Сравнение множественного выравнивания, полученного с помощью программы Clustalw, с «биологически правильным» выравниванием из BaliBase.

1) Идентификатор выравнивания из BaliBase – left_ref1;

2) идентификаторы последовательностей: eftu_theaq ef1a_sulac erf2_picpi selb_ecoli;
3) максимальный процент совпадения последовательностей – 35%,
    минимальный процент совпадения последовательностей – 25%;
4) фрагмент выравнивания 51-75 из документа BaliBase (1eft_ref1 doc:
eftu_theaq  51  DKAPEERARGITINTAHVEYETAKR  75
ef1a_sulac  46  DRLKEERERGVTINLSFMRFETRKY  70
erf2_picpi  48  DTNKEERNDGKTIEVGKSYFETDKR  72
selb_ecoli  24  DRLPEEKKRGMTIDLGYAYWPQPGR  48
5) фрагмент выравнивания 51-75, построенный с помощью программы emma:
eftu_theaq 51   DKAPEERARGITINTAHVEYETAKR  75

ef1a_sulac 60   DRLKEERERGVTINLSFMRFETRKY  84
erf2_picpi 372  DTNKEERNDGKTIEVGKSYFETDKR  396
selb_ecoli 251  NRGDWLLADVPPEPFTRVIVELQTH  275
В данном фрагменте из документа BaliBase все колонки являются «биологически правильными», их и надо сравнивать (сравниваемые колонки отмечены красным цветом);
6) длина заданного фрагмента 25 а.о.

7) доля «правильных» колонок в этом фрагменте равна 1, т.к. все – правильные;

8) число «правильных» колонок, совпавших с колонками в файле clustalw.msf – 0;
9) сравним заданный фрагмент выравнивания BaliBase с полученным выравниванием.

Мерой сходства будем считать число совпадающих «правильных» колонок, деленное на общее количество «правильных» колонок в заданном фрагменте. Таким образом получаем только 4%. 
Если рассматривать внимательно эти фрагменты, то можно заметить, что многие «правильные» колонки совпали бы полностью, если бы не последняя строка последовательности в каждом фрагменте, которая носит идентификатор selb_ecoli.

Оценивание консервативности аминокислотных остатков в зоне контакта с

функциональным лигандом.
Это матрица попарного сходства ортологов моего белка в диапазоне 50%(identity(75%, полученных с помощью BlastP:
            RHO_ECOLI  RHO_NEIGO  RHO_RHOSH  RHO_RICPR  RHO_TREPA  RHO_HELPJ  RHO_BORBU  RHO_AQUAE  RHO_THEMA  RHO_BACSU  RHO_STRLI 

 RHO_ECOLI        100%                                                                                                              

 RHO_NEIGO         69%       100%                                                                                                   

 RHO_RHOSH         66%        61%       100%                                                                                        

 RHO_RICPR         61%        57%        66%       100%                                                                             

 RHO_TREPA         47%        45%        47%        49%       100%                                                                  

 RHO_HELPJ         51%        54%        52%        54%        45%       100%                                                       

 RHO_BORBU         46%        44%        44%        45%        54%        43%       100%                                            

 RHO_AQUAE         53%        54%        54%        52%        44%        50%        44%       100%                                 

 RHO_THEMA         52%        51%        51%        49%        43%        49%        42%        52%       100%                      

 RHO_BACSU         53%        51%        51%        51%        41%        48%        38%        52%        52%       100%           

 RHO_STRLI         29%        28%        30%        28%        30%        28%        30%        28%        27%        28%       100%

В этой матрице нет таких двух последовательностей, которые совпадали бы на 90 и более процентов. Следовательно, в ней нет одинаковых аминокислотных последовательностей.
В самом множественном выравнивании, сделанном с помощью всё той же программы EMMA из пакета EMBOSS, я раскрасил остатки разными цветами по консервативности: 100% - красным и 80% - жёлтым цветом. 
Определил c помощью программы RasMol, какие аминокислотные остатки в белке RHO_ECOLI находятся на расстоянии не более, чем 5 Å от функционального лиганда. Необходимый скрипт находится в этой директории. Здесь остовное изображение 3D-структуры моего белка, а изображение лиганда - в  шариковой модели. Остатки в зоне контакта представлены в виде шарнирных моделей. В зону контакта входят только Glu47, Met1, Gly-1 и His0. Но! Среди консервативных остатков нет тех, которые встречаются в зоне контакта с лигандом. В принципе

этого и следовало ожидать, почему? Потому что Gly-1 и His0 были искусственно присоединены для удержания иона меди, а без них один только Glu не справится с такой задачей, поэтому он и не может носить титул "консервативного остатка".  
