Программа поиска гомологов в банке данных

1. Назначение программы.

Программа предназначена для поиска гомологов для белка-запроса (указывается в файле параметров в поле seq1) в базе данных из поля (указывается в файле параметров в поле bank), см. пример файла параметров в infile_skop.txt. 
Программа строит выходной файл, куда помещает список найденных гомологов. Имя выходного файла задается в строке запуска (см. ниже).

2. Запуск программы. 


Программа запускается из командной строки (см. файл запуска search_test.bat). Формат строки:
1


2

3
    4

kop_int_serch_hist.exe infile_skop.txt skop_res.txt 100

Здесь:
1 - имя программы

2 - файл параметров программы ( см ниже)

3 - выходной файл со списком гомологов из базы данных

4 - максимальное количество выдаваемых в список гомологов (должно быть меньше 2000)


3. Файл параметров.
       Файл параметров – это ключевой текстовый файл (см. пример в файле . search_param.txt). Ниже приведен откомментированный вариант файла (строка комментариев начинается с восклицательного знака). 

!
1. Общие параметры
matrix
  =Gonnet.txt     ! матрица замен

seq1 
  = query.aa        ! имя файла содержащего последовательность и имя запроса 




   ! в формате FASTA
bank
  = scop.seq
   ! банк последовательностей в формате FASTA 

print_aln =1

    ! выводить (1) или не выводить (0) выравнивания 
!
2. Параметры алгоритма построения выравнивания ANCHOR
!
2.1.  Параметры построения якорей 

CA
  =20 

     ! минимальный вес якоря 

CM
  =10 

     ! максимальный "провал" внутри якоря
CS
  =8 

     ! минимальный вес затравки из двух последовательных



     ! сопоставлений (Cseed) 
!
2.2.  Параметры построения выравнивания внутри якорей 

LOP
  =15

      ! Штраф за соединение якорей
LEP
  =1 

      ! Штраф за расстояние между ядрами 
                                          ! (считается как расстояние между диагоналями)
!
2.3.  Параметры довыравнивания между якорями

!               (используется для построения конечных выравниваний

!                                      только с лучшими гомологами) 

do_imp
  =no
     ! выполнять ли довыравнивание

// imp_GOP
  =15
     ! штраф за инициацию делеции
imp_GEP
  =1
     ! штраф за элонгацию делеции
END

// ключевое слово, означающее конец файла параметров
