Сравнение разных способов оценки эволюционных расстояний между гомологичными нуклеотидными последовательностями.

Были исследованы результаты работы двух разных алгоритмов по оценке эволюционных расстояний: способ оценки расстояния как доли несовпадающих нуклеотидов и метод Джукса – Кантора. По результатам сравнения матриц расстояний: истинной и двух других, полученных с помощью алгоритмов – было изучено, насколько точное приближение даёт каждый из алгоритмов.
	Истинные расстояния в модели: число точечных замен на 100 нуклеотидов

	 
	RIR2_ECOLI
	node2
	node3
	node4
	node5
	leafA
	leafB
	leafC
	leafD
	leafE
	leafF

	RIR2_ECOLI
	0
	8
	35
	65
	15
	100
	100
	100
	100
	100
	100

	node2
	 
	0
	27
	57
	23
	92
	92
	92
	92
	108
	108

	node3
	 
	 
	0
	30
	50
	65
	65
	65
	119
	135
	135

	node4
	 
	 
	 
	0
	80
	35
	35
	125
	149
	165
	165

	node5
	 
	 
	 
	 
	0
	115
	115
	115
	115
	85
	85

	leafA
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	70
	130
	184
	200
	200

	leafB
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	130
	184
	200
	200

	leafC
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	184
	200
	200

	leafD
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	200
	200

	leafE
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	170

	leafF
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0


Две следующие матрицы, отвечающие исследуемым способам оценки расстояний, были получены программой distmat с использованием параметров (uncorrected distances для матрицы попарного различия и JC для расстояний, рассчитанных по формуле Джукса – Кантора).
	Матрица попарного различия: среднее число несовпадающих нуклеотидов на 100 позиций

	

	RIR2_ECOLI 
	node2 
	node3
	node4
	node5
	leafA
	leafB
	leafC
	leafD
	leafE
	leafF
	 

	0
	5,39
	21,57
	36,34
	11,32
	47,3
	47,48
	45,53
	47,83
	47,04
	46,77
	RIR2_ECOLI 

	 
	0
	17,42
	32,63
	15,38
	44,65
	45,36
	43,32
	44,74
	48,98
	48,98
	node2 

	 
	 
	0
	19,19
	29,62
	34,92
	34,92
	35,46
	52,87
	54,29
	56,15
	node3

	 
	 
	 
	0
	42,44
	21,22
	22,1
	46,07
	58,53
	59,42
	61,89
	node4

	 
	 
	 
	 
	0
	51,99
	51,11
	49,78
	51,46
	43,15
	41,56
	node5

	 
	 
	 
	 
	 
	0
	36,69
	55,53
	62,69
	65,16
	65,16
	leafA

	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	54,11
	64,54
	63,57
	63,93
	leafB

	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	62,33
	64,28
	64,1
	leafC

	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	62,69
	62,25
	leafD

	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	60,12
	leafE

	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	leafF

	Матрица попарных эволюционных расстояний, вычисленных по методу Джукса – Кантора

	

	RIR2_ECOLI
	node2
	node3
	node4
	node5
	leafA
	leafB
	leafC
	leafD
	leafE
	leafF
	 

	0
	5,6
	25,44
	49,7
	12,27
	74,71
	75,19
	70,07
	76,16
	74
	73,29
	RIR2_ECOLI

	 
	0
	19,82
	42,82
	17,22
	67,85
	69,62
	64,65
	68,07
	79,41
	79,41
	node2

	 
	 
	0
	22,16
	37,68
	47
	47
	48
	91,55
	96,51
	103,55
	node3

	 
	 
	 
	0
	62,58
	24,94
	26,19
	71,43
	113,71
	117,85
	130,82
	node4

	 
	 
	 
	 
	0
	88,61
	85,79
	81,74
	86,91
	64,23
	60,57
	node5

	 
	 
	 
	 
	 
	0
	50,39
	101,13
	135,52
	152,35
	152,35
	leafA

	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	95,87
	147,78
	141,11
	143,46
	leafB

	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	133,39
	145,9
	144,67
	leafC

	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	135,52
	132,87
	leafD

	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	121,33
	leafE

	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	 
	0
	leafF


Все данные были сведены в единую таблицу, после чего был построен график зависимости расстояний, выданных двумя алгоритмами, от количества мутаций, на которое отличаются последовательности.
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Как видно из графика, алгоритм, основанный на вычислении долей несовпадений, применим лишь для очень небольшого числа мутаций и может использоваться разве что для описания расстояний между близкими гомологами.

В отличие от него, метод Джукса – Кантора лучше приближает истинное значение расстояний, по крайней мере, в исследуемой области и может применяться для большего числа эволюционных моделей.
