Моделирование эволюции гена
Скобочная формула дерева:

(((А:35,В:35):55,(С:40,(D:20,Е:20):20):50):10,F:100);
(Расстояния даны как число мутаций на 100 нуклеотидных остатков)
Описание модельного филогенетического дерева.
Модель A:
 35                       DE   20   

A----+AB 55   ABCDE 50  CDE 20  +---D

     2---------1--------3---4 20
B----+         |        |   +---E
 35          10 |        |   40
               |        +-------C
               R----------------F
                     100
Полученное дерево является ультраметрическим, так как расстояния от корня до концов дерева равны.

Бескорневое дерево:
35                       DE   20   

A----+AB 55   ABCDE 50  CDE 20  +---D

     2---------1--------3---4 20
B----+         |        |   +---E

 35          110|        |   40
               |        +-------C

               F
Кладограмма (общая топология дерева): 

+---------------F               

|           

|        +------A
|        |

|   +----2
|   |    |

R---1    +------B  

    |

    |

    |      +----D 
    |      |
    +--3---4
        |  |

        |  +----E
        |

        +-------C
Описание ветвей дерева как разбиения множества листьев (считая дерево бескорневым):

	ABCDEF

	110000

	000110

	001110


Модель B:

35                       DE  20   

A----+AB 55  ABCDE 50 CDE 20+---D

     3---------4---R----2---1 20

B----+         |        |   +---E
 35         110|        |   40

               |        +-------C
               F
Филограмма (длины ребер, пропорциональны эволюционным расстояниям, {-} = 5):

          +--------C
          |

    +-----2    +----D
    |     |    |

R++++     +----1  

    |          |

    |          +----E
    |      

    |                 +-------A
    |                 |

    |     +-----------3 

    |     |           |
    +-----4           +-------B
          |  

          |

          +----------------------F
Скобочная формула дерева:                                                                                                                                                                                   
(((A:35,B:35):55,F:110):25,((D:20,E:20):20,C:40):25);
Построение эволюционной модели.

Задача — получить мутантные последовательности, соответствующие всем узлам и листьям вашего дерева. В корне дерева находится последовательность моего гена, а в узлах и листьях — последовательности, полученные из последовательности вышестоящей вершины путем внесения случайных точечных замен. Количество замен определяется из длины соответствующей ветви (число мутаций на 100 п.н.). 

Длина гена: 1992
Число мутаций в расчете на полную последовательность вашего гена:

root --- F: 1992 
root --- ABCDE: 199 
ABCDE --- AB: 1096 
ABCDE --- CDE: 996 
AB --- A: 697 
AB --- B: 697 
CDE --- DE: 398 
CDE --- C: 796 
DE --- E: 398 
DE --- D: 398 
Для получения "мутантов" воспользуемся программой msbar пакета EMBOSS. Составим скрипт (script):
msbar root F -point 4 -count 1992 -auto

msbar root ABCDE -point 4 -count 199 -auto

msbar ABCDE AB -point 4 -count 1096 -auto

msbar ABCDE CDE -point 4 -count 996 -auto

msbar AB A -point 4 -count 697 -auto

msbar AB B -point 4 -count 697 -auto

msbar CDE DE -point 4 -count 398 -auto

msbar CDE C -point 4 -count 796 -auto

msbar DE E -point 4 -count 398 -auto

msbar DE D -point 4 -count 398 –auto
В общем виде: msbar infile outfile -point 4 -count n –auto, где в каждой строке вместо "infile" имя файла с последовательностью, в которую надо внести мутации, а вместо "outfile" — имя файла, в котором будет находится измененная последовательность, n - число мутаций, "-point 4" означает, что в качестве изменений нуклеотидной последовательности присутствуют только замены, "-auto" означает, что параметры для мутаций по блокам и по кодонам будут взяты по умолчанию (не будут производиться).
