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Μαθησιακοί Στόχοι

 κατανόηση της έννοιας και των εφαρμογών της 

πολλαπλής στοίχισης ακολουθιών.

 επιλογή των ακολουθιών προς στοίχιση.

 παρουσίαση των διαφορετικών 

μορφοποιήσεων της πολλαπλής στοίχισης.

 κατανόηση των εναλλακτικών μεθόδων 

βαθμολόγησης της πολλαπλής στοίχισης 

ακολουθιών.



Λέξεις Κλειδιά

 Λέξεις κλειδιά: πολλαπλή στοίχιση ακολουθιών.

 Key words: Multiple Sequence Alignment, 

Multiple alignment editors, Minimum Entropy, 

Sum-of-Pairs Score.
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 αποκαλύπτει συντηρημένες περιοχές

 αντιστοίχιση καταλοίπων με κριτήρια 

ομοιότητας σε επίπεδο

– δομής

– εξέλιξης

– λειτουργίας

– ακολουθίας
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 Εύρεση απομακρυσμένων ομόλογων πρωτεϊνών

 Δημιουργία profile που περιγράφει ένα domain

 Φυλογενετική ανάλυση

 Εύρεση συντηρημένων περιοχών που 

αντιστοιχούν σε υποκινητές, καταλυτικά κέντρα 

κ.α.

 Μελέτη της επίδρασης SNPs στη δομή και 

λειτουργία

 Πρόβλεψη δευτεροταγούς και τριτοταγούς δομής 

πρωτεϊνών

 Σχεδιασμός εκκινητών PCR
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Επιλογή Ακολουθιών προς 
Στοίχιση 1/3

 Η χρήση πανομοιότυπων ακολουθιών στην 

πολλαπλή στοίχιση δεν προσφέρει 

πληροφορίες για τη σχέση απομακρυσμένων 

ομόλογων αλληλουχιών.
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 ακολουθίες με διαφορετικό αριθμό 

επαναλήψεων

– αναγνώριση των επαναλήψεων (π.χ. dotplot)

– διαχωρισμός της στοίχισής τους
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Readseq http://www.ebi.ac.uk/cgi-bin/readseq.cgi

– Μετατροπή από το ένα format στο άλλο

 FASTA (.fa ή .fasta ή .fst)

>IXI_234

TSPASIRPPAGPSSRPAMVSSRRTRPSPPGPRRPTGRPCCSAAPRRPQATGGWKTCSGTC

TTSTSTRHRGRSGWSARTTTAACLRASRKSMRAACSRSAGSRPNRFAPTLMSSCITSTTG

PPAWAGDRSHE

>IXI_235

TSPASIRPPAGPSSR---------RPSPPGPRRPTGRPCCSAAPRRPQATGGWKTCSGTC

TTSTSTRHRGRSGW----------RASRKSMRAACSRSAGSRPNRFAPTLMSSCITSTTG

PPAWAGDRSHE

>IXI_236

TSPASIRPPAGPSSRPAMVSSR--RPSPPPPRRPPGRPCCSAAPPRPQATGGWKTCSGTC

TTSTSTRHRGRSGWSARTTTAACLRASRKSMRAACSR--GSRPPRFAPPLMSSCITSTTG

PPPPAGDRSHE

>IXI_237

TSPASLRPPAGPSSRPAMVSSRR-RPSPPGPRRPT----CSAAPRRPQATGGYKTCSGTC

TTSTSTRHRGRSGYSARTTTAACLRASRKSMRAACSR--GSRPNRFAPTLMSSCLTSTTG

PPAYAGDRSHE

http://www.ebi.ac.uk/cgi-bin/readseq.cgi


IXI_234      TSPASIRPPAGPSSRPAMVSSRRTRPSPPGPRRPTGRPCCSAAPRRPQATGGWKTCSGTC

IXI_235      TSPASIRPPAGPSSR---------RPSPPGPRRPTGRPCCSAAPRRPQATGGWKTCSGTC

IXI_236      TSPASIRPPAGPSSRPAMVSSR--RPSPPPPRRPPGRPCCSAAPPRPQATGGWKTCSGTC

IXI_237      TSPASLRPPAGPSSRPAMVSSRR-RPSPPGPRR----PTCSAAPRRPQATGGYKTCSGTC

             *****:*********         ***** ***    * ***** *******:*******

IXI_234      TTSTSTRHRGRSGWSARTTTAACLRASRKSMRAACSRSAGSRPNRFAPTLMSSCITSTTG

IXI_235      TTSTSTRHRGRSGWRA----------SRKSMRAACSRSAGSRPNRFAPTLMSSCITSTTG

IXI_236      TTSTSTRHRGRSGWSARTTTAACLRASRKSMRAACSR--GSRPPRFAPPLMSSCITSTTG

IXI_237      TTSTSTRHRGRSGYSARTTTAACLRASRKSMRAACSR--GSRPNRFAPTLMSSCLTSTTG

             *************: *          ***********  **** **** *****:*****

IXI_234      PPAWAGDRSHE

IXI_235      PPAWAGDRSHE

IXI_236      PPPPAGDRSHE

IXI_237      PPAYAGDRSHE

             **  *******

 Phylip (.phy ή .phylip)

Clustal (.aln)

 4 131

IXI_234      TSPASIRPPA GPSSRPAMVS SRRTRPSPPG PRRPTGRPCC SAAPRRPQAT

IXI_235      TSPASIRPPA GPSSR----- ----RPSPPG PRRPTGRPCC SAAPRRPQAT

IXI_236      TSPASIRPPA GPSSRPAMVS SR--RPSPPP PRRPPGRPCC SAAPPRPQAT

IXI_237      TSPASLRPPA GPSSRPAMVS SRR-RPSPPG PRRPT----C SAAPRRPQAT

             GGWKTCSGTC TTSTSTRHRG RSGWSARTTT AACLRASRKS MRAACSRSAG

             GGWKTCSGTC TTSTSTRHRG RSGW------ ----RASRKS MRAACSRSAG

             GGWKTCSGTC TTSTSTRHRG RSGWSARTTT AACLRASRKS MRAACSR--G

             GGYKTCSGTC TTSTSTRHRG RSGYSARTTT AACLRASRKS MRAACSR--G

             SRPNRFAPTL MSSCITSTTG PPAWAGDRSH E

             SRPNRFAPTL MSSCITSTTG PPAWAGDRSH E

             SRPPRFAPPL MSSCITSTTG PPPPAGDRSH E

             SRPNRFAPTL MSSCLTSTTG PPAYAGDRSH E
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Multiple alignment editors

Έλεγχος και πιθανή τροποποίηση πολλαπλών 

στοιχίσεων

– Jalview http://www.jalview.org/

– SeaView http://pbil.univ-lyon1.fr/software/seaview.html

 Δημιουργία sequence logos

– WebLogo http://weblogo.berkeley.edu/

http://www.jalview.org/
http://pbil.univ-lyon1.fr/software/seaview.html
http://weblogo.berkeley.edu/
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Ορισμένες θέσεις είναι καλύτερα συντηρημένες 

από άλλες.

Οι ακολουθίες δεν είναι ανεξάρτητες αλλά 

σχετίζονται με κάποιο φυλογενετικό δέντρο.

– Τα κατάλοιπα μιας στήλης έχουν προέλθει από ένα 

"αρχέγονο" κατάλοιπο.

– Η στοίχιση πρέπει να μεγιστοποιεί την πιθανότητα 

εύρεσης κοινού προγόνου.

 Απλοποιήσεις: 

– Αγνοούμε φυλογενετικά δένδρα

– Στατιστικά ανεξάρτητες οι στήλες της στοίχισης

x

y

z
w

v

?



στοίχιση m

AC-GCGG-C

m = AC-GC-GAG

GCACC-GAG

mi
j = κατάλοιπο στη στήλη i στην ακολουθία j

– π.χ. m4
2 = G

 cia = παρατηρούμενος αριθμός καταλοίπων a στη 

στήλη i

– π.χ. c1A=2, c1C=0, c1G=1, c1T=0, C1-=0

 pia = πιθανότητα του καταλοίπου a στη στήλη i
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Minimum Entropy

– S(mi) = -∑acialog2pia

S(mi) το score της i στήλης της στοίχισης m

– μέτρο της μεταβλητότητας που παρατηρείται στη 

στήλη i

– καλή στοίχιση

ελαχιστοποιεί την συνολική εντροπία ∑ι S(mi)
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 Sum-of-Pairs Score

– άθροισμα των scores όλων των "επαγόμενων" ανά 

δύο στοιχίσεων

– S(m) = ∑ι S(mi)

– S(mi) = ∑k<l s(mi
k, mi

l)

όπου s(mi
k, mi

l) το score της στοίχισης των καταλοίπων 

στις ακολουθίες k και l, όπως προκύπτει από ένα πίνακα 

αντικατάστασης
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 Sum-of-Pairs Score

 Seq1: ALLE

 Seq2: GLLD

 Seq3: WLGD

 Blosum50
– s(L-L) = 5

– s(L-G) = -4

 SP = SP(1) + SP(2) + SP(3) + SP(4)

– SP(2) = s(L-L) + s(L-L) + s(L-L) = 15

– SP(3) = s(L-L) + s(L-G) + s(L-G) = -3

Seq1: ALLE

Seq2: GLLD

Seq1: ALLE

Seq3: WLGD

Seq2: GLLD

Seq3: WLGD

επαγόμενες ανά δύο στοιχίσεις
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Weighted Sum-of-Pairs Score

– S(mi) = ∑k<l wkl s(mi
k, mi

l)

Ακολουθία           στήλη A             στήλη  B             στήλη C      

1 …………..……N…………………N…………………..N

2 ………..………N…………………N…………………..N

3 ………..………N…………………N…………………..N

4 ………..………N…………………N…………………..C

5 ………..………N…………………C…………………..C

Sum-of-pairs score:      60                 24                       6
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