Зачетное задание 2
Задание 1

Идентификационные номера последовательностей белков PurR из организмов Escherichia coli и Salmonella typhi в БД SwissProt
	ID
	AC

	PURR_ECOLI
	P15039

	PURR_SALTY
	O68446


Идентификационые номера генов этих же белков в БД EMBL:

	ID (SwissProt)
	AC (EMBL)
	Координаты гена

	PURR_ECOLI
	J04212
	361 - 1386

	PURR_SALTY
	AF040636
	282 - 1307


Выравнивания: аминокислотное
               10        20        30        40        50

P15039 ATIKDVAKRANVSTTTVSHVINKTRFVAEETRNAVWAAIKELHYSPSAVA

       ::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::

PURR_S ATIKDVAKRANVSTTTVSHVINKTRFVAEETRNAVWAAIKELHYSPSAVA

               10        20        30        40        50

               60        70        80        90       100

P15039 RSLKVNHTKSIGLLATSSEAAYFAEIIEAVEKNCFQKGYTLILGNAWNNL

       ::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::::

PURR_S RSLKVNHTKSIGLLATSSEAAYFAEIIEAVEKNCFQKGYTLILGNAWNNL

               60        70        80        90       100

              110       120       130       140       150

P15039 EKQRAYLSMMAQKRVDGLLVMCSEYPEPLLAMLEEYRHIPMVVMDWGEAK

       ::::::::::::::::::::::::::::::.:::::::::::::::::::

PURR_S EKQRAYLSMMAQKRVDGLLVMCSEYPEPLLSMLEEYRHIPMVVMDWGEAK

              110       120       130       140       150

              160       170       180       190       200

P15039 ADFTDAVIDNAFEGGYMAGRYLIERGHREIGVIPGPLERNTGAGRLAGFM

       :::::.:::::: :::::::::.:::::.:::::::::::::::::::::

PURR_S ADFTDTVIDNAFAGGYMAGRYLVERGHRDIGVIPGPLERNTGAGRLAGFM

              160       170       180       190       200

              210       220       230       240       250

P15039 KAMEEAMIKVPESWIVQGDFEPESGYRAMQQILSQPHRPTAVFCGGDIMA

       ::::::.:.::..:::::::::::::.:::::::: ::::::::::::::

PURR_S KAMEEALINVPDNWIVQGDFEPESGYHAMQQILSQSHRPTAVFCGGDIMA

              210       220       230       240       250

              260       270       280       290       300

P15039 MGALCAADEMGLRVPQDVSLIGYDNVRNARYFTPALTTIHQPKDSLGETA

       :::::::::::::::::::.::::::::::::::::::::::::::::::

PURR_S MGALCAADEMGLRVPQDVSVIGYDNVRNARYFTPALTTIHQPKDSLGETA

              260       270       280       290       300

              310       320       330       340

P15039 FNMLLDRIVNKREEPQSIEVHPRLIERRSVADGPFRDYRR

       :::::::::::::: :::::::::.:::::::::::::::

PURR_S FNMLLDRIVNKREESQSIEVHPRLVERRSVADGPFRDYRR

              310       320       330       340
и нуклеотидное:

               10        20        30        40        50

ECPURR ATGGCAACAATAAAAGATGTAGCGAAACGAGCAAACGTTTCCACTACAAC

       ::::::::::: ::::::::::::::::: ::::::::::::::::::::

AF0406 ATGGCAACAATTAAAGATGTAGCGAAACGGGCAAACGTTTCCACTACAAC

               10        20        30        40        50

               60        70        80        90       100

ECPURR TGTGTCACACGTGATCAACAAAACACGTTTCGTCGCTGAAGAAACGCGCA

       ::: :::::::: ::::::::::: ::::: ::::::::::::::::: :

AF0406 TGTATCACACGTAATCAACAAAACGCGTTTTGTCGCTGAAGAAACGCGTA

               60        70        80        90       100

              110       120       130       140       150

ECPURR ACGCCGTGTGGGCAGCGATTAAAGAATTACACTACTCCCCTAGCGCGGTG

       :::: :: ::::: :: ::::::::  : :::::::: :: ::::: :: 

AF0406 ACGCGGTCTGGGCGGCAATTAAAGAGCTGCACTACTCTCCCAGCGCCGTC

              110       120       130       140       150

              160       170       180       190       200

ECPURR GCGCGTAGCCTGAAGGTTAACCACACCAAGTCTATCGGTTTGCTGGCGAC

       ::::::::::::::::::::::: :::::::: :: :: :: ::::::::

AF0406 GCGCGTAGCCTGAAGGTTAACCATACCAAGTCGATAGGCTTACTGGCGAC

              160       170       180       190       200

              210       220       230       240       250

ECPURR CAGCAGCGAAGCGGCCTATTTTGCCGAGATCATTGAAGCAGTTGAAAAAA

       ::::::::::::::::::::::::::: :: :: :: :: ::::::::::

AF0406 CAGCAGCGAAGCGGCCTATTTTGCCGAAATTATCGAGGCGGTTGAAAAAA

              210       220       230       240       250

              260       270       280       290       300

ECPURR ATTGCTTCCAGAAAGGTTACACCCTGATTCTGGGCAATGCGTGGAACAAT

       : :: ::::::::::: :: :: :::::: : ::::: :: ::::: :: 

AF0406 ACTGTTTCCAGAAAGGCTATACGCTGATTTTAGGCAACGCCTGGAATAAC

              260       270       280       290       300

              310       320       330       340       350

ECPURR CTTGAGAAACAGCGGGCTTATCTGTCGATGATGGCGCAAAAACGCGTCGA

       :: :: :::::::: :: :: ::::: :::::::::::::: ::::: ::

AF0406 CTGGAAAAACAGCGCGCCTACCTGTCCATGATGGCGCAAAAGCGCGTGGA
              310       320       330       340       350

              360       370       380       390       400

ECPURR TGGTCTGCTGGTGATGTGTTCTGAGTACCCAGAGCCGTTGCTGGCGATGC
       ::: ::::::::::::::::::::::: ::::: ::  ::::  : ::::

AF0406 TGGCCTGCTGGTGATGTGTTCTGAGTATCCAGAACCTCTGCTTTCCATGC
              360       370       380       390       400

              410       420       430       440       450

ECPURR TGGAAGAGTATCGCCATATCCCAATGGTGGTCATGGACTGGGGTGAAGCA

       ::::::::::::::::::: :: :::::::: ::::::::::: :: :: 

AF0406 TGGAAGAGTATCGCCATATTCCGATGGTGGTGATGGACTGGGGCGAGGCG

              410       420       430       440       450

              460       470       480       490       500

ECPURR AAAGCTGACTTCACCGATGCGGTCATTGATAACGCGTTCGAAGGCGGCTA

       :: :: :: :: :::::  :::: ::::::::::: :: : :::::::::

AF0406 AAGGCCGATTTTACCGACACGGTGATTGATAACGCCTTTGCAGGCGGCTA

              460       470       480       490       500

              510       520       530       540       550

ECPURR CATGGCCGGGCGTTATCTGATTGAACGCGGTCATCGCGAAATCGGCGTCA
        ::::: :: ::::::::: :::: ::::: :: :: :: :::::::: :

AF0406 TATGGCGGGTCGTTATCTGGTTGAGCGCGGCCACCGGGATATCGGCGTTA

              510       520       530       540       550

              560       570       580       590       600

ECPURR TCCCCGGCCCGCTGGAACGTAACACCGGCGCAGGCCGCCTTGCCGGTTTT

       : :::::::::::::: :: ::::::::::: ::::: :: :: :: :::

AF0406 TTCCCGGCCCGCTGGAGCGCAACACCGGCGCGGGCCGGCTGGCAGGCTTT

              560       570       580       590       600

              610       620       630       640       650

ECPURR ATGAAGGCGATGGAAGAAGCGATGATCAAGGTGCCGGAAAGCTGGATTGT

       ::::: :: ::::: :: ::: ::::::: :::::::: : :::::::::

AF0406 ATGAAAGCCATGGAGGAGGCGCTGATCAACGTGCCGGACAACTGGATTGT

              610       620       630       640       650

              660       670       680       690       700

ECPURR GCAGGGTGACTTTGAACCTGAATCCGGTTATCGCGCCATGCAGCAAATCC

        ::::: ::::: :: :: ::::::::::: : ::: :::::::::::  

AF0406 TCAGGGCGACTTCGAGCCGGAATCCGGTTACCACGCGATGCAGCAAATTT
              660       670       680       690       700

              710       720       730       740       750

ECPURR TGTCGCAGCCGCATCGCCCTACTGCCGTCTTCTGTGGTGGCGATATCATG

       : :::::: : ::::::::::: ::::: ::::: :: :::::::: :::

AF0406 TATCGCAGTCACATCGCCCTACCGCCGTTTTCTGCGGCGGCGATATTATG

              710       720       730       740       750

              760       770       780       790       800

ECPURR GCAATGGGCGCACTTTGTGCTGCTGATGAAATGGGCCTGCGCGTCCCGCA

       :: :::::::: ::::: :: ::::: :::::::: :: ::::: :::::

AF0406 GCGATGGGCGCGCTTTGCGCGGCTGACGAAATGGGGCTTCGCGTACCGCA

              760       770       780       790       800

              810       820       830       840       850

ECPURR GGATGTTTCGCTGATCGGTTATGATAACGTGCGCAACGCGCGCTATTTTA

       ::: :::::: ::::::::::::: :: ::::: ::::: :: :: ::::

AF0406 GGACGTTTCGGTGATCGGTTATGACAATGTGCGTAACGCCCGTTACTTTA

              810       820       830       840       850

              860       870       880       890       900

ECPURR CGCCGGCGCTGACCACGATCCATCAGCCAAAAGATTCGCTGGGTGAAACA

       : ::::::::::: ::::: :: ::::: ::::: ::  : :: ::::: 

AF0406 CCCCGGCGCTGACGACGATTCACCAGCCCAAAGACTCTTTAGGCGAAACC

              860       870       880       890       900

              910       920       930       940       950

ECPURR GCGTTCAACATGCTGTTGGATCGTATCGTCAACAAACGTGAAGAACCGCA

       :: :: :: ::::: :::::::: :::::::: :: ::::::::  : ::

AF0406 GCATTTAATATGCTATTGGATCGCATCGTCAATAAGCGTGAAGAGTCACA

              910       920       930       940       950

              960       970       980       990      1000

ECPURR GTCTATTGAAGTGCATCCGCGCTTGATTGAACGCCGCTCCGTGGCTGACG

       :::::::::::: ::::: ::: :: :::: :: ::::: :: :::::::

AF0406 GTCTATTGAAGTTCATCCACGCCTGGTTGAGCGTCGCTCGGTCGCTGACG

              960       970       980       990      1000

             1010      1020      

ECPURR GCCCGTTCCGCGACTATCGTCGTTAA

       ::::::::::::::::::: ::::::

AF0406 GCCCGTTCCGCGACTATCGGCGTTAA

1010 1020      
Сходство двух выравниваний: в аминокислотном – 95,9%, в нуклеотидном – 84,3%
Сходство в выравнивании белков меньше сходства в выравнивании генов, поскольку далеко не каждая замена в нуклеотидной посл-ти сказываетсяна последовательности аминокислотной (один остаток кодируется более чем одним кодоном, вследствие этого возможны синонимичные замены нуклеотидов, т. е. не влекущие за собой замены аминокислоты) 
Задание 2

Расстояние между нуклеотидными последовательностями:

Частота замен: 1-identity=0,159=15,9%

Расстояние по Джуксу-Кантору: 
f=кол-во замен/длина посл-ти=163/1026=0,159
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Цифры сии разнятся потому,что формула Джукса – Кантора учитывает равновероятность замен и возможность обратной замены в той же позиции, а частота замен на все это не обращает внимания.
Задание 3

Анализировавшийся участок нуклеотидного выравнивания: нуклеотиды 731-760 из гена белка PurR из E. Coli и 652-681. из гена ортолога в Salmonella typhi
TCTGAGTACCCAGAGCCGTTGCTGGCGATG
:::::::: ::::: ::  ::::  : :::
TCTGAGTATCCAGAACCTCTGCTTTCCATG
        1     2  3     45 6

Для третьего кодона: sd=1 , nd=0
Для пятого кодона: sd=1 , nd=0
Для шестого кодона: sd=1 , nd=0
Для седьмого кодона: sd=1 , nd=0
Для восьмого кодона: sd=1 , nd=0

Для девятого кодона: 1)GCG(GCС(TCС - sd=1 , nd=1

 Или 2)GCG(TCG(TCC - sd=1 , nd=1

sd=1 , nd=1
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Ищем синонимичные и несинонимичные сайты:
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 - для каждого кодона f –часть замен нуклеотида в позиции i кодона, являющихся синонимичными, s – количество синонимиичных сайтов кодона. Суммируя значения s для каждого кодона обеих последовательностей в выравнивании, получим количества синонимичных сайтов в последовательностях S1 и S2. Учитывая, что количество несинонимичных сайтов на кодон n=3-s, аналогично находим количества несинонимичных сайтов в последовательностях N1 и N2. 
S1=7; N1=23
S2=22/3; N2=68/3
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=43/6  -средние значения.

Вычисление наблюдаемых частот синонимичных (pS) и несинонимичных (pN) отличий:
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Вычисление количества синонимичных (Ks) и несинонимичных (Ka) замен на один нуклеотид:
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Отношение Ks/Ka=21,48754, (синонимичные замены встречаются гораздо чаще несинонимичных), что свидетельствует о жестком отрицательном отборе на данный белок – сохранялись в основном сининимичные замены. Это не удивительно, поскольку функция белка – регуляция синтеза пуриновых нуклеотидов – жизненно важна для клетки бактерии, а мутуантный белок скорее всего выполняет свою функцию некорректно.

Хотя, по такому короткому фрагменту выравнивания нельзя судить о поведении белка в целом.
_1163346538.unknown

_1163347613.unknown

_1163347817.unknown

_1163348272.unknown

_1163348273.unknown

_1163347815.unknown

_1163347566.unknown

_1162228530.unknown

_1163343878.unknown

_1162221918.unknown

