Сравнение разных способов оценки эволюционных расстояний между гомологичными нуклеотидными последовательностями.

Задача настоящей работы — определить границы применимости 2-х способов оценки эволюционного расстояния между нуклеотидными последовательностями:
1) простейшего способа оценки расстояния как доли несовпадающих нуклеотидов;


2) оценки расстояния по методу Джукса – Кантора. 


В качестве объекта, на котором проводилось исследование, была взята эволюционная модель, полученная в прошлом задании:
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где 

(1) – CLCA_TIPA1
(2) – CLCA_SLON2
(3) – CLCA_ESLI3
(4) – CLCA_KOBR4                        
A – CLAA_ABLOM


мутантные последовательности.
B – CLBB_MOLBA

C – CLCC_FORS4

D – CLDD_HHOKK

E – CLEE_VAX57

F – CLFF_KONEC

R – CLCA_ECOLI 


исходная последовательность.
Для анализа были созданы 3 матрицы:
1. Истинные расстояния в эволюционной модели: число точечных замен на 100 нуклеотидов:
2. Матрица попарного различия: среднее число несовпадающих нуклеотидов на 100 позиций:
3. Матрица попарных эволюционных расстояний, вычисленных по методу Джукса – Кантора:
Для первой матрицы значения взяты из исходной модели, для второй и третьей – посчитаны программой distmat пакета EMBOSS для полученных в предыдущей работе мутантных последовательностей (с разными соответствующими параметрами). 
На следующем этапе работы каждая из матриц была представлена в виде таблиц. Данные отсортированы по возрастанию по колонке “Истинные расстояния”. По полученной таблице построен график:
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Комментарии к графику:
 - сразу видно превосходство алгоритма  Джукса – Кантора. График более приближен к “истинным расстояниям”. 

 - однако кривая попарных различий более гладкая, что лучше.

 - из двух сделанных наблюдений следует 3 вывода:

1. Для работы с довольно “близкими” последовательностями, число точечных замен которых на 100 нуклеотидов не превышает 50, лучше использовать алгоритм попарных различий,

2. Для работы с далёкими последовательностями, число точечных замен которых на 100 нуклеотидов явно превышает 50, недопустимо использование алгоритма попарных различий. Следует использовать алгоритм Джукса – Кантора,

3. При работе с последовательностями, число точечных замен которых на 100 нуклеотидов больше 200, ни один алгоритм не гарантирует хороших результатов.
Количество нуклеотидных замен на 100 нуклеотидов
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