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Struktūrų spėjimo metodaiStruktūrų spėjimo metodai

● Ab initio modeliavimas
● Homologinis modeliavimas
● Fragmentų metodai
● Sanklodos (foldo, angl. fold) atpažinimas
● Atstumų apribojimo metodai



  

Automatinai serveriaiAutomatinai serveriai

URL: http://swissmodel.expasy.org/ 

http://swissmodel.expasy.org/


  

Ab initioAb initio modeliavimas modeliavimas

● Paremtas baltymų struktūros išvedimu iš 
fundamentalių fizikinių baltymų savybių

● Reikalauja daug skaičiavimo pajėgumų
● Kol kas nėra itin tikslus ar patikimas
● Neišspręstos problemos:

– ar pakankamai gerai žinomas jėgų laukas 
baltymuose?

– kaip suskaičiuoti pakankamą konformacijų 
įvairovę (pvz. pakankamai ilgas (s, ms) 
molekulinės dinamikos trajektorijas)?



  

Ab initioAb initio metodų svarba metodų svarba

● Padeda geriau suprasti baltymų 
susivyniojimo procesus

● Leidžia spėti struktūras vien tik iš sekos, 
net kai nėra jokių homologiškų sekų ir 
modelių



  

Ab initioAb initio modeliavimo  modeliavimo 
metodikosmetodikos

● Molekulinė dinamika
● Monte­Karlo modeliavimas
● Grubesnių modelių konstravimas (liekanų, 

fragmentų lygyje)
● Gardelių (angl. lattice) metodai



  

Homologinis modeliavimasHomologinis modeliavimas

● Tiksliausias šiuo metu žinomas metodas
● Įmanomas tik tada, kai yra artimas (pagal 

seką) baltymas – „šablonas“ su žinoma 
trimate struktūra

● Reikalauja patikimo sekų palyginio ir 
homologijų nustatymo.



  

Septyni homologinio Septyni homologinio 
modeliavimo žingsniaimodeliavimo žingsniai

● Šablono atpažinimas ir pradinis palyginys
● Palyginio patikslinimas
● Skeleto generavimas
● Kilpų modeliavimas
● Šoninių grandinių modeliavimas
● Modelio optimizavimas
● Modelio tikrinimas (validavimas)

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



  

Fragmentų metodaiFragmentų metodai

● Tarpiniai tarp Ab initio ir homologinio 
modeliavimo

● Naudoja kiekvienam sekos fragmentui 
sutinkamas PDB struktūras kaip kietus 
arba beveik kietus fragmentus
– Rosetta, Robetta



  

Sanklodos atpažinimasSanklodos atpažinimas

● Bando atspėti baltymo sanklodą (fold), net 
kai nepavyksta surasti panašių 
homologiškų baltymų struktūrų

● Sanklodų žymiai mažiau negu sekų!



  

Sanklodos atpažinimo metodaiSanklodos atpažinimo metodai

● „Biologiniai“ metodai
– baltymai lyginami pagal jų evoliucinius ryšius 

ir struktūrinius ar funkcinius panašumus

● „Fizikiniai“ metodai
– baltymų sanklodą bandoma išvesti iš jų sekos, 

fizikinių savybių bei fundamentalių fizikinių 
principų (pvz. laisvosios energijos minimumo)



  

Robetta serverisRobetta serveris

URL: http://robetta.bakerlab.org/ 

http://robetta.bakerlab.org/


  

1-mačiai ir 2-mačiai spėjimai1-mačiai ir 2-mačiai spėjimai

● Antrinės struktūros spėjimas
– neuronų tinklai

● Paviršinių a.r. spėjimas, 
transmembraninių fragmentų spėjimas
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