Занятие 10. Сравнение аминокислотных последовательностей белков и нуклеотидных последовательностей соответствующих генов.

1) Для начала нужно было создать две выборки – выборку белков и выборку генов. На сервере BLAST был проведён поиск гомологов по банку UniProt. Были взяты 6 гомологов со следующими процентами идентичности: 98%, 94%, 87%, 70%, 63% и 56%. Последние два числа не соответствуют заданию, т.к. UniProt выдаёт гомологи только не менее чем с 56% идентичности (при максимально заданном числе гомологов), а поиск в SwissProt выдал белки не менее чем с 66% идентичности.
2) Приведём белковое и генное выравнивания.
Вот белковое.

                                                                
         5   10   15   20   25   30   35   40   45   50         
p1 : ~SKIVKVIGREIIDSRGNPTVEAEVHLEGGFVGMAAAPSGASTGSREALELRD :  52
p7 : MSKIVKIIGREIIDSRGNPTVEAEVHLEGGFVGMAAAPSGASTGSREALELRD :  53
      SKIVK6IGREIIDSRGNPTVEAEVHLEGGFVGMAAAPSGASTGSREALELRD      
                                                                
     55   60   65   70   75   80   85   90   95  100  105       
p1 : GDKSRFLGKGVTKAVGAVNGPIAQAILGKDAKDQAGIDKIMIDLDGTENKSNF : 105
p7 : GDKSRFLGKGVTKAVAAVNGPIAQALIGKDAKDQAGIDKIMIDLDGTENKSKF : 106
     GDKSRFLGKGVTKAV AVNGPIAQA66GKDAKDQAGIDKIMIDLDGTENKS F      
                                                                
      110  115  120  125  130  135  140  145  150  155  16      
p1 : GANAILAVSLANAKAAAAAKGMPLYEHIAELNGTPGKYSMPVPMMNIINGGEH : 158
p7 : GANAILAVSLANAKAAAAAKGMPLYEHIAELNGTPGKYSMPVPMMNIINGGEH : 159
     GANAILAVSLANAKAAAAAKGMPLYEHIAELNGTPGKYSMPVPMMNIINGGEH      
                                                                
     0  165  170  175  180  185  190  195  200  205  210        
p1 : ADNNVDIQEFMIQPVGAKTVKEAIRMGSEVFHHLAKVLKGKGMNTAVGDEGGY : 211
p7 : ADNNVDIQEFMIQPVGAKTVKEAIRMGSEVFHHLAKVLKAKGMNTAVGDEGGY : 212
     ADNNVDIQEFMIQPVGAKTVKEAIRMGSEVFHHLAKVLK KGMNTAVGDEGGY      
                                                                
     215  220  225  230  235  240  245  250  255  260  265      
p1 : APNLGSNAEALAVIAEAVKAAGYELGKDITLAMDCAASEFYKDGKYVLAGEGN : 264
p7 : APNLGSNAEALAVIAEAVKAAGYELGKDITLAMDCAASEFYKDGKYVLAGEGN : 265
     APNLGSNAEALAVIAEAVKAAGYELGKDITLAMDCAASEFYKDGKYVLAGEGN      
                                                                
       270  275  280  285  290  295  300  305  310  315  3      
p1 : KAFTSEEFTHFLEELTKQYPIVSIEDGLDESDWDGFAYQTKVLGDKIQLVGDD : 317
p7 : KAFTSEEFTHFLEELTKQYPIVSIEDGLDESDWDGFAYQTKVLGDKIQLVGDD : 318
     KAFTSEEFTHFLEELTKQYPIVSIEDGLDESDWDGFAYQTKVLGDKIQLVGDD      
                                                                
     20  325  330  335  340  345  350  355  360  365  370       
p1 : LFVTNTKILKEGIEKGIANSILIKFNQIGSLTETLAAIKMAKDAGYTAVISHR : 370
p7 : LFVTNTKILKEGIEKGIANSILIKFNQIGSLTETLAAIKMAKDAGYTAVISHR : 371
     LFVTNTKILKEGIEKGIANSILIKFNQIGSLTETLAAIKMAKDAGYTAVISHR      
                                                                
      375  380  385  390  395  400  405  410  415  420  42      
p1 : SGETEDATIADLAVGTAAGQIKTGSMSRSDRVAKYNQLIRIEEALGEKAPYNG : 423
p7 : SGETEDATIADLAVGTAAGQIKTGSMSRSDRVAKYNQLIRIEEALGEKAPYNG : 424
     SGETEDATIADLAVGTAAGQIKTGSMSRSDRVAKYNQLIRIEEALGEKAPYNG      
                   
     5  430        
p1 : RKEIKGQA : 431
p7 : RKEIKGQA : 432
     RKEIKGQA      

А вот генное выравнивание.

                                                                
         5   10   15   20   25   30   35   40   45   50         
g1 : atgtccaaaatcgttaaagtcatcggtcgtgaaatcatcgactcccgtggta :   52
g7 : atgtccaaaatcgtaaaaatcatcggtcgtgaaatcatcgactcccgtggta :   52
     ATGTCCAAAATCGT AAA TCATCGGTCGTGAAATCATCGACTCCCGTGGTA       
                                                                
      55   60   65   70   75   80   85   90   95  100  10       
g1 : acccgactgttgaagctgaagtacacctggaaggtggtttcgtaggtatggc :  104
g7 : acccgactgttgaagccgaagtacatctggagggtggtttcgtcggtatggc :  104
     ACCCGACTGTTGAAGC GAAGTACA CTGGA GGTGGTTTCGT GGTATGGC       
                                                                
     5  110  115  120  125  130  135  140  145  150  155        
g1 : ggcggctccgtcaggtgcttctactggttcccgcgaagcgctggaactgcgc :  156
g7 : agctgctccgtcaggtgcttctactggttcccgtgaagctctggaactgcgc :  156
      GC GCTCCGTCAGGTGCTTCTACTGGTTCCCG GAAGC CTGGAACTGCGC       
                                                                
      160  165  170  175  180  185  190  195  200  205  2       
g1 : gatggcgacaaatcccgtttcctgggtaaaggcgtaaccaaagctgttggcg :  208
g7 : gatggcgacaaatcccgtttcctgggtaaaggcgtaaccaaagctgttgctg :  208
     GATGGCGACAAATCCCGTTTCCTGGGTAAAGGCGTAACCAAAGCTGTTG  G       
                                                                
     10  215  220  225  230  235  240  245  250  255  260       
g1 : cggttaacggcccgatcgctcaggctattcttggcaaagacgctaaagacca :  260
g7 : cggtaaacggcccgatcgctcaggcgctgattggcaaagatgctaaagatca :  260
     CGGT AACGGCCCGATCGCTCAGGC  T  TTGGCAAAGA GCTAAAGA CA       
                                                                
       265  270  275  280  285  290  295  300  305  310         
g1 : ggctggcatcgacaaaatcatgatcgacctggacggtactgaaaacaaatct :  312
g7 : ggctggcattgacaagatcatgatcgacctggacggcaccgaaaacaaatcc :  312
     GGCTGGCAT GACAA ATCATGATCGACCTGGACGG AC GAAAACAAATC        
                                                                
     315  320  325  330  335  340  345  350  355  360  36       
g1 : aacttcggtgcaaacgccattctggctgtctctctggctaacgccaaagctg :  364
g7 : aaattcggcgcgaacgcaatcctggctgtatctctggctaacgccaaagctg :  364
     AA TTCGG GC AACGC AT CTGGCTGT TCTCTGGCTAACGCCAAAGCTG       
                                                                
     5  370  375  380  385  390  395  400  405  410  415        
g1 : ctgctgccgctaaaggtatgccgctgtacgagcacattgctgaactgaacgg :  416
g7 : ctgcagctgctaaaggtatgccgctgtacgagcacatcgctgaactgaacgg :  416
     CTGC GC GCTAAAGGTATGCCGCTGTACGAGCACAT GCTGAACTGAACGG       
                                                                
      420  425  430  435  440  445  450  455  460  465  4       
g1 : cacgccgggcaaatactccatgccggttccgatgatgaacatcatcaacggc :  468
g7 : cactccgggcaaatactctatgccggttccgatgatgaacatcatcaacggt :  468
     CAC CCGGGCAAATACTC ATGCCGGTTCCGATGATGAACATCATCAACGG        
                                                                
     70  475  480  485  490  495  500  505  510  515  520       
g1 : ggcgagcacgctgacaacaacgtcgacatccaggaattcatgatccagccgg :  520
g7 : ggtgagcacgctgacaacaacgttgatatccaggaattcatgattcagccgg :  520
     GG GAGCACGCTGACAACAACGT GA ATCCAGGAATTCATGAT CAGCCGG       
                                                                
       525  530  535  540  545  550  555  560  565  570         
g1 : ttggcgcgaaaacggttaaagaagccatccgtatgggttctgaagttttcca :  572
g7 : ttggcgcgaaaactgtgaaagaagccatccgcatgggttctgaagttttcca :  572
     TTGGCGCGAAAAC GT AAAGAAGCCATCCG ATGGGTTCTGAAGTTTTCCA       
                                                                
     575  580  585  590  595  600  605  610  615  620  62       
g1 : tcacctggcaaaagtgctgaaaggcaaaggcatgaacaccgctgtgggtgac :  624
g7 : tcacctggcaaaagttctgaaagcgaaaggcatgaacactgctgttggtgac :  624
     TCACCTGGCAAAAGT CTGAAAG  AAAGGCATGAACAC GCTGT GGTGAC       
                                                                
     5  630  635  640  645  650  655  660  665  670  675        
g1 : gaaggcggctatgcgccgaacctgggctccaacgcagaagcgctggcggtaa :  676
g7 : gaaggtggctatgcgccgaacctgggttccaacgctgaagctctggctgtta :  676
     GAAGG GGCTATGCGCCGAACCTGGG TCCAACGC GAAGC CTGGC GT A       
                                                                
      680  685  690  695  700  705  710  715  720  725  7       
g1 : tcgctgaagcggttaaagcggctggttacgagctgggtaaagacatcaccct :  728
g7 : tcgctgaagctgttaaagctgctggctatgaactgggcaaagacatcactct :  728
     TCGCTGAAGC GTTAAAGC GCTGG TA GA CTGGG AAAGACATCAC CT       
                                                                
     30  735  740  745  750  755  760  765  770  775  780       
g1 : ggcgatggactgcgcagcatctgaattctacaaagacggtaaatacgttctg :  780
g7 : ggcgatggactgcgcagcttctgaattctacaaagacggtaaatacgttctg :  780
     GGCGATGGACTGCGCAGC TCTGAATTCTACAAAGACGGTAAATACGTTCTG       
                                                                
       785  790  795  800  805  810  815  820  825  830         
g1 : gctggcgaaggcaacaaagcgttcacctccgaagaattcacccacttcctgg :  832
g7 : gctggcgaaggcaacaaagcattcacctctgaagaattcactcacttcctgg :  832
     GCTGGCGAAGGCAACAAAGC TTCACCTC GAAGAATTCAC CACTTCCTGG       
                                                                
     835  840  845  850  855  860  865  870  875  880  88       
g1 : aagagctgaccaaacagtacccgatcgtttccatcgaagatggtctggacga :  884
g7 : aagaactgaccaaacagtacccgatcgtttccatcgaagacggtctggacga :  884
     AAGA CTGACCAAACAGTACCCGATCGTTTCCATCGAAGA GGTCTGGACGA       
                                                                
     5  890  895  900  905  910  915  920  925  930  935        
g1 : gtctgactgggacggttttgcctaccagaccaaagtactgggcgacaaaatc :  936
g7 : atctgactgggacggtttcgcataccagaccaaagttctgggcgacaaaatc :  936
      TCTGACTGGGACGGTTT GC TACCAGACCAAAGT CTGGGCGACAAAATC       
                                                                
      940  945  950  955  960  965  970  975  980  985  9       
g1 : cagctggttggtgacgacctgttcgtaaccaacaccaaaatcctgaaagaag :  988
g7 : cagctggttggtgacgacctgttcgtaaccaacaccaagatcctgaaagaag :  988
     CAGCTGGTTGGTGACGACCTGTTCGTAACCAACACCAA ATCCTGAAAGAAG       
                                                                
     90  995 1000 1005 1010 1015 1020 1025 1030 1035 1040       
g1 : gcatcgagaaaggcatcgctaactccatcctgatcaaattcaaccagatcgg : 1040
g7 : gtatcgaaaaaggcatcgctaactccatcctgatcaaattcaaccagatcgg : 1040
     G ATCGA AAAGGCATCGCTAACTCCATCCTGATCAAATTCAACCAGATCGG       
                                                                
      1045 1050 1055 1060 1065 1070 1075 1080 1085 1090 1       
g1 : ttctctgaccgaaactctggctgcaatcaagatggcgaaagacgctggctat : 1092
g7 : ttctctgaccgaaaccctggctgctattaagatggcgaaagacgctggctac : 1092
     TTCTCTGACCGAAAC CTGGCTGC AT AAGATGGCGAAAGACGCTGGCTA        
                                                                
     095 1100 1105 1110 1115 1120 1125 1130 1135 1140 114       
g1 : actgctgtcatctctcaccgttctggcgaaactgaagacgctaccatcgctg : 1144
g7 : actgcagttatctctcaccgttctggtgaaactgaagatgctaccatcgctg : 1144
     ACTGC GT ATCTCTCACCGTTCTGG GAAACTGAAGA GCTACCATCGCTG       
                                                                
     5 1150 1155 1160 1165 1170 1175 1180 1185 1190 1195        
g1 : acctggctgttggtaccgctgcaggccagatcaaaaccggttctatgagccg : 1196
g7 : acctggctgttggtactgctgcaggccagatcaaaacgggttccatgagccg : 1196
     ACCTGGCTGTTGGTAC GCTGCAGGCCAGATCAAAAC GGTTC ATGAGCCG       
                                                                
     1200 1205 1210 1215 1220 1225 1230 1235 1240 1245 12       
g1 : ttctgaccgtgttgctaaatacaaccagctgattcgtatcgaagaagctctg : 1248
g7 : ttctgaccgtgttgctaaatacaaccagctgattcgtatcgaagaagctctg : 1248
     TTCTGACCGTGTTGCTAAATACAACCAGCTGATTCGTATCGAAGAAGCTCTG       
                                                               
     50 1255 1260 1265 1270 1275 1280 1285 1290 1295           
g1 : ggcgaaaaagcaccgtacaatggtcgtaaagagatcaaaggccaggcgtaa : 1299
g7 : ggcgaaaaagcaccgtacaacggtcgtaaagagatcaaaggccaggcataa : 1299
     GGCGAAAAAGCACCGTACAA GGTCGTAAAGAGATCAAAGGCCAGGC TAA       

а) Разберём каждую из аминокислотных замен в ближайшем гомологе белка ENO_ECOLI (а именно ENO_SALPA). 
Позиция выравнивания № 1: в одной последовательности М, в другой гэп. 
В выравнивании генов это никак не отразилось, т.е. в его начале последовательности идентичны друг другу. Видимо, это произошло из-за того, что метионин выполняет функцию стартового кодона, и в той последовательности (генной), где метионина в начале не было, был автоматически добавлен стартовый кодон. Можно предположить, что в одной из последовательностей начальный метионин мог просто «отвалиться», однако это не повлияло на работу гена.
Позиция выравнивания № 7: в одной последовательности V, в другой I.

В выравнивании генов это показано тем, что в одной последовательности – кодон gtc, а в другой – кодон atc. Предположительно замена произошла из-за мутации в геноме – замены гуанина на аденин (или наоборот).
Позиция выравнивания № 69: в одной последовательности G, в другой A.

Соответствующие кодоны будут ggc и gct. Видно, что отличаются сразу две позиции, стоящие рядом. Вряд ли это будет одна случайная мутация. Вероятнее всего такой вариант: сперва произошла мутация на одной позиции, а потом – через большой промежуток времени – на соседней. Однако, несмотря на отличие сразу двух позиций, кодируемые аминокислоты – глицин и аланин – очень похожи по структуре и свойствам. Поэтому свойства белка вряд ли могли измениться.
Позиция выравнивания № 79: в одной последовательности I, в другой L.

Соответствующие кодоны: att и ctg. Опять мы имеем дело с двумя мутациями, находящимися очень близко друг от друга. Поэтому рассуждения, приведённые выше, справедливы и здесь.

Позиция выравнивания № 80: в одной последовательности L, в другой I.
Кодоны: ctt и att. С одной стороны, замена в этом кодоне всего одна. Однако она находится рядом с заменой из предыдущего кодона… Так что либо здесь произошли две случайные мутации независимо друг от друга в разное время (что гораздо более вероятно), либо одна мутация затронула два соседних кодона (что вряд ли, но может быть).
Позиция выравнивания № 105: в одной последовательности N, в другой K.

Кодоны: aac и aaa. Интересно, что хотя мутация всего одна и что она затронула третий нуклеотид кодона, аминокислота всё равно изменилась… 
Позиция выравнивания № 199: в одной последовательности G, в другой A.

Кодоны: ggc и gcg. Опять мы имеем дело с двумя заменами подряд. Объяснение можно дать такое же, что и в предыдущих аналогичных случаях.

б) Рассмотрим фрагмент выравнивания с 1-й по 105-ю позиции. На этом фрагменте содержится 6 аминокислотных замен (позиции 1, 7, 69, 79, 80, 105), но мы рассмотрим только пять (кроме первой позиции), т.к. на выравнивании генов замена (вернее гэп) в первой позиции никак не отражается.
Таким образом, соответствующий фрагмент генного выравнивания будет с 1-й по 315-ю позиции.

	№
	Позиция генного выравнивания
	Нуклеотид в первой последовательности
	Нуклеотид во второй последовательности
	Синонимична ли
	Позиция в кодоне

	1
	15
	T
	A
	Да (валин на валин)
	3

	2
	19
	G
	A
	Нет (валин на изолейцин)
	1

	3
	69
	T
	C
	Да (аланин на аланин)
	3

	4
	78
	C
	T
	Да (гистидин на гистидин)
	3

	5
	84
	A
	G
	Да (глутаминовая кислота на неё же)
	3

	6
	96
	A
	C
	Да (валин на валин)
	3

	7
	105
	G
	A
	Да (аланин на аланин)
	3

	8
	108
	G
	T
	Да (аланин на аланин)
	3

	9
	138
	C
	T
	Да (аргинин на аргинин)
	3

	10
	144
	G
	T
	Да (аланин на аланин)
	3

	11
	206
	G
	C
	Нет (глицин на аланин)
	2

	12
	207
	C
	T
	Нет (глицин на аланин)
	3

	13
	213
	T
	A
	Да (валин на валин)
	3

	14
	234
	T
	G
	Да (аланин на аланин)
	3

	15
	235
	A
	C
	Нет (изолейцин на лейцин)
	1

	16
	237
	T
	G
	Нет (изолейцин на лейцин)
	3

	17
	238
	C
	A
	Нет (лейцин на изолейцин)
	1

	18
	249
	C
	T
	Да (аспарагиновая кислота на неё же)
	3

	19
	258
	C
	T
	Да (аспарагиновая кислота на неё же)
	3

	20
	270
	C
	T
	Да (изолейцин на изолейцин)
	3

	21
	276
	A
	G
	Да (лизин на лизин)
	3

	22
	297
	T
	C
	Да (глицин на глицин)
	3

	23
	300
	T
	C
	Да (треонин на треонин)
	3

	24
	312
	T
	C
	Да (серин на серин)
	3

	25
	315
	C
	A
	Нет (аспарагин на лизин)
	3


Видно, что все синонимичные замены наблюдаются в третьих позициях кодонов. В общем случае несинонимичными мы считаем все замены, располагающиеся в триплетах, которые кодируют изменившуюся аминокислоту (т.е. независимо от позиции в кодоне, потому что некоторые замены, если их рассматривать по отдельности, могут как изменять, так и не изменять кодируемую аминокислоту). Данное допущение (не совсем правильное) введено для удобства подсчёта, а результаты, как будет видно ниже, по своей сути не изменятся.
в) Из 25 замен 18 синонимичны (72%), а 7 – нет (28%). Если принять во внимание, что по-настоящему несинонимичных замен может быть меньше (см. предыдущий пункт), то проценты ещё больше разойдутся.

Всё это говорит о том, что в процессе эволюции предпочтение отдаётся тем заменам, которые не отражаются на белковой последовательности (стабилизирующий отбор). Значит, белок ENO_ECOLI, согласно этим рассуждениям, выполняет важную функцию, нарушения которой ведут к отрицательным (а возможно, и гибельным) последствиям для организма.
г) Создадим матрицу замен нуклеотидов.
	
	Первый нуклеотид
	A
	T
	C
	G

	Второй нуклеотид
	 
	 
	 
	 
	 

	A
	 
	-
	2
	4
	4

	T
	 
	 
	-
	10
	4

	C
	 
	 
	 
	-
	1

	G
	 
	 
	 
	 
	-


Из матрицы можно сделать вывод о том, что чаще всего встречается замена C на T (или наоборот). Это интересный факт, потому что эта замена встречается в 40% случаев. Что, действительно, слишком много.
3) Необходимо было исследовать зависимость процента совпадений последовательностей белков от процента совпадений последовательностей их генов. Для этого был составлен скрипт, позволяющий получить сразу все проценты совпадений. Вот он.
needle p1.fasta p2.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" > prot.txt

needle p1.fasta p3.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p1.fasta p4.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p1.fasta p5.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p1.fasta p6.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p1.fasta p7.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p2.fasta p3.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p2.fasta p4.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p2.fasta p5.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p2.fasta p6.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p2.fasta p7.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p3.fasta p4.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p3.fasta p5.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p3.fasta p6.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p3.fasta p7.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p4.fasta p5.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p4.fasta p6.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p4.fasta p7.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p5.fasta p6.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p5.fasta p7.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle p6.fasta p7.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> prot.txt

needle g1.fasta g2.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" > gene.txt

needle g1.fasta g3.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g1.fasta g4.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g1.fasta g5.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g1.fasta g6.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g1.fasta g7.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g2.fasta g3.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g2.fasta g4.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g2.fasta g5.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g2.fasta g6.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g2.fasta g7.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g3.fasta g4.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g3.fasta g5.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g3.fasta g6.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g3.fasta g7.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g4.fasta g5.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g4.fasta g6.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g4.fasta g7.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g5.fasta g6.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g5.fasta g7.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

needle g6.fasta g7.fasta -auto -outfile stdout | grep "Identity" >> gene.txt

На основе данных, полученных с помощью скрипта, был построен график, отображающий искомую зависимость.

Вот график, имеющийся в образце (файле haem.xls).
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А вот график, построенный с помощью скрипта.
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Сравним этот график с имеющимся в образце.

Обращает на себя внимание то, что большинство данных сконцентрировано в одной области – по оси OX от 50 до 70, а по OY – от 45 до 65. Это объясняется особенностью выборки: проценты идентичности белка ENO_ECOLI c его гомологами оказались слишком близкими (в диапазоне от 70 до 50%). Заметен также тот факт, что график не является монотонной функцией. Но это не ошибка, потому что замены в геноме не всегда приводят к аминокислотным заменам, а значит, при понижении процента идентичности белковых последовательностей не всегда понижается сходство последовательностей генов. Из этого следует, что число синонимичных замен (не приводящих к аминокислотным заменам) больше среди гомологов белка ENO_ECOLI, чем среди гомологов гемагглютинина.
Объясняется этот факт просто: вирус гриппа знаменит своей изменчивостью (порой совершенно непредсказуемой). Гемагглютинин отвечает за некоторые изменения. Отбор идёт в сторону изменения имеющегося генотипа, поэтому несинонимичные замены лучше закрепляются в процессе эволюции.
Про белок ENO_ECOLI такого сказать нельзя. Он функциональный, поэтому преимущество имеют синонимичные замены, не влияющие на работу белка в бактериальной клетке.
