Определение эволюционного расстояния между нуклеотидными последовательностями.

Истинные расстояния в моей модели: число точечных замен на 100 нуклеотидов.

	 
	2
	CAA68598 
	4
	3
	5
	B
	C
	D
	E
	F
	A

	2
	0
	10
	20
	20
	30
	90
	90
	90
	90
	90
	110

	CAA68598 
	 
	0
	30
	30
	40
	100
	100
	100
	100
	100
	100

	4
	 
	 
	0
	40
	50
	110
	110
	110
	70
	70
	130

	3
	 
	 
	 
	0
	10
	70
	70
	90
	110
	110
	130

	5
	 
	 
	 
	 
	0
	60
	60
	100
	120
	120
	140

	B
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	120
	160
	180
	180
	200

	C
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	160
	190
	190
	200

	D
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	180
	180
	200

	E
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	140
	200

	F
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	200

	A
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0


С помощью программы distmat пакета EMBOSS, были построены матрица попарного сходства, отражающая среднее число нуклеотидов на 100 позиций, и матрица попарных расстояний, вычисленная по методу Джукса-Кантора.

Матрица попарного совпадения: среднее число несовпадающих нуклеотидов на 100 позиций.

	 
	2
	CAA68598 
	4
	3
	5
	B
	C
	D
	E
	F
	A

	2
	0
	7,28
	12,95
	13,69
	19,21
	44,59
	45,03
	45
	44,37
	44,59
	52,24

	CAA68598 
	 
	0
	18,69
	19,35
	24,36
	47,76
	49,3
	47,3
	46,65
	47,46
	49,15

	4
	 
	 
	0
	24,06
	28,92
	50,4
	49,08
	51,1
	38,48
	37,75
	56,66


	3
	 
	 
	 
	0
	6,99
	38,93
	38,41
	38,5
	50,77
	49,67
	54,97

	5
	 
	 
	 
	 
	0
	34,73
	35,17
	42,1
	53,13
	52,17
	56,22

	B
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	51,51
	57,9
	63,5
	62,99
	64,02

	C 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	54,3
	63,36
	62,18
	64,83

	D
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	63,06
	62,84
	64,16

	E
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	56,14
	67,99

	F
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	65,86

	A
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0


Матрица попарных расстояний, вычисленных по формуле Джукса – Кантора.

	 
	2
	CAA68598 
	4
	3
	5
	B
	C
	D
	E
	F
	A

	2
	0
	7,66
	14,22
	15,11
	22,19
	67,71
	68,8
	68,6
	67,17
	67,71
	89,45

	CAA68598 
	 
	0
	21,5
	22,38
	29,45
	75,95
	80,33
	74,7
	72,97
	75,14
	79,9

	4
	 
	 
	0
	29,02
	36,53
	83,62
	79,69
	85,7
	53,98
	52,48
	105,6

	3
	 
	 
	 
	0
	7,34
	54,89
	53,83
	54
	84,75
	81,41
	99,01

	5
	 
	 
	 
	 
	0
	46,64
	47,47
	61,8
	92,42
	89,21
	103,8

	B
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	87,06
	111
	140,7
	137,4
	144,1

	C 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	96,6
	139,7
	132,5
	149,8

	D
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	137,8
	136,5
	145,1

	E
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	103,6
	177,8

	F
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	157,8

	A
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0


Для наглядности были построены два графика:
Сравнение расстояний, полученных на основе частоты замен и метода Джукса -Кантора с истинным

Первый демонстрирует  различие в результатах, полученых разными методами. 

 По оси X — названия пар, по оси Y — все 3 расстояния
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Видно, что максимальные значения расстояний соответствуют истинным расстояниям.
Метод Джукса–Кантора лучше отражает ход эволюции последовательности, чем метод попарного сходства, хотя расстояния, полученные по этому методу меньше истинных. Использование этого метода для моделирования эволюции гена представляется более выгодным.
Истинный ход эволюции отличается от того, что мы можем реконструировать возможностями обратных и повторных  замен, а именно нуклеотидных замен по одноименной позиции больше одного раза. На основании попарного сходства невозможно учесть оба этих события. Метод Джукса-Кантора учитывает возможность обратных замен, однако не отражает возможность замен на одних и тех же позициях.
График зависимости 2-х оценок расстояния от величины  «истинного» расстояния
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Этот график отображает зависимость эволюционных расстояний, вычисленных по методу Джукса-Кантира, и расстояний, оцененных с помощью значения ID,% от истинных расстояний. 

Из графика так же  видно, что расстояния, вычисленные по методу Джукса-Кантора ближе к истинным расстояниям. Таким образом, наиболее целесообразно использовать именно этот подход для оценки эволюционных расстояний.   

