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1. Introducción

Los alineamientos múltiples de secuencias (MSA) nos
aportan como mı́nimo dos lı́neas de conocimiento, por un
lado se encuentran ciertas posiciones de aminoácidos en
el alineamiento altamente conservadas y por otro lado exis-
ten posiciones vinculadas a la estructura – función de la
proteı́na estudiada [1].
Utilizando la información mutua de la teorı́a de la informa-
ción se puede ponderar la relación coevolutiva entre dos
posiciones en una familia de proteı́nas. Con el conocimien-
to de los aminoácidos que intervienen en la relación MCH-
CPA (complejo mayor de histocompatibilidad - célula pre-
sentadora del antı́geno )de la proteı́na SEI de la familia
Saphylococcus aureus queremos predecir la ubicación en
la secuencia de aminoácidos coevolucionados, si se en-
cuentran, el MCH.
Existen aplicaciones disponibles pero nosotros propone-
mos mejorar el método en sus pasos intermedios.

2. El Modelo

Datos de entrada al modelo:

Buscamos secuencias de Superantı́genos (SAgs) de la
subfamilia Saphylococcus aureus. Y la estructura de SEI
(2G9H) obtenida en la base de estructura denominada PDB
[2].

Figura 1: Alineamiento multiple de secuencia utilizando T-
Coffe [3] y visualizado con Jalview [4].

Figura 2: Estructura cristalizada de SEI destacando los 3
aminoacidos que interaccionan formando el CMH(complejo
mayor de histocompatibilidad) [5].

Modelo matematico:

Aplicamos el modelo de información mutua [6] entre dos
posiciones en un alineamiento múltiple de secuencias de
aminoácidos que está descripto por la siguiente ecuación:

MI(i, j) =
∑
i,j

P (ai, bj) · log
(

P (ai, bj)

P (ai) · P (bj)

)

(1)

donde P(ai, bj) es la frecuencia del aminoácido a en la posi-
ción i y el aminoácido b en la posición j en la misma secuen-
cia, P (ai) es la frecuencia del aminoácido a en la posición
i y P (bj) es la frecuencia del aminoácido b en la posición j.

3. Resultados

A partir de un alineamiento múltiple de secuencias de au-
reus y la estructura (pdb) de SEI obtuve resultados de po-
sibles sitios de CMH en secuencias que no se conocen
dichos sitios.

Aureus 207 (MI) 209 209 (MI) 169 Observaciones
SEC3 9,505427 7,287265
SEC2 9,511734 7,279851
SEC1 9,603033 7,289615
SEB 9,211882 *
SEA 11,114527 *
SED 10,907445
SEE 10,820602
SEG 9,883984
SEH 9,677607 7,145700
SEI 11,599986 7,632669
SEJ 10,408566 6,873729
SEK 8,544084
SEL 8,517099
SEM 10,294096 7,387277
SEN 9,111823
SEO 9,406819 6,593579
SEP 10,237132
SEQ 9,045854
SER 10,083408 6,541051
SEU 7,930507 *

Cuadro 1: Valores de información mutua entre sitios de
estudio[0-14]. Las secuencias marcadas en el campo Ob-
servaciones se podrı́an incorporar a la predicción con la
mejora del algoritmo de alineamiento entre la secuencia y
estructura cuaternaria.

Figura 3: Grafo del sitio MCH con valores significativos.

Figura 4: Estructura SEI con las posiciones marcadas en
azul.

Figura 5: En el MSA las posiciones del MCH de SEI son
227 (H), 272 (H) y 274 (D).

4. Conclusiones

Nuestros resultados basados en la teorı́a de la información
estiman el nivel de información mutua para cada par de
aminoácidos ubicados en la zona de estudio de la subfa-
milia de Sags denominada Saphylococcus Aureus. Estas
métricas nos ayudan a inferir el sitio del MCH en secuen-
cias no estudiadas (in vitro). Introduciendo una mejora en
el proceso de alineamiento de la secuencia contra la es-
tructura se obtienen más posibles MCH.
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