
Êîíôåðåíöèÿ ¾Ëîìîíîñîâ 2011¿

Ñåêöèÿ ¾Áèîèíæåíåðèÿ è áèîèíôîðìàòèêà¿

Èñïîëüçîâàíèå áàçû äàííûõ PREFAB äëÿ àíàëèçà àëãîðèòìîâ

âûðàâíèâàíèÿ àìèíîêèñëîòíûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé.

Ïîâåðåííàÿ Èðèíà Âëàäèìèðîâíà

Ñòóäåíò

Ìîñêîâñêèé ãîñóäàðñòâåííûé óíèâåðñèòåò èìåíè Ì.Â. Ëîìîíîñîâà, Ôàêóëüòåò

áèîèíæåíåðèè è áèîèíôîðìàòèêè, Ìîñêâà, Ðîññèÿ

E-mail: ipoverennaya@gmail.com

Ïðè àíàëèçå àëãîðèòìîâ âûðàâíèâàíèÿ àìèíîêèñëîòíûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé, íóæ-
íû ýòàëîííûå âûðàâíèâàíèÿ, ñ êîòîðûìè ñðàâíèâàþòñÿ àëãîðèòìè÷åñêè ïîñòðîåííûå
âûðàâíèâàíèÿ. Â êà÷åñòâå èñòî÷íèêà òàêèõ ýòàëîíîâ âî ìíîãèõ ðàáîòàõ (ñì., íàïðèìåð,
[2]) èñïîëüçîâàëàñü áàçà äàííûõ PREFAB v4.0 (ñì. [4]), áàçà âêëþ÷àåò 1682 âûðàâíèâà-
íèÿ. Ýòè âûðàâíèâàíèÿ ïîñòðîåíû íà îñíîâå íàëîæåíèÿ ïðîñòðàíñòâåííûõ ñòðóêòóð. Ê
ñîæàëåíèþ, äëÿ áàçû PREFAB íå îïèñàíà ìåòîäèêà îòáîðà ïàð âûðàâíèâàåìûõ ïîñëå-
äîâàòåëüíîñòåé. Ïðè ýòîì äëÿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé óêàçàíû òîëüêî èìåíà PDB-ôàéëîâ
è öåïåé (â çàãîëîâêàõ ôàéëîâ PREFAB), íî íå óêàçàíî, êàêèå èìåííî ôðàãìåíòû ýòèõ
öåïåé âçÿòû.

Öåëüþ íàøåé ðàáîòû áûëî âûÿñíèòü, íàñêîëüêî ïðåäñòàâëåííûå â PREFAB ïàðû
ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé ñîîòâåòñòâóþò êëàññèôèêàöèè äîìåíîâ ïðîñòðàíñòâåííûõ ñòðóê-
òóð áåëêîâ SCOP [3]. Ãîâîðÿ áîëåå òî÷íî, ìû ñ÷èòàëè àìèíîêèñëîòíóþ ïîñëåäîâàòåëü-
íîñòü äîïóñòèìîé, åñëè îíà (1) ÿâëÿåòñÿ ôðàãìåíòîì îäíîé èç öåïåé â îäíîì èç ôàé-
ëîâ PDB è (2) ýòîò ôðàãìåíò ñîâïàäàåò ñ îäíèì èç äîìåíîâ, îïèñàííûõ â áàçå äàííûõ
SCOP. Âûðàâíèâàíèå ñ÷èòàëîñü äîïóñòèìûì òîëüêî, åñëè äîìåíû, ñîîòâåòñòâóþùèå
ñðàâíèâàåìûì ïîñëåäîâàòåëüíîñòÿì, ïðèíàäëåæàò ê îäíîìó è òîìó æå ñåìåéñòâó ïî
êëàññèôèêàöèè SCOP.

Ïðîâåäåííûé àíàëèç äàë ñëåäóþùèå ðåçóëüòàòû. Âûðàâíèâàíèÿ áàçû PREFAB v4.0
ñîäåðæàò 1682 ïîñëåäîâàòåëüíîñòè. Îêàçàëîñü, ÷òî â PREFAB åñòü ïîñëåäîâàòåëüíîñòè,
êîòîðûå îáðàçóþò äîìåí ñîâìåñòíî ñ ôðàãìåíòàìè äðóãèõ öåïåé òîãî æå áåëêà, à äðó-
ãèå ïîñëåäîâàòåëüíîñòè ñîäåðæàò áîëåå îäíîãî äîìåíà. Êðîìå òîãî, âûÿñíèëîñü, ÷òî
â ðÿäå ¾îäíîäîìåííûõ¿ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé PREFAB óäàëåíû íåêîòîðûå ôðàãìåí-
òû öåïåé, ïðåäïîëîæèòåëüíî, ñîîòâåòñòâóþùèå íåñòðóêòóðèðîâàííûì ó÷àñòêàì áåë-
êîâ. Òàêèì îáðàçîì áûëî îòîáðàíî 1294 ïîñëåäîâàòåëüíîñòè, êîòîðûå óäîâëåòâîðÿþò
ïðèâåäåííûì óñëîâèÿì. Ïàðû, ñîñòàâëåííûå èç ýòèõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé ñîñòàâëÿþò
1115 âûðàâíèâàíèé PREFAB. Èç íèõ 834 âûðàâíèâàíèé óäîâëåòâîðÿþò óñëîâèþ ïðè-
íàäëåæíîñòè ñðàâíèâàåìûõ ïîñëåäîâàòåëüíîñòåé îäíîìó ñåìåéñòâó SCOP. Äëÿ ýòèõ
âûðàâíèâàíèé áûëè ïîäñ÷èòàíû êîëè÷åñòâî óäàëåííûõ ôðàãìåíòîâ (¾ãýïîâ¿) è ïðî-
öåíò ñõîäñòâà. Ñðåäíåå êîëè÷åñòâî ãýïîâ â âûðàâíèâàíèè ïðèìåðíî ðàâíî 8, ïðè ýòîì
13% âûðàâíèâàíèé ñîäåðæàò 15 è áîëåå ãýïîâ. Ïîñòðîåííàÿ âûáîðêà ïðåäíàçíà÷åíà äëÿ
àíàëèçà êà÷åñòâà âûðàâíèâàíèé, êîòîðûå ñòðîÿòñÿ ìåòîäîì [1] (àäðåñ ñåðâåðà: [5]).
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