Программа и методика испытаний TIQMax (функция 3)

1. Объект испытаний

Программная компонента TIQMax, предназначенная для анализа эволюции набора белковых семейств и построения на их основе потенциального дерева эволюции видов.

2. Методы испытаний

Испытание функциональных возможностей, указанных в п. 3, будет проводиться с помощью следующих тестов:

2.1. Тестирование работоспособности модуля.

· Тестирование работоспособности модуля с помощью сценария test1.sh на небольшом наборе входных данных (файл test/GTrees.gt с 13 деревьями генов).
Результат – получение файла BadGenes1.html, идентичного одноимённому эталонному файлу (здесь и далее эталонные файлы расположены в подкаталоге eta).

2.2. Тест на некорректно введенные значения параметров запуска.

· Сценарий test2.sh: в файле параметров (Settings2.txt) указано имя несуществующего входного файла таблицы принадлежности генов видам (nonexist.gtb).
Результат – на консоль оператора выдаётся сообщение об ошибке (образец вывода программы – в файле stderr2).

· Сценарий test3.sh: в файле параметров (Settings3.txt) указано недопустимое имя файла протокола (TIQ\/Max3.log).
Результат – на консоль оператора выдаётся сообщение об ошибке (образец вывода программы – в файле stderr3).

2.3. Тест на способность программы корректно обрабатывать ошибки во входных данных.

· Сценарий test4.sh: файл деревьев генов (test/wrong.gt) содержит синтаксическую ошибку в записи второго дерева генов (строка 9).
Результат – на консоль оператора выдаётся сообщение об ошибке (образец вывода программы – в файле stderr4).

· Сценарий test5.sh: файл деревьев генов (test/empty.gt) не содержит ни одного дерева генов.
Результат – на консоль оператора выдаётся сообщение об ошибке (образец вывода программы – в файле stderr5).

2.4. Тест на способность программы обрабатывать большие наборы деревьев генов.

· Сценарий test6.sh: файл деревьев генов (large/GTrees.gt) содержит 132 дерева генов с генами из 40 различных видов, файл деревьев видов (large/STree.ph) содержит биологически разумное дерево эволюции этих видов.
Результат – файл BadGenes6.html (идентичный одноимённому эталонному файлу) содержит информацию об аномально расположенных генах и относительном качестве исследуемых КОГов.

Комментарий о биологической разумности результата. Как видно из таблицы, алгоритм нашёл 39 случаев нестандартно расположенных генов, причём во многих случаях биологические соображения подтвердили, что имел место горизонтальный перенос (см [1,2]). Приведём некоторые из них.
COG0012 (гипотетическая GTPаза).
Buchnera aphidicola, эндосимбионт тли, является гамма-протеобактерией, ближайшим родственником кишечной палочки, однако её ген BU191 кластеризуется на дереве генов вместе с генами хламидий. Они и являются источником горизонтального переноса.
COG0215 (цистеинил-тРНК-синтетаза).
Подтверждено, что ген VNG1095G из галофильной архебактерии Halobacterium sp. (эубактериального происхождения) был горизонтально перенесён из генома организма, родственного Deinococcus radiodurans. Кроме того, ген XF0995 (гамма-протеобактерия Xylella fastidiosa) был перенесён из альфа-протеобактерии, родственной Caulobacter crescentus. 
COG0143 (Метионил-тРНК-синтетаза). 

Ген mlr5926 (альфа-протеобактерия Mesorhizobium loti) был горизонтально перенесён из  архебактерий к эубактериям. Интересно отметить, что в геноме Mesorhizobium loti сохранился и первоначальный ген mll0419.
COG0102 (Большая субъединица рибосомального белка).
Здесь имел место горизонтальный перенос гена рибосомального белка. Ген DR0174 из генома Deinococcus radiodurans (этот ген кодирует белок L13) был перенесён из гамма-протеобактерий. 
COG0198 (Большая субъединица рибосомального белка). 
Ген BB0489 из генома Borrelia burgdorferi (она из группы спирохет, а этот ген кодирует рибосомальный белок L24) был перенесён из бета- или гамма-протеобактерий.
COG0272 (NAD-зависимая ДНК-лигаза). 
Ген yicF из кишечной палочки (этот ген кодирует NAD-зависимую ДНК-лигазу) был горизонтально перенесён из спирохет. Интересно отметить, что геном кишечной палочки содержит «родной» ген lig с той же функцией.
COG0343 (кьюоин/археозин-тРНК-рибозилтрансфераза). 
Ген AF1485 из генома Archaeoglobus fulgidus был перенесён из эубактерий.
Другие найденные нестандартно расположенные гены, вероятнее всего, также горизонтально перенесены, возможно, из другого КОГа. В отдельных случаях нестандартное расположение гена могло быть результатом древней дупликации или иных событий.
Подсчитанные для каждого КОГа числа горизонтальных переносов, дупликаций и потерь генов, позволяют ранжировать КОГи по скорости протекания естественного отбора в них. Предполагается, что в КОГах с большим числом таких событий естественный отбор протекал интенсивнее, чем в среднем по видам, что привело к сильному отличию топологии деревьев этих КОГов от топологии дерева видов.
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