Реконструкция филогенетических деревьев

1. Построение матрицы попарных расстояний
С помощью программы eprotdist была построена следующая матрица попарных расстояний четырех последовательностей белков ортологов phob:

PHOB_ECOLI     0.00000  0.52257  0.71960  0.97477

PHOB_PSEAE     0.52257  0.00000  0.88151  0.96094

PHOB_HAEIN     0.71960  0.88151  0.00000  1.24003

PHOB_RHIME     0.97477  0.96094  1.24003  0.00000
2. Реконcтрукция неукоренённого дерева методом Neighbor-Joining

Программой eneighbor при использовании метода Neighbor-Joining получено филогенетическое неукорененное дерево четырех вышеуказанных последовательностей:
  +----------------PHOB_PSEAE

  !

--2----------------------------------------PHOB_RHIME

  !

  !   +-----------PHOB_ECOLI

  +---1

      +------------------------------PHOB_HAEIN
Between        And            Length

-------        ---            ------

   2          PHOB_PSEAE        0.27779

   2          PHOB_RHIME        0.68315

   2             1              0.06445

   1          PHOB_ECOLI        0.20375

   1          PHOB_HAEIN        0.51585

Скобочная формула: 
(PHOB_PSEAE:0.27779,PHOB_RHIME:0.68315,(PHOB_ECOLI:0.20375,
PHOB_HAEIN:0.51585):0.06445);

3. Реконcтрукция укоренённого ультраметрического дерева методом UPGMA
Программой eneighbor при использовании метода UPGMA получено филогенетическое укорененное дерево тех же четырех последовательностей:
                  +---------------PHOB_ECOLI

          +-------1

  +-------2       +---------------PHOB_PSEAE

  !       !

--3       +-----------------------PHOB_HAEIN

  !

  +-------------------------------PHOB_RHIME

Between        And            Length

-------        ---            ------

   3             2              0.12901

   2             1              0.13899

   1          PHOB_ECOLI        0.26128

   1          PHOB_PSEAE        0.26128

   2          PHOB_HAEIN        0.40028

   3          PHOB_RHIME        0.52929
Скобочная формула:

(((PHOB_ECOLI:0.26128,PHOB_PSEAE:0.26128):0.13899,PHOB_HAEIN:0.40028):0.12901,

PHOB_RHIME:0.52929);

4. Нахождение предположительного корня неукоренённого дерева
Неукорененное дерево:

  +----------------PHOB_PSEAE

  !

--2----------------------------------------PHOB_RHIME

  !

  !   +-----------PHOB_ECOLI

  +---1
      +------------------------------PHOB_HAEIN
Укорененное дерево:

                  +---------------PHOB_ECOLI

          +-------1
  +-------2       +---------------PHOB_PSEAE

  !       !

--3       +-----------------------PHOB_HAEIN
  !

  +-------------------------------PHOB_RHIME
Очевидно, что  укоренение ветви между узлами 1 и 2 в неукорененном дереве дало бы дерево, максимально близкое к дереву, реконструированному методом UPGMA.
5. Сравнение топологий двух полученных деревьев
Узел 1 в неукоренном дереве соответствует узлу 2 в укорененном дереве, а узел 2 в неукорененном  дереве – узлу 3 в укорененном. Таким образом в укорененном дереве остается одна ветвь между узлами 1 и 2, которая не встречается в неукорененном дереве. Она разделяет листья укорененного дерева на подмножества {PHOB_ECOLI,PHOB_PSEAE} и {PHOB_HAEIN, PHOB_RHIME}.

6. Графическая визуализация неукорененного дерева по его скобочной формуле
Изображение неукорененного дерева:
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7. Реализация алгоритма UPGMA "вручную" по построенной матрице попарных расстояний
Исходная матрица:

	
	PHOB_ECOLI
	PHOB_PSEAE
	PHOB_HAEIN
	PHOB_RHIME

	PHOB_ECOLI
	0.00000
	
	
	

	PHOB_PSEAE
	0.52257
	0.00000
	
	

	PHOB_HAEIN
	0.71960
	0.88151
	0.00000
	

	PHOB_RHIME
	0.97477
	0.96094
	1.24003
	0.00000


Матрица 1:

	
	PHOB_ECOLI
or

PHOB_PSEAE
	PHOB_HAEIN
	PHOB_RHIME

	PHOB_ECOLI
or

PHOB_PSEAE
	0.00000
	
	

	PHOB_HAEIN
	0.80056
	0.00000
	

	PHOB_RHIME
	0.96786
	1.24003
	0.00000


Матрица 2:
	
	PHOB_ECOLI
or

PHOB_PSEAE
or

PHOB_HAEIN
	PHOB_RHIME

	PHOB_ECOLI
or

PHOB_PSEAE
or

PHOB_HAEIN
	0.00000
	

	PHOB_RHIME
	1.10395
	0.00000


Полученное дерево:
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