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Âûðàâíèâàíèå ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé � îäèí èç îñíîâíûõ èíñòðóìåíòîâ ñðàâíåíèÿ
áåëêîâ, óñòàíîâëåíèÿ èõ ãîìîëîãè÷íîñòè, âîññòàíîâëåíèÿ ìîëåêóëÿðíîé ôèëîãåíèè,
ïðåäñêàçàíèÿ ñâîéñòâ áåëêîâ �ïî ñõîäñòâó�. Âîïðîñ î òîì, íàñêîëüêî ïðàâèëüíûìè, ò.å.
áèîëîãè÷åñêè îáîñíîâàííûìè, îíè ÿâëÿþòñÿ, íå âñåãäà î÷åâèäåí. Â òåõ ñëó÷àÿõ, êîãäà
äëÿ áåëêîâ, ÷üè ïîñëåäîâàòåëüíîñòè âõîäÿò â âûðàâíèâàíèå, èçâåñòíû ïðîñòðàíñòâåí-
íûå ñòðóêòóðû, âûðàâíèâàíèå ìîæåò áûòü âåðèôèöèðîâàíî ñ ïîìîùüþ ñîâìåùåíèÿ
ïîëèïåïòèäíûõ öåïåé áåëêîâ â ïðîñòðàíñòâå. Èçâåñòíî, ÷òî ïðîâåðêà âûðàâíèâàíèÿ,
îñíîâàííàÿ íà ñòðóêòóðíûõ äàííûõ, áîëåå íàäåæíà, ÷åì ïðîâåðêà, îñíîâàííàÿ íà èí-
ôîðìàöèè î ïîñëåäîâàòåëüíîñòÿõ.

Áëîêîì íàçîâåì ÷àñòü âûðàâíèâàíèÿ, ñîñòàâëåííóþ èç íåïðåðûâíûõ ôðàãìåíòîâ
äâóõ èëè áîëåå ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé, ëåæàùèõ äðóã ïîä äðóãîì. Íàìè ñîçäàíà áèá-
ëèîòåêà allpy íà ÿçûêå Python äëÿ ìàíèïóëÿöèé ñ âûðàâíèâàíèÿìè è áëîêàìè áèî-
ëîãè÷åñêèõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé è íà åå áàçå ðåàëèçîâàíà íîâàÿ âåðñèÿ ïðîãðàììû
MALAKITE_3D. Â âûðàâíèâàíèè ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé áåëêîâ, äëÿ êîòîðûõ èçâåñòíû
ïðîñòðàíñòâåííûå ñòðóêòóðû, ýòà ïðîãðàììà íàõîäèò áëîêè âûðàâíèâàíèÿ, ïîäòâåð-
æäàåìûå ñîâìåùåíèåì ïîëèïåïòèäíûõ öåïåé. Ïîä÷åðêíåì, ÷òî ñîâìåùåíèå ñòðîèòñÿ
äëÿ êîíêðåòíîãî áëîêà, à íå äëÿ ïîëèïåïòèäíûõ öåïåé â öåëîì; òàêèì îáðàçîì, èñ-
ïîëüçóåòñÿ ïîäõîä ãèáêîãî (�exible) âûðàâíèâàíèÿ ñòðóêòóð.

Äëÿ îöåíêè òîãî, êàêàÿ ÷àñòü âûðàâíèâàíèÿ ïîäòâåðæäàåòñÿ ñòðóêòóðíûìè äàííû-
ìè, ìû ââåëè ìåðó äîñòîâåðíîñòè âûðàâíèâàíèÿ. Ðàññìîòðèì âûðàâíèâàíèå êàê ìíîæå-
ñòâî ïàð ñîïîñòàâëåííûõ ìîíîìåðîâ. Ñîïîñòàâëåííûìè ñ÷èòàþòñÿ ìîíîìåðû, ñòîÿùèå
â îäíîé êîëîíêå. Äîñòîâåðíîñòüþ âûðàâíèâàíèÿ íàçîâ¼ì îòíîøåíèå ÷èñëà òàêèõ ïàð,
öåëèêîì âõîäÿùèõ â êàêîé-ëèáî áëîê, ê îáùåìó ÷èñëó ïàð ñîïîñòàâëåííûõ ìîíîìåðîâ.

Ïîëüçóÿñü ðàçðàáîòàííûì ìåòîäîì, ìû îöåíèëè âûðàâíèâàíèÿ èç áàçû äàííûõ áåë-
êîâûõ äîìåíîâ Pfam. Èç êàæäîãî èç 11938 âûðàâíèâàíèé áûëè âûáðàíû ïîñëåäîâàòåëü-
íîñòè òîëüêî òåõ áåëêîâ, äëÿ êîòîðûõ èçâåñòíà ïðîñòðàíñòâåííàÿ ñòðóêòóðà. Îñòàëîñü
3022 âûðàâíèâàíèÿ, ñîäåðæàùèõ áîëåå îäíîé ïîñëåäîâàòåëüíîñòè. Èç íèõ ñëó÷àéíûì
îáðàçîì áûëè îòîáðàíû 178 âûðàâíèâàíèé, ñîäåðæàùèõ ïî 8-10 ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé.
Äëÿ êàæäîé èç íèõ áûëà ðàññ÷èòàíà äîñòîâåðíîñòü. Ñðåäíåå çíà÷åíèå äîñòîâåðíîñòè
ñîñòàâèëî 54% (ñòàíäàðòíîå îòêëîíåíèå 20%). Ïðè ýòîì íåîáõîäèìî îáðàòèòü âíèìà-
íèå íà òî, ÷òî äàæå â ïðèâîäèìîé âûáîðêå èìåëîñü 16 âûðàâíèâàíèé (9% âûáîðêè)
ñ äîñòîâåðíîñòüþ ìåíüøå 20% è åù¼ 10 ñ äîñòîâåðíîñòüþ îò 20% äî 30%. Íåêîòîðûå
èç íèõ áóäóò ïðîàíàëèçèðîâàíû â äîêëàäå. Òàêæå â äîêëàäå áóäóò ïðèâåäåíû äàííûå
îáðàáîòêè áîëüøåé ÷àñòè áàçû Pfam.

Íèçêîå çíà÷åíèå äîñòîâåðíîñòè âûðàâíèâàíèÿ, ïîäòâåðæäåííîé ñòðóêòóðíûìè äàí-
íûìè, ìîæåò áûòü ñâÿçàíî êàê ñ äåéñòâèòåëüíûì ïîëîæåíèåì âåùåé � îòñóòñòâèåì
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áèîëîãè÷åñêè îñìûñëåííîãî âûðàâíèâàíèÿ íà íåêîòîðûõ ó÷àñòêàõ, òàê è ñ îøèáêàìè
â âûðàâíèâàíèè. Â îáîèõ ñëó÷àÿõ ýòîò ïîêàçàòåëü ñëåäóåò ó÷èòûâàòü ïðè àíàëèçå ñå-
ìåéñòâ áåëêîâ.

Ñëîâà áëàãîäàðíîñòè

Áëàãîäàðþ Àëåêñååâñêîãî Àíäðåÿ Âëàäèìèðîâè÷à è Ñïèðèíà Ñåðãåÿ Àëåêñàíäðîâè÷à
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