
Octavio Paulo  - Filogenética 1

Modelos de Evolução de DNA –sequências 
de nucleotidos

1- Substituições de nucleótidos

2- modelos de substituição

3- A escolha dos modelos
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Árvores filogéneticas
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Ou mais recentemente este tipo de legendas 
das árvores filogenéticas

The number of transitional substitutions per site

(ds) and that of transversional substitutions (dv)

were computed  using Kimura (1980) two-parameter 

model and the weighted distance was computed by

d  = 0.4ds+0.6dv
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Ou mais recentemente este tipo de legendas 
das árvores filogenéticas

The selected evolutionary model, based on hierarchical likelihood

ratio test, was the Tamura-Nei (1993)  with gamma correction

(TrN+G) with a G-A transition rate of 4.63957 and C-T rate of 

12.0532, the proportion of invariable sites of zero and the shape 

parameter of the gamma distribution was 0.1394. 

The Akaike Information Criterion, selected the GTR+G model 

(A-C transversion rate of 3.8697, G-A transition rates of 10.8879,

A-T rate of 3.5091, C-G rate of 0.1615 and C-T rate of 32.0765, 

the proportion of invariable sites of zero and the shape parameter of 

the gamma distribution was 0.1469). 
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O acumular de substituições com 

o tempo...

Entidade original divisão diferenciação
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O acumular de substituições com o 

tempo...

GATCTTGGCATT

GATCCTGGCATT

GATCTTGGCGTT

GATCCTGTCATT

GATCTTGGCGTC
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e com mais tempo...

GATCCTGTCATT

GATCTTGGCGTC

GATCTTGTCATT

GATCTTGGCGTA
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Multiple hits I

GATCTTGGCATT

GATCCTGGCATT

GATCTTGGCATT

Susbtituição simples

1 substituição 1 diferença

GATCATGGCATT

GATCTTGGCATT

Susbtituição multipla

2 susbtituições 1 diferença
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Multiple hits II

GATCTTGGCATT

GATCCTGGCATT

GATCGTGGCATT

Susbtituição coincidente

2 susbtituições 1 diferença

GATCTTGGCATT

GATCCTGGCATT

GATCCTGGCATT

Substituição paralela

2 susbtituições 0 diferença
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Multiple hits III

GATCTTGGCATT

GATCCTGGCATT

GATCATGGCATT

Susbtituição convergente

3 susbtituições 0 diferenças

GATCATGGCATT

GATCATGGCATT
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Multiple hits IV

GATCTTGGCATT

GATCCTGGCATT

GATCTTGGCATT

Retro (back) Susbtituição 

2 substituição 0 diferença

GATCTTGGCATT

GATCTTGGCATT
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Saturação

Diferença esperada

tempo

Diferença observada
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Tipos de substituições 

Transições (purina)

Transições (pirimidina)

Transversões

A G

C T
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Saturação - transições e transversões

Diferença observada

transversões 

Tempo

Diferença observada

transições
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Matrix de probabilidade de substituição :  

Transições 

Transições 

Transversões

A G

C T
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Susbtituições assumidas como um processo 

em cadeia de Markov  

Transições 

Transições 

Transversões
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Diagonal :  

P
t
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Vector de composição das bases 

em equilibrio

f = p 
A

p 
C

p 
G

p 
T
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Modelo Geral

Matrix de probabilidade de substituição

Vector de composição das bases
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Modelo de Jukes-Cantor (1969)

P
t
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p
AA
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Distancia de Jukes-Cantor (1969)

d = - (3/4) * ln(1- (4/3)*p)

Distancia entre duas sequencias é dada por :

em que p é o  número observado de  diferenças 

entre as duas sequencias 
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Como se chega à expressão da 

distancia de Jukes-Cantor (1969)?

p
A(1)

= 1-3a

p
A(2)

= (1-3a)

1

2 p
A(1) + a (1-p

A(1)
)

3 p
A(t+1)

– p
A(t)

= - 3ap
A(t)

+ a (1-p
A(t)

)

4 Dp
A(t)

= - 4ap
A(t)

+ a

5 dp
A(t)

/ dt = - 4ap
A(t)

+ a

6 p
A(t)

= ¼+( p
A(0) - 1/4)e

-4at

reverte para A
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Como se chega à expressão da 

distancia de Jukes-Cantor (1969)? II

6 p
A(t)

= ¼ +(p
A(0) - 1/4)e

-4at

quando p
A(0)

= 17 p
A(t)

= 1/4 + 3/4 e
-4at

8
quando p

A(0)
= 0

p
A(t)

= 1/4 - 1/4 e
-4at

p
ii(t)

= 1/4 + 3/4 e
-4at

9

Generalizando: 

10 p
ij(t)

= 1/4 - 1/4 e
-4at
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Como se chega à expressão da 

distancia de Jukes-Cantor (1969)? III

11 p
AA(t)

* p
AA(t)

Então qual é a probabilidade de 

duas sequencias serem identicas ?

12 I
(t)

=
p

AA(t) 

2
+ p

AT(t) 

2 
+ p

AC(t) 

2 
+ p 

AT(t) 

2

da equação 9 e 10 

13 I
(t)

=1/4 + 3/4 e
-8at

14 serem diferentes é p= 1-I
(t)

p =3/4 (1-e
-8at

)15
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Como se chega à expressão da 

distancia de Jukes-Cantor (1969)? IV

p =3/4 (1-e
-8at

)15

8at =- ln(1- 4p/3)16

sabendo que K = 2(3at)17

K = - (3/4) * ln(1- (4/3)*p)

Número esperado de 

substituições por site

numa linhagem

Em que p se assume como a proporção observada 

dos diferentes nucleotidos entre as duas sequencias 
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Modelo de Kimura 2-parametros (1980)
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Modelo de Felsenstein (1981)
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Modelo de HKY (1985)
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Modelo de GTR
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Modelos – diagrama compreensivo
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Pressupostos dos modelos

1 - Substituição constante ao longo do tempo 

e entre todas as linhagens

2 - Composição das bases está equilíbrio

3 - os sites mudam independentemente

4 – probabilidade de cada nucleotido ser 

substituido são idênticas para todos os sites e 

não variam com o tempo 
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Gamma distribution
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Modelos como forma de correção das 

distancias

Diferença real
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Depende da escala de tempo e da taxa de mutação do gene
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Saturação
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Que modelo escolher?

Nested models:

Frequencias de bases iguais

Transições iguais a tranversões

1 ou 2 taxas de transição

1 ou 2 taxas de tranversão

2 ou 4 taxas de tranversão

Taxa iguais entre sites

Numero de sites invariáveis
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Modeltest
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Modeltest
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Diversity of model selection methods

LRT

AIC

Bayesian Information Criterion

Decision theory
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Likelihood ration test

The likelihood ratio test statistic is: 

max L0 (Null Model Data)]

= 

max L1 (Alternative Model Data)]

- log  = log L1- log L0

- 2log  = 2 =2(log Lgeneral- log Lnested )

2 distribution with degrees of freedom equal 

to the difference in the number of free parameters in the two models

Likelihood L=Pr(D/H)
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Akaike Information Criterion

AIC=-2log L +2n

n é o número de parâmetros independentes 

Escolhe-se os modelos com valores mais baixos 

Não tem de ser nested 



Octavio Paulo  - Filogenética 41

Diversity of model selection methods
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Diversity of model selection methods
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modelos

(TrN+G+I) 

G-A transition rate of 4.63957 

C-T rate of 12.0532, 

the proportion of invariable sites of zero 

and the shape parameter of the gamma distribution was 0.1394. 

The Akaike Information Criterion: 

selected the GTR+G model 

A-C transversion rate of 3.8697

G-A transition rates of 10.8879,

A-T rate of 3.5091

C-G rate of 0.1615 

C-T rate of 32.0765, 

the proportion of invariable sites of zero 

shape parameter of the gamma distribution was 0.1469). 


