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Struktury spejimo metodai

» Ab initio modeliavimas

 Homologinis modeliavimas

 Fragmentuy metodai

» Sanklodos (foldo, angl. fold) atpazinimas

» Atstumu, apribojimo metodai
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ADb Initio modeliavimas

« Paremtas baltymu, strukturos isvedimu iS

fundamentaliy fizikiniu baltymu savybiu
* Reikalauja daug skaicCiavimo pajégumu,
Kol kas néra itin tikslus ar patikimas

* NeiSsprestos problemos:

- ar pakankamai gerai zinomas jégu laukas
baltymuose?

- kaip suskaiciuoti pakankama konformaciju
jvairove (pvz. pakankamai ilgas (s, ms)
molekulinés dinamikos trajektorijas)?



Ab initio metody svarba

 Padeda geriau suprasti baltymu
SuUSIvyniojimo procesus

» Leidzia spéti strukturas vien tik iS sekos,
net kai néra jokiu homologisku sekuy, ir
modeliy



ADb initio modeliavimo
metodikos

e Molekuliné dinamika
e Monte-Karlo modeliavimas

e Grubesniu modeliu konstravimas (liekanu,
fragmentu lygyije)
 Gardeliu (angl. lattice) metodai



Homologinis modeliavimas

e Tiksliausias Siuo metu zinomas metodas

 Imanomas tik tada, kai yra artimas (pagal
seka) baltymas — ,Sablonas” su zinoma
trimate struktura

» Reikalauja patikimo seku palyginio ir
homologiju nustatymo.



Septyni homologinio

modeliavimo zingshniai
» Sablono atpazinimas ir pradinis palyginys
« Palyginio patikslinimas
» Skeleto generavimas
» Kilpu modeliavimas
» Soniniu grandiniuy modeliavimas
 Modelio optimizavimas

e Modelio tikrinimas (validavimas)

E. Krieger et al., in Structural bioinformatics, ed. P.E.Bourne & H. Weissig,
Hoboken, New Jersey, Willey-Liss, 2003, p. 509-522



Fragmenty metodai

e Tarpiniai tarp Ab initio ir homologinio
modeliavimo

 Naudoja kiekvienam sekos fragmentui
sutinkamas PDB struktuaras kaip kietus
arba beveik kietus fragmentus

- Rosetta, Robetta



Sanklodos atpazinimas

 Bando atspéti baltymo sankloda (fold), net
kai nepavyksta surasti panasiu
homologisku baltymu, struktaruy

 Sanklodu zZymiai maziau negu seku/!



Sanklodos atpazinimo metodai

 ,Biologiniai® metodai

- baltymai lyginami pagal ju evoliucinius rysius
ir strukturinius ar funkcinius panasumus

e Fizikiniai“ metodai

- baltymu, sankloda bandoma iSvesti is ju sekos,
fizikiniu savybiu bei fundamentaliu fizikiniuy
principu (pvz. laisvosios energijos minimumo)



Robetta serveris

www.bokerlab.org
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RELATED SITES

0.84 A over 39 residues RosettaBackrub Server
RosettaAntibody Server
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1-macdiai ir 2-maciai spéjimai

* Antrinés strukturos spéjimas
- neuronu, tinklai

 PavirSiniuy a.r. sp€jimas,
transmembraniniu fragmentu spéjimas



	Slide 1
	Slide 2
	Slide 3
	Slide 4
	Slide 5
	Slide 6
	Slide 7
	Slide 8
	Slide 9
	Slide 10
	Slide 11
	Slide 12
	Slide 13

