Bioinformatica
Exercicios TP4: Algoritmos de alinhamento e matrizes de score

1. Considere as duas sequéncias:

HEAGAWGHEE
PAWHEAE

a) Construa a matriz de alinhamento para estas sequéncias e calcule o alinhamento global
optimo pelo algoritmo de Needleman-Wunsch, considerando uma gap penalty de -8 e uma
matriz de score BLOSUM50.

b) Construa um alinhamento semelhante, mas usando o método de alinhamento local de
Smith-Waterman.

2. Obtenha as sequéncias da tripisina humana e de ratazana. Produza o seu alinhamento global
com o progama “needle” (www.ebi.ac.uk/emboss/Tools/psa) . O software usa por defeito
uma matriz BLOSUM®62 para fazer este alinhamento, mas qual lhe parece que deveria ser a
matriz apropriada para esta situagao. Volte a correr “needl” com esta matriz e compare com o
resultado anterior. Obtenha a sequéncia da tripsina de Litopenaeus vannamei (white leg
shrimp) e faca o alinhamento desta com a humana. Qual seria a matriz
de alinhamento mais apropriada nesta situacao?... Repita o alinhamento com esta ultima e
compare.

3. Utilize o site DALI para fazer o alinhamento estrutural das duas proteinas tripsina 1 humana e
tripsina da bactéria Streptomyces griseus. Compare este alinhamento com o obtido com a
ferrramenta EMBOSS (water) . Modifique os valores por defeito das penalidades de abertura e
extendo de gaps e obseve o efeito sobre o socre o alinhamento, procurando encontrar os valores
que melhore fazem corresponder o alinhamento observado ao alinhado estrutural.

4. Considere o seguinte fragmento de um bloco da base de dados BLOCKS, para a familia das

globulinas:
| b

myoglobin GHGQDILIRLIESHPETLEK DR

Hb o EYGAEALERMELSEPTTKTYEPH
Hb B EVGGEALGRLLVVYPYTQRIEEES
erythrocruorin GDPVGILYAVEKADPSIMAK

clam Hb GNGVALMTTLEADNQETIGY
worm Hb TSGVDILVKYETSTPAAQE[FEPK
leghemoglobin QY SVVGYTSILEKAPAAKDLES

GlyceraHb  EYGAEALERMBLSEPTTKTYEPH

com base nas frequéncias de ocorréncia dos aminoacidos e frequéncia de ocorréncia dos
pares fenilalanina-leucina (FL), obtenha um valor aproximado para o score da substituicao
Phe-Leu na matriz BLOSUM.

5. Use o programa PRSS para calcular a significancia dos alinhamentos da cadeia alfa da
hemoglobina com as seguintes proteinas: cadeia beta da hemoglobina, Leghemoglobina do
tremoco, GST-7 de C. eleganas O que pode concluir ?


http://www.ebi.ac.uk/emboss/Tools/psa
http://ekhidna.biocenter.helsinki.fi/dali/
https://www.ebi.ac.uk/Tools/psa/emboss_water/
https://fastademo.bioch.virginia.edu/fasta_www2/fasta_www.cgi?rm=shuffle

