
Сравнение аминокислотного и нуклеотидного выравниваний.

Основной белок – sw:P07014 DHSB_ECOLI, embl::x01070 cds 52..768
Второй белок – sw:Q8ZQU2 DHSB_SALTY, embl::AE008730 cds 2689..3408
Выравнивания:

Нуклеотидное, Identity: 634/720 (88.1%)

X01070::52..768    1    atgagactcgagttttcaatttatcgctataacccggatgttgatga     47

                        ||||.||||||.|||||.||||||||.||||||||||||||.|||.|

AE008730::cut      1 atgatgaaactcgaattttcgatttatcgttataacccggatgtcgataa     50

X01070::52..768   48 tgctccgcgtatgcaggattacaccctggaagcggatgaaggtcgcgaca     97

                     .|||||||||||||||||||||||||||||||..||.|||||.|||||||

AE008730::cut     51 cgctccgcgtatgcaggattacaccctggaaggcgaagaagggcgcgaca    100

X01070::52..768   98 tgatgctgctggatgcgcttatccagctaaaagagaaagatcccagcctg    147

                     |||||||||||||||||.|.||||||||.|||||.||||||||||||||.

AE008730::cut    101 tgatgctgctggatgcgttaatccagcttaaagaaaaagatcccagcctt    150

X01070::52..768  148 tcgttccgccgctcctgccgtgaaggtgtgtgcggttccgacggtctgaa    197

                     ||.||||||||.||||||||.|||||||||||||||||.||.|||.||||

AE008730::cut    151 tctttccgccgttcctgccgcgaaggtgtgtgcggttctgatggtttgaa    200

X01070::52..768  198 catgaacggcaagaatggtctggcctgtattaccccgatttcggcactca    247

                     .||||||||.||||||||||||||||||||||||||.||||||||.||.|

AE008730::cut    201 tatgaacggtaagaatggtctggcctgtattacccctatttcggcgctga    250

X01070::52..768  248 accagccgggcaagaagattgtgattcgcccgctgccaggtttaccggtg    297

                     ..||||||||.||||||||||||||||||||||||||.|||||.||||||

AE008730::cut    251 ctcagccgggtaagaagattgtgattcgcccgctgcccggtttgccggtg    300

X01070::52..768  298 atccgcgatttggtggtagacatgggacaattctatgcgcaatatgagaa    347

                     ||||||||||||||||||||||||||.||||||||.||.|||||||||||

AE008730::cut    301 atccgcgatttggtggtagacatggggcaattctacgcacaatatgagaa    350

X01070::52..768  348 aattaagccttacctgttgaataatggacaaaatccgccagctcgcgagc    397

                     .||||||||||||.|.|||||||||||.||||||||.||.|||||.||||

AE008730::cut    351 gattaagccttacttattgaataatgggcaaaatccaccggctcgtgagc    400

X01070::52..768  398 atttacagatgccagagcagcgcgaaaaactcgacgggctgtatgaatgt    447

                     ||.|.||||||||.||||||||.|||||||||||.|||||||||||||||

AE008730::cut    401 atctgcagatgccggagcagcgtgaaaaactcgatgggctgtatgaatgt    450

X01070::52..768  448 attctctgcgcatgttgttcaacctcttgtccgtctttctggtggaatcc    497

                     |||||.|||||.|||||.|||||.||.||.|||||.|||||||||||.||

AE008730::cut    451 attctttgcgcctgttgctcaacatcctgcccgtcattctggtggaaccc    500

X01070::52..768  498 cgataagtttatcggcccggcaggcttgttagcggcatatcgtttcctga    547

                     .||||||||||||||.|||||.||..||.|.|||||.|||||.|||||||

AE008730::cut    501 ggataagtttatcggtccggcggggctgctcgcggcgtatcgattcctga    550

X01070::52..768  548 ttgatagccgtgataccgagactgacagccgcctcgacggtttgagtgat    597

                     |.|||||.||||||||||||||||||||.||.||.||.||..||||.|||

AE008730::cut    551 tcgatagtcgtgataccgagactgacagtcgtctggaagggatgagcgat    600

X01070::52..768  598 gcattcagcgtattccgctgtcacagcatcatgaactgcgtcagtgtatg    647

                     |||||||||||||||||||||||||||||.||||||||||||||||||||

AE008730::cut    601 gcattcagcgtattccgctgtcacagcattatgaactgcgtcagtgtatg    650

X01070::52..768  648 tccgaaggggctgaacccgacgcgcgccatcggccatatcaagtcgatgt    697

                     |||.|||||.|||||||||||||||||.|||||||||||.|||||||||.
AE008730::cut    651 tcctaagggactgaacccgacgcgcgctatcggccatattaagtcgatgc    700

X01070::52..768  698 tgttgcaacgtaatgcgtaa    717

                     |||||||.||||..||.|||

AE008730::cut    701 tgttgcagcgtagcgcataa    720

Данному выравниванию можно верить, потому как отсутствуют гэпы и сдвиг в начале выравнивания производится на 3 нуклеотида, т.е. рамка считывания не сбивается.

Аминокислотное, Identity: 230/238 (96.6%)
DHSB_ECOLI        1 MRLEFSIYRYNPDVDDAPRMQDYTLEADEGRDMMLLDALIQLKEKDPSLS     50

                    |:|||||||||||||:||||||||||.:||||||||||||||||||||||

DHSB_SALTY        1 MKLEFSIYRYNPDVDNAPRMQDYTLEGEEGRDMMLLDALIQLKEKDPSLS     50

DHSB_ECOLI       51 FRRSCREGVCGSDGLNMNGKNGLACITPISALNQPGKKIVIRPLPGLPVI    100

                    ||||||||||||||||||||||||||||||||.|||||||||||||||||

DHSB_SALTY       51 FRRSCREGVCGSDGLNMNGKNGLACITPISALTQPGKKIVIRPLPGLPVI    100

DHSB_ECOLI      101 RDLVVDMGQFYAQYEKIKPYLLNNGQNPPAREHLQMPEQREKLDGLYECI    150

                    ||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||

DHSB_SALTY      101 RDLVVDMGQFYAQYEKIKPYLLNNGQNPPAREHLQMPEQREKLDGLYECI    150

DHSB_ECOLI      151 LCACCSTSCPSFWWNPDKFIGPAGLLAAYRFLIDSRDTETDSRLDGLSDA    200

                    ||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||||:|:|||

DHSB_SALTY      151 LCACCSTSCPSFWWNPDKFIGPAGLLAAYRFLIDSRDTETDSRLEGMSDA    200

DHSB_ECOLI      201 FSVFRCHSIMNCVSVCPKGLNPTRAIGHIKSMLLQRNA    238

                    ||||||||||||||||||||||||||||||||||||:|

DHSB_SALTY      201 FSVFRCHSIMNCVSVCPKGLNPTRAIGHIKSMLLQRSA    238
Причины различия выравниваний:

Одну аминокислоту может кодировать несколько триплетов. Отсюда возможность получить синонимичную замену. Это повышает identity у аминокислотного выравнивания.

Расстояние между нуклеотидными последовательностями

Частота замен: 100% - Identity = 100% - 88.1% = 11.9% = 0.119

Расстояние по формуле Джукса-Кантора: 
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 = - 0.75 * ln ( 1 – 0.119 * 4 / 3 ) = 0.1295

Значения расстояний по обеим формулам получились достаточно схожие, т.к. f-вполне подходит для вычисления расстояний между близкими последовательностями – они и есть близкие. 

На больших расстояниях разница между двумя результатами была бы более значительной.
Вычисление величин Ka и Ks
Взят участок выравнивания с участком 3360-3390 (счёт по AE008730).
X01070::52..768  668 cgcgcgccatcggccatatcaagtcgatgt    697

                     |||||||.|||||||||||.|||||||||.
AE008730::cut    671 cgcgcgctatcggccatattaagtcgatgc    700

Присутствуют и синонимичные и несинонимичные замены:

CCA – CTA (Leu - Pro), TCA – TTA (Ser – Leu), TGT – TGC (Cys - Cys).
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Кол-во синонимичных / несинонимичных сайтов для 1й последовательности:

(0+0+1)+(0+0+1)+(0+0+1)+(0+0+1)+(0+0+1)+(0+0+2/3)+(0+0+1)+(0+0+1/3)+(1/3+0+1)+(0+0+1/3) = 26/3
(1+1+0)+(1+1+0)+(1+1+0)+(1+1+0)+(1+1+0)+(1+1+1/3)+(1+1+0)+(1+1+2/3)+(2/3+1+0)+(1+1+2/3) = 64/3

Кол-во синонимичных / несинонимичных сайтов для 1й последовательности:

(0+0+1)+(0+0+1)+(1/3+0+1)+(0+0+1)+(0+0+1)+(0+0+2/3)+(1/3+0+1/3)+(0+0+1/3)+(1/3+0+1)+(0+0+1/3) = 26/3 
(1+1+0)+(1+1+0)+(2/3+1+0)+(1+1+0)+(1+1+0)+(1+1+1/3)+(2/3+1+2/3)+(1+1+2/3)+(2/3+1+0)+(1+1+2/3) = 64/3
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Схожесть этих величин, равно как и их значения, характерны для некодирующих последовательностей. При проверке выяснилось, что данный участок не соответствует последовательности, полученной начальной рамкой считывания, т.к. имеет начальный номер, не делящийся на 3.
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