1 Interpret Pythonu

Interpret Pythonu sa typicky spusti volanim programu python, ale je lepsSie vyuzit' nejaké vyvojové
prostredie. Takychto vyvojovych prostredi je vol'ne k dispozicii niekol’ko. IDLE je relativne jednoduché
prostredie, ale funguje totozne pod UNIX-like systémami i Windows. BohatSie prostredia si Eclipse
aEric4. Nacviceni budeme pouzivat' IDLE. Na zaciatku prace je vhodné nastavit’ aktudlny adresar

import os
os.chdir (’~/BioInf’)

TieZ sa moZe hodit’ tprava cesty, podl'a ktorej Python hl’ad4 sibory pre import

import sys
sys.path #vypise zoznam prehladavanych adresarov

Do cesty je mozné pridat’ (na zaciatok) adresér, kde budd nase moduly

sys.path.insert (0,’~/BioInf/Modules’)

2 Jednoduché manipulacie s DNA sekvenciami

Biologické sekvencie je najjednoduchsie reprezentovat’ ako textové ret’azce. Naprogramujte nasledujice
funkcie:

1. DnaComplement (dna) vrati ret azec DNA komplementarny k ret’azcu dna.

>>> DnaComplement (" ACGTAATCGT')
" CATGCCGATG’

2. Reverse (seq) vriti sekvenciu seq zapisand odzadu.

>>> Reverse (! ACGTAATCGT')
"TGCTAATGCA'

3. DnaReverseComplement (dna) vriti ret azec DNA komplementdrny k obratenému ret’ azcu
dna.

>>> DnaReverseComplement (" ACGTAATCGT')
" GTAGCCGTAC'

4. MotifPos (mot, seq) vrati zoznam pozicii, kde sa v sekvencii seq vyskytuje podret’ azec mot
(nazyvany motiv, angl. motif).

>>> MotifPos (' CGT’,’ ACGTAATCGT')
(1, 7]



V Pyhtone je vytvdranie ret’azca postupnym priddvanim po jednom znaku vel'mi neefektivne. Pri
pridani kazdého znaku sa vytvori novy ret'azec. Ret’azec je mozné previest’ na zoznam jednoznakovych
ret’ azcov a naspit’.

>>> s='"aBc s’

>>> print s

aBc s

>>> 1=1ist (s)

>>> print 1

["a”, 'B", 'c’, " ", 's’]
>>> ss='"'.join (1)

>>> print ss

aBc s

Okrem prevodu string — zoznam je mozné urobit’ cyklus priamo po znakoch ret’azca:

for ¢ in theString:
processChar (c)

Tzv. ‘list comprehension’ tiez umoZiiuje efektivne prejst’ vSetky znaky ret’azca (alebo prvky zozna-
mu):

results = [ processChar(c) for c in theString ]
Rovnako efektivne funguje tzv. mapovanie
results = map (processChar,theString)

Ak potrebujeme zistit mnoZinu znakov, ktoré sa v ret’azci vyskytuju, tak to efektivne urobi prevod
na mnozinu

>>> s=set ("acgtctaatGgaCtdAcTTtgGAagtCcCCCcTGActActcta’ .upper ())
>>> print s
set (["A", 'Cr, 'T", 'G', 'D’'])
>>> dnachars = set (['A’",’'C’,"'G’","T"])
>>> 1f s—-dnachars:
print ’‘Nie je to DNA’
else:
print "Je to DNA’

Nie je to DNA

Rychle funguje aj nahradzovanie v ret azcoch



>>>
>>>

s='dAcTTtgGAagtCcCCCcTGAC’
print s,’\n’,s.replace('Cc’,’ ")

dAcTTtgGAagtCcCCCcTGAC
dAcTTtgGAagt *CC*TGAC

Pre transformécie, kde sa jeden znak nahradzuje jednym znakom je vyhodnd funkcia translate,
ktord vSak vyZaduje tabul'’ku — vektor 256 znakov — ktord uddva na i-tej pozicii znak, na ktory sa mé
previest’ znak s ordindlnou hodnotou i. Taku tabul’ku vie pripravit' funkcia maketrans. Napriklad
nahradenie vSetkych znakov G’ na’a’,’ I’ na’a’ a’e’ na’a’.

>>>
>>>
>>>
>>>

import string

s="GbrIke,dGbrIke’

tr = string.maketrans(’'GIe’,’aaa’)
string.translate (s, tr)

"abraka, dabraka’

Otocenie ret’azca sa da dosiahnut’ efektivne roz§irenym operatorom indexovania

>>>
>>>

s="abraka’
s[::-1]

"akarba’

3 Kodovanie proteinov v DNA

Standardny kéd aminokyselin v DNA je nasledujiica tabul'ka:

TTT—F | TTC—F | TTA—L | TTG—L | TCT—S
TCC—S | TCA—S | TCG—S | TAT —Y | TAC—Y
TGT—C | TGC—C | TGG—W | CTT—L | CTC—L
CTA—L | CTG—L | CCT—P | CCC—P | CCA—P
CCG—P | CAT—H | CAC—H | CAA—Q | CAG—Q
CGT—R | CGC—R | CGA—R | CGG—R | ATT—1
ATC—1 | ATA—I1 | ATG—M | ACT—T | ACC—T
ACA—T | ACG—T | AAT—N | AAC—N | AAA—K
AAG—K | AGT—S | AGC—S | AGA—R | AGG—R
GIT—V | GTC—V | GTA—V | GTG—V | GCT—A
GCC—A | GCA—A | GCG—A | GAT—D | GAC—D
GAA—E | GAG—E | GGT—G | GGC—G | GGA—G
GGG—G

K nej je treba eSte poznat’ mnoZinu Startovacich kodénov {TAA, TAG, TGA}, ktorymi moZe gén
zacinat’, a mnoZinu stop-kodénov {TTG, CTG, ATG}, ktorymi gén konci.
Ale existuji i d’alSie kédy. Napriklad v mitochondridlnej DNA stavovcov (Ces. obratlovce) funguje

tabul’ka:



TTT—F | TTC—F | TTA—-L | TTG—L | TCT—S
TCC—S | TCA—S | TCG—S | TAT —-Y | TAC—Y
TGT—C | TGC—C | TGA—W | TGG—W | CTT—L
CTC—L | CTA—L | CTG—L | CCT—P | CCC—P
CCA—P | CCG—P | CAT—H | CAC—H | CAA—Q
CAG—Q | CGT—R | CGC—R | CGA—R | CGG—R
ATT—1 | ATC—1 | ATA—M | ATG—M | ACT—T
ACC—T | ACA—T | ACG—T | AAT—N | AAC—N
AAA—K | AAG—K | AGT—S | AGC—S | GTT—-V
GTC—V | GTA—V | GTG—V | GCT—A | GCC—A
GCA—A | GCG—A | GAT—D | GAC—D | GAA—E
GAG—E | GGT—G | GGC—G | GGA—G | GGG—G

s mnozinou Startovacich kodénov {TAA, TAG, AGA, AGG} a mnoZinou stop-kodénov {ATT, ATC,
ATA, ATG, GTG}.

Takychto tabuliek sa v bioinformatike pouZiva viac nez 10. Jedna z vhodnych reprezentécii takejto
tabul'ky v Pythone je slovnik. Standardnd tabul’ka sa dé napriklad reprezentovat’ ako trojica

(slovnik_kodonov, start_kodony, stop_kodony).

Standardn4 kédovacia tabul’ka sa potom vytvori nasledovne:

std_table = ({
rrrt’: ', ’'TTC': 'F’, 'TTA’': 'L’, 'TTG': 'L’', 'TICT': 'S',
rtTcer: fSgr, rTCA’: 'S’, 'TCG': ’S', 'TAT': ’'Y’', 'TAC': "Y',
rr¢r’: 'C’, 'TGC’': 'C', 'TGG': 'W", 'cCcTT': ’'L'", 'CTIC': 'L’,
rcTa’: 'L, ’'Ccrg’: 'n’, ’'cctr’:. ’pf, ’fcccr: 'pr, 'cca’: 'p’,
rcce’: 'p’, 'CAT': 'H', 'CAC': '"H', "CAA': 'Q’, 'CAG': 'Q’,
"cGT": 'R’, 'CGC’: 'R', 'CGA': 'R'", 'CGG': 'R'", 'ATT'": 'I’,
"ATCc’:. ’'1’, 'ATA': ’'I1I', 'ATG': 'M', '"ACT’':. ’'T’, 'ACC': 'T’",
"ACA’ . 'T’, 'ACG': 'T", 'AAT': 'N’, "AAC’': 'N’, ’'AAA': "K',
"AAG’: "K', 'AGT': ’'S'", 'AGC': 'S’', "AGA’': 'R’', '"AGG': 'R’,
rGTT 2 'V, 'GIC': 'V', 'GTA': 'V, 'GTG': 'V', 'GCT": 'A’,
rGeer: 'Aar, 'GCA’: 'A', 'GCG': 'A', 'GAT': ’'D’', 'GAC': 'D’,
"GAA': 'E’, 'GAG': 'E', 'GGT': 'G", 'GGC': 'G", 'GGA': 'G’,
"GGG": G’ 1},
(" TAA", "TAG’, "TGA'),
("TTG’, ’'CTG’, ’'ATG’)

Ulohy:
1. NapiSte funkciu PrintCodonTab (table=std_table), ktord vypise tabul’ku kédov amino-

kyselin pomocou trojic bdz v DNA a zoznamy Startovacich a stop-kodénov. Ked je parameter
s tabul’kou vynechany, tak ma pouZit’ Standardnd tabul’ku. Tabul'ku vypiSte prehl’adne, prikaz

4



print table

nestaci!

2. NapiSte funkciu Cod2Aa (codon, table=std_table), ktord pre dany kodén codon vrati
bud’ jednopismenkovy kéd aminokyseliny alebo ret'azec ' Stop’, ak sa jednd o stop-kodén. Ked’
je parameter s tabul’kou vynechany, tak m4 pouZit’ Standardnd tabul ku.

3. Napiste funkciu Aa2Cod (amino, table=std_table), ktord pre dany jednopismenkovy kéd
aminokyseliny amino vréti zoznam kodénov, ktoré ju kéduji a pre amino=' Stop’ vriti zo-
znam stop-kodénov. Ked’ je parameter s tabul’kou vynechany, tak ma pouzit’ Standardnd tabul ku.

4. NapiSte funkciu Dna2Cod (dna, pos=0, table=std_table), ktord pre dany ret azec DNA
dna vréti ret'azec proteinu, ktory zacina na pozicii pos a konci bud’ nejakym stop-kodénom
alebo koncom ret'azca DNA. Ked’ je parameter s tabul’kou vynechany, tak ma pouzit’ Standardnd
tabul'ku.

Poznamky: Na manipulaciu so slovnikmi sa hodia nasledujice funkcie
e slovnik.has_key (kluc) vréti True, ked” slovnik obsahuje dvojicu s kI'i¢om k1luc,
e slovnik.keys () vrati zoznam vSetkych kI'i¢ov v slovniku slovnik,

e slovnik [kluc] vrati hodnotu uloZenu s kI'i¢om kluc.

4 Nacitanie bioinformatickych sekvencii

Formiét stiborov FASTA je vel'mi jednoduchy. Jednd sa o textovy stibor. Zipis sekvencie zacina vZdy
hlavickou. Hlavicka je jednoriadkovy popis zacinajici znakom > nasledovanym identifikdtorom sekven-
cie (az do medzery alebo konca riadku). Za identifikdtorom mdze nasledovat’ 'ubovol'ny popis az do
konca riadku. Po hlavicke nasleduje 'ubovol'ny pocet riadkov obsahujicich sekvenciu rozsekant na ku-
sy maximalne 80 znakov (Casto sa maximalna dizka riadku nedodrzuje). Sekvencia konc¢i bud’ s koncom
suiboru alebo hlavickou d’alSej sekvencie.

Priklad siboru vo FASTA-formate:

>AtMg00665 nad5b nad5.2
GATATGATGATTGGTTTAGGTA
>AtMg00513 nadba nad5.1
ATGTATCTACTTATCGTATTTTTGCCCCTGCTCGGTAGTTCCGTAGCAGGTTTTTTCGGACGTTITTCTAGGATCA
GAAGGAAGCGCTATAATGACCACTACGTGCGTTTCATTCTICTTCGATCTTATCTTTGATTGCTTTTTATGAAGTC
GCACCGGGAGCTAGTGCTTGCTATCTAAGAATTGCTCCATGGATCTCATCGGAAATGTTTGATGCTTCTTGGGGC
TTCTTGTTCGATAGCCCGACCGTAGTGATGTTAATTGTGGTTACATCCATAAGTAGCTTGGTCCATCTTTATTCC
ATTTCATATATGTCCGAGGATCCGCATAGCCCTCGATTTATGTIGTITATTTATCCATTCTTACTTITTTTTATGCCA

Zéklad spracovania textového suboru v Pythone mo6Ze byt’ takto jednoduchy:

data = open(’'Arabidopsis.fasta’) .read()



Cely textovy stibor je nacitany do jediného ret’azca. S takymto ret'azcom sa vSak dobre nepracuje.
Podobne sa d4 precitat’ naraz cely binarny sibor.

data = open(’Subor.bin’,’rb’) .read()
Bezpecnejsie je vSak definovat’ inStanciu objektu pre stibor a ten po skonceni prace zatvorit’

fileObj = open (’Arabidopsis.fasta’)
try:

text = fileObj.read()
finally:

fileObj.close()

Nacitanie textového stiboru sa robi obvykle pomocou metédy readlines (), ktord vriti zoznam
ret’azcov obsahujucich jednotlivé riadky siboru. Pozor, kazdy takto precitany riadok konéi symbolom
konca riadku ’\n’. Ak stubor vo formite FASTA obsahuje jedini sekvenciu, tak sa tito sekvencia da
nacitat’ nasledovne

fileObj = open (’Arabidopsis.fasta’)
try:

lines = fileObj.readlines ()
finally:

fileObj.close()
dna= '’ .join(lines[1:])
dna = dna.replace('\n’,’")

Na postupné spracovanie textového siboru po riadkoch sa hodi cyklus cez prvky (riadky) sibora

fileObj = open(’Arabidopsis.fasta’)
try:
for line in fileObj:
Process (line)
finally:
fileObj.close()

ReZim price so siborom — druhy parameter funkcie open mdze obsahovat’ napriklad

"rU’ Citanie textového suboru s univerzalnym rozpoznavanim konca riadku — spravne budi rozpoznané
konce riadkov z DOSu/Windows (’
r
n’) ale i UNIXu (
r’).

"w'’ zépis do textového stbora.

"wb’ zapis do bindrneho subora.



Naprogramujte nasledujice funkciu:

ReadFasta (FName, verbose=1) vriti slovnik obsahujici vSetky sekvencie zo stiboru s me-
nom FName. KI'ii¢om v slovniku budi identifikdtory sekvencii. Pre verbose = 0 funkcia nic¢
nepiSe. Inak vypiSe identifikdtory nacitanych sekvencii a ich dlzky.



