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Μαθησιακοί Στόχοι

 Κατανόηση της αναγκαιότητας των ευριστικών

αλγορίθμων στην αναζήτηση ομοιοτήτων σε 

βάσεις δεδομένων ακολουθιών.

 Επεξήγηση των μεθόδων FASTA και BLAST.
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Αναζήτηση Ομοιοτήτων

 Δεδομένα.

– Ακολουθία επερώτησης (query sequence).

– Ακολουθίες στη Βάση Δεδομένων (subject

sequences).

 Αναζήτηση.

– Μέθοδοι δυναμικού προγραμματισμού:

Πρακτικοί μόνο για "μικρά" προβλήματα.

– Ευριστικοί Αλγόριθμοι:

Γρήγορη αναζήτηση.

Δεν εγγυώνται την βέλτιστη στοίχιση.

FASTA (Lipman and Pearson, 1985).

BLAST (Altschul et al, 1990).
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 K-tuples (K-tup): λέξεις μεγέθους k.

 Για κάθε ακολουθία της ΒΔ:

– αναγνώριση διαγωνίων ταύτισης.

– βαθμολόγηση με τη χρήση πίνακα αντικατάστασης 

και επιλογή των διαγωνίων με το μεγαλύτερο score.
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 Για κάθε ακολουθία της ΒΔ:

– Ένωση των διαγωνίων με score μεγαλύτερο ενός 

κατωφλίου.

– Χρήση δυναμικού προγραμματισμού (banded

Smith-Waterman) για τη βελτιστοποίηση της 

στοίχισης.
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 K-tuples (K-tup):

– πρωτεΐνες: 2-tuples.

– DNA: 6-tuples.

 η τιμή του k επηρεάζει την ευαισθησία και 

την ταχύτητα της αναζήτησης.

– μεγάλη τιμή k:

μείωση λέξεων που ταυτίζονται αλλά δεν αντιστοιχούν σε 

πραγματικές στοιχίσεις (background word hits).

αύξηση ταχύτητας αλλά μείωση ευαισθησίας (sensitivity).
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Query: NKCKTPQGQRLVN, W=3, T=13 word score

PQG 18

PEG 15

PRG 14

PKG 14

PNG 13

PDG 13

PHG 13

PMG 13

PSG 13

PQA 12

PQN 12

… …

neighborhood words
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Words: όλες οι δυνατές λέξεις μεγέθους W:

– πρωτεΐνες: 3 κατάλοιπα.

– DNA: 11 κατάλοιπα.

 Δημιουργία ευρετηρίου με όλες τις λέξεις στις 

ακολουθίες της ΒΔ.

 Για κάθε λέξη της ακολουθίας επερώτησης

– εύρεση όλων των λέξεων (neighborhood words) 

που στοιχίζονται μαζί της με score μεγαλύτερο ενός 

κατωφλίου (neighborhood score threshold, T) 

χρησιμοποιώντας έναν πίνακα αντικατάστασης.
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 Αναζήτηση των neighborhood words έναντι του 

προκατασκευασμένου πίνακα με όλες τις λέξεις των 

ακολουθιών της ΒΔ.

 Επέκταση της στοίχισης μεταξύ της ακολουθίας 

επερώτησης και των ακολουθιών της ΒΔ για την 

αναγνώριση ενός High-scoring Segment Pair (HSP).

 Τερματισμός της επέκτασης όταν το score γίνει 

μικρότερο ενός προκαθορισμένου κατωφλίου.

 Μεγαλύτερο Τ:

– μείωση των προσπαθειών εύρεσης HSPs.

– αύξηση ταχύτητας αλλά μείωση ευαισθησίας.
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 two-hit BLAST:

– Παρατηρήσεις:

Η επέκταση γύρω από τα seed words αποτελεί 

το 90% του χρόνου εκτέλεσης του BLAST.

Τα HSP έχουν μεγαλύτερο μήκος και περιέχουν 

πολλές λέξεις μήκους W.
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 two-hit BLAST:

– Επέκταση μόνο όταν υπάρχουν δύο μη 

επικαλυπτόμενα ζεύγη λέξεων σε απόσταση

μικρότερη από ένα κατώφλι μεταξύ τους.
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 two-hit BLAST:

– για να διατηρηθεί η 

ευαισθησία της αναζήτησης, 

απαιτείται μικρότερο T 

(neighborhood score

threshold).

περισσότερα hits.

αλλά μόνο ένα μικρό ποσοστό 

από αυτά σχετίζονται με 

δεύτερο hit.

– αύξηση της ταχύτητας.
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Gapped BLAST:

– two-hit BLAST για τη δημιουργία ενός HSP.

– επέκταση του HSP με κενά, αν έχει score

μεγαλύτερο ενός κατωφλίου Sg.
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Gapped BLAST.
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 Εφαρμογή φίλτρων.
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 Εφαρμογή φίλτρων:

– επαναλήψεις.

– περιοχές χαμηλής πολυπλοκότητας.

– δημιουργία στατιστικώς σημαντικών στοιχίσεων, αλλά 

χωρίς βιολογικό νόημα.

– Soft filtering:

φιλτράρισμα μόνο στη φάση αναζήτησης.

– Hard filtering:

φιλτράρισμα στη φάση αναζήτησης και στη φάση τελικής 

στοίχισης.



Servers

 FASTA:

– http://fasta.bioch.virginia.edu/fasta_www2/fasta_list2.shtml

– http://www.ebi.ac.uk/Tools/sss/fasta/

 BLAST:

– http://blast.ncbi.nlm.nih.gov/

– http://www.ebi.ac.uk/Tools/sss/ncbiblast/

 Sequence Similarity Searching:

– http://www.ebi.ac.uk/Tools/sss/

http://fasta.bioch.virginia.edu/fasta_www2/fasta_list2.shtml
http://www.ebi.ac.uk/Tools/sss/fasta/
http://blast.ncbi.nlm.nih.gov/
http://www.ebi.ac.uk/Tools/sss/ncbiblast/
http://www.ebi.ac.uk/Tools/sss/
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