，如用来挖掘系统发生 

信息数据库m]、研究寄主和宿主的关系 2̈。。等；其在非生物学 

领域的应用 也 比较 广泛，比如用 于语 言学_2l_或计算机科 

学[22]。 

直接 分析原 始数据 集产生 的系统 发生树称 为源树 

(source tree)，总结一组 源树所得到 的一棵树称为合一树 

(consensus tree)。合一树用来总结对同一数据集应用不同方 

法产生的源树的共同部分，或概括由不同数据集产生的源树 

的共同特征。如果不同数据集所包含的分类单元集合部分重 

叠 ，则这些源树的系统发生树称为超树(super tree)̈2J。 

系统发生树的比较研究主要关注两个问题：构建合一树 

及计算合一指标(consensus index)l2 。 。这两个问题密切相 

关：构建合一树要基于某个合一指标的优化 ，合一指标刻画了 

诸源树之间的合一程度。设计两棵源树的合一指标，即两棵 

树的比较指标，如相异度(dissimilarity)和相似度(similarity)， 

以构成这两个问题的研究基础。相异度是两棵树差异程度的 

数值度量，两棵树越相似 ，它们的相异度就越低，相似度则反 

之 。 

有根树的每个节点对应一个子类，即以该节点为根 的子 

树的叶子标签构成的集合。树根及叶子节点所对应的子类称 

为平凡的，其他的称为非平凡的。所有子类构成的集合称为 

该有根树的子类表达，它唯一确定这棵树，线性时间精确算法 

可根据子类表达还原这棵树l3]。子类表达在有根树的比较中 

有重要作用。文献E25]比较了两棵有根树，列出了 11个基于 

子类表达的比较指标，并详细说明了这些指标的出处。第一 

个指标是目前使用最广泛的 Robinson-Foulds距离[2 ，其值 

是两棵树子类表达的对称差的基数 (更精确地说，是 Rob— 

inson-Foulds距 离 的两倍)；接下来 6个可 视为 Robinson- 

Foulds距离的衍生指标，剩余 4个为基于两棵树的合一树的 

子类表达。 

Robinson-Foulds距离对树拓扑结构的微小变化反应过 

于灵敏。例如，在一棵毛毛虫树(caterpillar tree，所有内部节 

点形成一条路的树)上，交换离树根最远和最近的两个叶子节 

点的标签，则新树和原树的 Robinson-Foulds距离立刻达到最 

大值。这一指标的分布函数曲线的偏度过大，理论分析表明 

其渐进分布近似为泊松分布[2 。这些缺陷影响了该指标的 

使用效果。Bogdanowicz和 Giaro对这一指标进行了改进，定 

义了匹配子类距离(matching cluster distance)，其在分布、分 

辨力、灵敏度等方面均优于 Robinson-Foulds距离 。计算 

匹配子类距离的时间复杂度为 O(n ～logn)，其中 表示每棵 

树上的叶子数目。这个时间复杂度很难进一步降低，因为调 

用了求解完全二分图中的最小费用完美匹配的经典算法 ， 

其时间复杂度已经是 O(n 一logn)。对于无根树也有类似推 

广[30,31]。 

本文的主要贡献如下。定义了比较两棵有根树的一个新 

的相异度：子类相异度。这个指标考虑了子类间更精细的相 

似，而不是如 Robinson-Foulds距离那样仅考虑子类相 同与 

否，因此能够提供更精确清晰的测量。初步研究了子类相异 

度的性质，并给出了计算它的两个算法，其时间复杂度分别为 

O( )和 O(” )。利用这些结果得到了 5个衍生指标。 

本文第 2节介绍有关术语和记号；第 3节给出子类相异 

度的定义，并初步研究它的性质；第 4节给出计算子类相异度 
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的两个多项式时间精确算法；第 5节利用所得结果推广文献 

E25]中的 5个 Robinson-Foul&距离的衍生指标；最后总结全 

文。 

2 预备知识 

令 lAl表示集合 A的基数。称 AZXB=(AUB)一(AnB) 

为集合A和B的对称差。令G：(V，E)表示顶点集和边集分 

别为V和E的图。若一个图的顶点集可分解为不相交韵两 

个集合v 和 ，使得同一集合中的任意两个顶点不相邻，则 

称该图为二分图，记为 G一( ，V2，E)。如果每两个顶点 

∈V 和 vO2∈V2都相邻，则称这个二分 图为完全二分 图。 

树是一个连通无圈图，树上的顶点习惯上称为节点。路是有 

两个节点度为 1其余节点度为 2的树。 

令 L表示标签集合 ，lL}一n，L中的每个标签代表一个 

现存物种(分类单元)。令 T一(V，E)表示一棵有根系统发生 

树，其叶子节点与 L中的标签一一对应，非叶子节点都没有 

标签。每个非叶子节点代表 由此分出的叶子节点的假想祖 

先，树根 r( r)是所有叶子节点的假想祖先。为方便起见，丁 

的叶子和叶子标签不加区分，即 L(T)既表示 T的叶子集合， 

也表示叶子标签集合。叶子集合为L的所有有根系统发生树 

构成的集合记为 。若除树根之外其他内部节点的度均等 

于 3，则称为二歧树，否则称为多歧树。 

设 TE ， ∈V(T)。树 T中以节点 为根的子树记为 

T 。称 L(L)为节点 对应的子类。树 T所有子类构成的 

集合记为 (T)，所有非平凡子类构成的集合记为卢 (T)。称 

口(T)为树 T的子类表达。显然，树 T有 +1个平凡子类 ，非 

平凡子类的个数不超过 一2。若树 丁为二歧树 ，则恰有 n一 

2个非平凡子类。 

定义 1_2 ] 两棵有根树 ，丁2∈吼 之 间的 Robinson- 

Foulds距离定义为： 

RF(T1，T2)一l (T1)△ (T2)l／2 (1) 

例如，如图 1所示 ，T 和 丁2是两棵有根树，L {n，b，c， 

d}，贝0有 (T )一{{a，b}，{c，d}}， (T2)一{{d，b，C}}。故 

有 RF(T1， )一1．5。 

图 1 两棵有根系统发生树 丁1和 丁2 

3 子类相异度的定义及性质 

本节将给出子类相异度的定义，并研究它的性质。 

定义2[2 ] 两个子类 Cl和 C2之间的权重定义为： 

wt(C1，C2)=ICl△C2 I (2) 

权重 wt(C ，C2)刻画了两个子类的相似程度：C 和 C2的 

权重越小，则越相似。 

设 cL．f∈ (TI)，1≤ ≤ I卢 (T1)l。定义 c 到 Tz的 

距离 d(C1．：，丁2)为 rain {wt(C1．!，C2，，))。称 C ， 一 
C2

．，
∈p(】2) 

arg min{wt(ClIl，Cz，，)}为 C1．!在 丁2中的最相似子类 。若 
。2，，∈卢( 2 

c ， 不唯一，则取使 【C1 nC ， l最大的那个子类。 

类似地，设 C2， ∈卢 (T2)，l≤ ≤ l卢 (丁2)l。定义 C2． 到 

的距离 d(C2 T1)为 rain {wt(C2 ClI1))。称C 一 



rdrg 
c 

ra

∈ 

in
T )
{wt(Cz．J，clI2)}为 C2，，在T·中的最相似子类。若 

C，z， 不唯一，则取使 l C2．J AC'z， l最大的那个子类。 

定义3 两棵有根树丁1，丁2∈观 之间的子类相异度定义 

为： 

Cdis(T1， )一( ∑ d(C̈  
c1．t∈卢 (T1) 

(C2 T1))／z 

例如，考虑图 1所示的两棵树 丁l和 丁2，则有 d({n，b}， 

T2)一 ({a，b}，{a，b，C})一1，d({C，d)，T2)一wt({C，d}， 

{d})=1； ({n，b，C)， )一wt({口，b，c}，{n，b))一1。故有 

Cdis(丁1， )一1．5。注意 {n，b)的最相似子类是 {0，b，c}，而 

不是{a}或{b}，虽然{a，b)与这 3个子类的权重均等于 1。 

定义 4 相异度 d在集合X 上的直径如(x)定义为 x中 

任意两个元素关于此相异度的最大值。 

定理 1 子类相异度 Cdis在 观 上的直径 (统 )为 

O(n。)。 

证明：设 丁】，丁2∈统 。由于 丁1(7"2)的每个非平凡子类到 

丁2(T1)的距离不超过 ，并且 7"1(丁2)的非平凡子类的个数不 

超过 一2，因此有 如 (吼 )≤n。一2n。 

另一方面，如图 2所示的两棵有根树，Cdis值不小于( 一 

2n)／Z。 

因此得到 ： (吼)一@( )。 

图2 两棵有根系统发生树 

定义 5_3] 设 TE观 ，X L。树 T在X上的限制生成树 

T(X)定义为连接 X 中所有叶子的丁的最小子图。树 T在X 

上的限制树 TIx按如下方式得到：将 T(X)中每条由度为 2的 

节点所构成的极大路替换为连接该路仅有的两个邻点的一条 

边。 

定理 2 设 T1，丁2∈吼 ，X—L＼{ }。则有： 

Cdis(T1，T2)≥Cdis(7"1ix，T2 x) ⋯ 

Cdis(T1，Tz)≤Cdis(T1 x，丁2 x)+2 一3 

证明：n『x的每个非平凡子类 C 对应 丁1的一个 子类 

C。，使得 C。一 或者 C 一Cx U{z}。因此有 d(c ，丁2)≥ 

d(Cx，T2lx)，d(Cl，T2)≤ (C ，T2 x)+1。 

由于 Ix和 T 中分别有 一4和 一3个非平凡子类， 

有一个非平凡子类在 丁1 x中设有对应，记这个子类为C 。 

显然有 ： (C1 ，T2)≤ 。 

类似地，T2}x的每个非平凡子类 C 对应 的一个子类 

C2，使得 C2一 或者 C2一Cx U{z)。因此有 ：d(Cz，T1)≥ 

( ，T1{x)， (Cz，T1)≤d( ，T11x)+1。由于 TzIx和 2 

中分别有 n一4和 一3个非平凡子类，T2有一个非平凡子类 

在 丁2 x中没有对应，记这个子类为 C2 。显然有： (c2 ，Ta)≤ 

。 

综合以上分析，定理 2得证。 

定理 2表明，将常数数 目的叶子移位，有根树子类相异度 

的变化为 0( )，渐进意义下，这一数值远远小于定理 1所示 

的子类相异度的最大值 O(n。)。这说明子类相异度对树拓扑 

结构微小变化的反应明显优于 Robinson-Foulds距离，从而能 

够提供 比Robinson-Foulds距离更精确、清晰的测量。 

4 子类相异度的计算 

本节研究如何计算两棵有根树 丁J， ∈吼 之间的子类 

相异度 ，将给出两个多项式时间的精确算法。这两个算法都 

是基于有根树的后序遍历 ，但是计算子类之间的权重时有所 

不同，因此时间复杂度有差异。算法执行过程 中计算 了 Tl 

(7"2)的每个非平凡子类在 T2( )中的最相似子类，以为下 
一 节做准备。 

算法 1 

第 1步 分别后序遍历T1和T2，得到T1和T2的所有子类。 

第 2步 对 T1的每个非平凡子类Cz，。∈B (T1)(1≤i≤ lB (T1)1)，根 

据式(2)计算 C1，i与 T2的每个子类(不一定是非平凡的)之间的权重， 

取这些权重的最小者为 d(C1，i，T2)。在此过程中，根据上节所述得到 

Cz，i在 Tz中的最相似子类 c；．io 

第3步 对 T2的每个非平凡子类 Ce，J∈B (Yz)(1≤j≤I p (Tz)1)， 

根据式(2)计算 Cz．J与 T1的每个子类(不一定是非平凡的)之间的权 

重，取这些权重的最小者为d(C2 T1)。在此过程中，根据上节所述 

得到 C2．j在 T1中的最相似子类 ，．。 

第 4步 根据式 (3)得到 T1和 T2之间的子类相异度 Cdis(Tz， 

T2)。 

我们有如下定理。 

定理 3 算法 1的时间复杂度为 O(n。)，其中 表示每棵 

树上的叶子数目。 

证明：算法 1的时间复杂度取决于第 2步和第 3步。计 

算两个子类之间的权重需要 0(n)时间。又因每棵树所有子 

类的个数不超过 2n一1，故 T1(T2)的每个非平凡子类到 

(T1)的距离以及它在 T2(丁1)中的最相似子类可以在 O( ) 

时间之内得到。由于每棵树非平凡子类的个数不超过 一2， 

因此第 2步和第 3步的时间复杂度均为 O(n。)。因此，整个 

算法的时问复杂度为 O(n。)。 

本节剩余部分说明如何修改算法 1，将其时间复杂度降 

低为 0( )。 

设 ，：L一{1，2，⋯， }是任意一个双射。分别遍历 Tl和 

T2，按照，修改叶子节点。现在，每个子类可以表示为一个 

长度为7"／的向量 ：若i(1≤ ≤ )属于这个子类，则 刁=1， 

否则VIii—o。例如，图 1中设 Ⅱ，b，C，d分别对应 1，2，3，4， 

则 T1的子类{口，b}表示为(1，1，0，O)，丁2的子类(n，b，f}表示 

为<1，1，1，O>。 

子类表示为向量后，可按如下方法在 0( )时间之内得 

到 T1(T2)的每个非平凡子类到 7"2(7"1)的距离(以及它的最 

相似子类)。 

设 C1， ∈J9 (7"1)是 T1的一个非平凡子类(1≤ ≤ I 

(Tz)I)，令 表示 C 中的标签的数 目。设后序遍历 丁2过程 

中，当前子类(节点)为 C2。，1≤ ≤ l (T2)l。令 z-表示既在 

该子类中又在 C 中的标签的数 目，如表示在该子类中但不 

在 Cll2中的标签的数 目。则 ClIl和 Cz， 之间的权重wt(C ， 

C2，，)为 f0+7z 一z ，而 l C n C2， l—z。。在计算 C 与 丁z的 

每个子类(不一定是非平凡的)的权重的过程中，取所得权重 

的最小者即为 d(C ，T2)，取得最小权重的那个子类即为 

C 在 中的最相似子类 ⋯ 若 ， 不唯一，则取使 z 值 

最大的那个子类。 
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丁2的叶子节点的 z 值和 l。值可在常数时间之内得到， 

内部节点的 z 值和 值可分别通过对该节点所有儿子的 z 

值和 z。值求和得到。故可在 ()( )时间之内得到 丁1的每个 

非平凡子类到 丁2的距离以及它的最相似子类。 

类似地，对 T2的每个非平凡子类 C ，∈|8 ( )(1≤ ≤ 

f口 (T2)f)，按此方法在 O(n)时问之内得到 d(C2 T1)和 

算法 2 

第 1步 设 f：I 一 {1，2，⋯，n)是任意一个双射。分别遍历 T1和 

T2，按照 f修改叶子节点。 

第 2步 后序遍历 T1。对所得到的 T1的每个非平凡子类 C1，i∈ 

p (T1)(1≤i≤l p (T1)1)，按上述方法得到d(C1，i，Tz)和C 1，i。 

第 3步 后序遍历 T2。对所得到的 rr2的每个非平凡子类 Cz， ∈ 

B (T2)(1≤j≤I口 (Tz)1)，按上述方法得到d(Ce，J，T1)和C 2．J。 

第 4步 根据式(3)得到 T1和 T2之间的子类相异度 Cdis(T1， 

T2)。 

定理 4 算法 2的时间复杂度为O(n )，其中 表示每棵 

树上的叶子数 目。 

5 5个衍生指标 

文献[25]所列出的l1个指标中的前 6个指标如表 1所 

列 。 

表 1 Robinson Foulds距离及其衍生指标 

指标 计算公式 

D(Tl，T2) 

S(T1，T2) 

d(T1。Tz) 

s(T1，Tz) 

d (T1。T2) 

s (TI，T2) 

【0*(T1)△0 (T2) 

I 8*(T1)N B*(T2)I 

D(T1，T2)／[D(TI，T2)+s(Tl，T2)] 

S(TI，T2)／[D(TI，T2)+s(Tl，T2)] 

D(T1，T2)／[D(T1，T2)+2·S(T1，T2)] 

2·S(Tl，T2)／[D(Tl，T2)+2·s(TI，T2)] 

表 1中的 D(丁】， )和 S( ， )分别是相似度和相异 

度，是非归一化(unnormalized)的基本指标，S(T1，丁2)一l口 

(丁1)U口 (丁2)l—D(丁l，丁2)。d(T1，T2)和 s( ， )，以及 

d (Tl，T2)和 s (T1， )，分别是对D( ， )和 S(Tt，Te)应 

用不同归一化策略的结果。 

本文第 3节所提出的子类相异度推广了表 1中的第一个 

指标。类似于式(3)，将表 1中的第二个指标推广如下：子类 

相似度定义为对所有子类与其最相似子类交集的基数求和除 

以 2。在此基础上，表 1中的其余指标也相应得到了推广。 

结束语 本文研究了有根系统发生树的比较问题，定义 

了子类相异度，研究了它的基本性质，给出了计算这个新的相 

异度的两个多项式时间的精确算法，并利用这些结果得到了 

5个衍生指标。后续研究可以继续研究子类相异度的其他性 

质，如分布、最小正值、邻域、灵敏度等；也可以尝试研究计算 

子类相异度的更有效的算法。 
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确率大幅下降的情况 ；在 1O 和 4O 噪声条件下，c4．5算法 

预测准确率下降幅度最大达到了 14．6％，下降幅度较大，而 

NFPCA-in-C4．5算法预测准确率下降幅度始终保持在 3．5 

以下，下降程度明显低于 CA．5算法。因此实验结果说明了 

在不同程度的噪声环境 中，NFPCA-in-C4．5算法对高维数据 

的预测准确率具有稳定性，具备了容噪的特性。 

结束语 本文提出的NFPCA-in-C4．5算法对含噪声的 

高维数据兼具降维和容噪功能，避免了降维信息损失和噪声 

残留造成准确率大幅降低的问题 ；在不同程度噪声水平下，在 

高维数据集上进行了CA ．5算法和 NFPCA-in-C4．5的算法对 

比实验，结果表明在噪声水平高的环境下，NFPCA_in_C4．5 

算法预测准确率的稳定性得到大幅提高，体现了NFPcA_in- 

C4．5算法对高维数据的容噪特性优势。 

完成决策树的构建后，所形成的决策规则由各主成分组 

成 ，后续算法将研究决策树规则中各主成分不易理解的问题。 
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