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1. Ivadas

Baltymai — tai biologiskai aktyvios molekulés, sudarytos i§ ivairiy amino rugsc¢iy, susi-
jungusiy 1 ilga peptiding granding. Biologinei funkcijai atlikti tokia amino riig§ciy seka
turi igauti savita erdving struktura (1 pav.).

Baltymy erdvinés struktiiros sudarytos i§ tam tikry tarpinés (antrinés) struktiros ele-
menty (H — alfa spiralé, S — beta klosté, C' — jungiamieji fragmentai).

Dauguma baltymy savarankiskai sugeba susivynioti i reikiama erdving globule. Tai
leidZia teigti, jog amino riig8ciy sekoje yra uzkoduota visa reikiama informacija apie
baltymo molekulés erdving struktura. Nuspéti i§ karto treting baltymo struktiira yra la-
bai sudétinga dél per didelio spéjimy laisvés laipsniu skaiciaus, todél stengiamasi tiks-
liai nuspéti tarping — antring — struktiira siekiant palengvinti tretinés struktiiros spéjima.
Teisingai iskodavus amino riigs¢iy sekoje slypincia struktiiros susidarymo informacija,
atsiverty didelés jos panaudojimo galimybés:

1. Tiksliai o svarbiausia greitai ir su minimaliom i§laidom nuspéti praktiskai bet ko-
kios amino rugsciy sekos antring struktiira. Nuspéjimo tikslumas bus apsprestas
iSkodavimo tikslumo.

2. Turima pakankamai tiksli amino riigsciy sekos antriné struktiira leisty nesunkiai
prognozuoti (sumodeliuoti) Sios sekos erdvine struktiira.

3. Zinoma erdviné struktira (molekulés vaizdas) suteikia daug reik§minés informaci-
jos palengvinancios tolimesnius baltymuy tyrimus.

1 pav. Erdviné baltymo struktiira. Atitinkamai i$skirtos skirtingos baltymo
antrinés struktiirinés biisenos.
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4. Suprantamas baltymo molekulés erdvinés strukttros susidarymo mechanizmas
leisty konstruoti dirbtinius baltymus su norima (i§ anksto Zinoma) funkcija.

Siuo metu ypaé aktualis baltymo antriniy struktiiry nuspéjimo metodai, kaip tarpiné
grandis leidZianti Zenkliai sumaZzinti laisvés laipsniy skaiciy sprendZiant baltymuy erd-
vinés struktiiros nuspéjimo uzdavinius.

2. Nuspéjimo metodai

Gamtoje aptinkamy baltymy sudétyje yra 20 skirtingy amino rtigsciu, taciau kiekvieno
baltymo amino rugsc¢iu sudétis bei antriniy struktiiriniy buseny kiekis yra saviti. Vienos
amino rugstys baltymuose yra populiaresnés uz kitas, be to amino rugstys savitai pasi-
skirsto antriniy strukttry busenose. Pasinaudojant baltymuy duomeny bazés stebéjimais
yra ivertinamas kiekvienos amino rugsties struktiiriSkumas (gebéjimas itakoti tam tikros
antrinés struktirinés biisenos susidaryma).

tss )= () = (S i) = ()~ (i)

Cia:
S — viena i$ triju struktiiriniy buseny (H, S arba C),
R — viena i§ 20 amino rugsciu,
P(S; R) - tikimybe, kad amino rugstis R yra struktiirinéje busenoje S,
P(S) - tikimybé aptikti struktiiring biisena,
f(S, R) — amino ragsties daZznumas antrinés struktdros bsenoje,
f(S) — struktdirinés biisenos daZznumas,
f(R) — amino riig§ties daZnumas.

2.1. Fasman’o metodas

Struktiiriné informacija pati savaime néra patikima dél normavimo, todél placiau tai-
komas strukturinés informacijos pokytis (struktiriSkumo matas), kuris parodo amino
rugsties vienos struktiirinés informacijos pranasSuma pries kitas.

_ e a1 (f(SR) (S)
1(S) = I(S; R) — I(S; R) = In (m> —In (m) 2)

Cia:

I(S; R) — struktariné informacija susidaryti tam tikrai struktdrinei biisenai S,

I(S; R) — struktiiriné informacija susidaryti kitoms struktiirinéms biisenoms (visoms
iSskyrus S).

Paremtas amino riigs¢iy struktiriSkumo matais sukurtas vienas pirmuyju antriniy
struktiiry nuspéjimo metody — Fasman’o metodas. Sio metodo efektyvumas (tikslumas)
siekia 50%, nors naudojamos struktiiriSkumo maty matricos dydis yra tik 3 x 20 (kiek-
viena i§ 20 amino rugsciy gali biti vienoje i§ 3 strukturiniy buisenu). Baltymo antriniy
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struktiiriniy biiseny nuspéjimo metody tikslumas apskai¢iuojamas ivertinant kiekvienos
struktiirinés biisenos spéjimo tiksluma.

_Qu+Qs+Qc

¢ 3

(3)
Cia Qp, Qs, Q¢ — atitinkamy strukttriniy biseny spéjimo tikslumai.
2.2. GOR metodai

Amino rigsciy strukturiSkumo matai itakoja vienas kita, t.y. vienos amino rigsties
struktiiriSkumo matas dalinai apsprendzia kaimyninés amino riigsties (kaimynés) strukti-
ring buisena. Todél GOR algoritmu paremti antriniy baltymo struktiiry nuspéjimo metodai
ivertina ne tik centrinés (analizuojamoje pozicijoje esancios), bet ir kaimyniy (po 8 i abi
puses) struktiiriSkumo matus. Taigi (2) iSraiSka taikoma ir visiems kaimynams sumuojant
ju strukturiSkumo maty itakas.

8 8
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Cia:

R,, — kaimyniné, per n pozicijy nuo centrinés nutolusi amino rigstis,

I(S; R,) — kaimyninés amino rugsties struktiriSkumo matas.

Tokiu atveju metode naudojamy struktiriSkumo maty matricos dydis yra 3 x 20 x 17,
o metodo tikslumas siekia 63%.

Kaimyninés amino rugsties itaka centrinei strukttirinei biisenai priklauso nuo cent-
rinés bei kaimyninés amino rugsciu prigimties, todél (4) iSraiSka GOR metodo treciojoje
versijoje (GOR III) naudojama Zinomos prigimties amino rtgsties struktiirinei biisenai
nusakyti.

8
I(AS) = Y (I(S;Ru|R) — I(S; Rn|R))
|n|=1
< (S, Rn, R) f(S, R)
- = (Femm) = (Ewm) ©

Tokiu budu metode naudojamy struktiiriSkumo maty matricos dydis padidéja iki 20 X
3 x 20 x 16, o metodo tikslumas siekia 64%.

2.3. Metodo isplétimas

GOR metodo autoriai daug démesio skiria kaimyniy strukttiriSkumo matams ivertinti, ta-
¢iau nekreipiamas démesys i susidaranciy antriniy struktiiry tarpusavio saveikas. Baltymo
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sintezés metu susidarantys antriniy strukttriniy biseny komponentai saveikauja tarpusa-
vyje ir neretai tolimesni struktiiriniy biiseny pokyciai apsprendZiami ne kaimyny prigim-
tis o ju strukturiniy biiseny susidarymas (struktiriné busena itakoja struktiirinei biisenai).
I (5) i8raiska itraukus kaimynés struktiiring biisena, gauname:

8
In|=1
< £(S, Rn, S) £(S,5,)
= ((Fs )~ Gs)) ©

Taip perzitrint visas kaimyniy struktlras, ivertinama centrinés amino rugSties
struktiirinés biisenos susidarymo informacija.

> : e £(S, Rn, SE) £(S,5%)
(AS) = (AS,AS!) = In (=2 nd) _qp (2 ins) )
148 =3 1 22( (Fers)) <f(S,S;))> @

Sios lygties sprendimo variantai yra keli. Dabar pateikiamas supaprastintas spren-
dimo variantas, kuris buvo iSbandytas praktiskai nuspéjant baltymo antring struktiira.
Struktiiriniy biiseny nuspéjimo metu analizuojamos i§ karto dvieju (centrinés ir kaimy-
ninés) struktiiriniy biiseny susidarymas, tod¢l uZdavinio sprendimo metu daroma prie-
laida:

3
I(AS) =) I(AS;AS}), (8)

=1

kurios déka (7) iSraiSka tampa ekvivalentiska (5). Tokiu buidu ivertinus centrinés amino
rugsties struktlrinés biisenos susidaryma, yra ivertinama kaimyniy strukttriniy buiseny
susidarymas remiantis centrinés ir kaimyninés strukturiniy biiseny populiarumu.

I(AS,) = I(ASy) x P(So, Sn|R, Ry), 9)

&ia P(So, Sn|R, R;,) — tikimybé aptikti struktiriniy buseny kombinacija (1 i§ 9), prie tam
tikros amino riig§¢iy kombinacijos.

Bendru atveju kiekvieno baltymo sekos tasko galimas struktiirinis biivis nusakomas
remiantis dvieju komponenty rezultatais:

1) centrinés ir kaimyniy struktiiriSkumo maty itakos,
2) centrinés ir kaimyniy strukturiniy buseny kombinaciju populiarumu.

Taigi ir bendras kiekvieno sekos tasko struktiirinis biivis nusakomas dvieju komponenciy
pagalba.

I(AS) = I(ASy) x Ky + I(AS,) x Ko. (10)
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2.4. Sprendimas

Varijuojant komponenciy svorio koeficientais kaimyniy struktiriniy buseny itakos

A. Spokas, A. Timinskas

ivedimas leido klasikinio GOR metodo tiksluma padidinti apie 1% (2 pav.).

Gautas metodo tikslumo padidéjimas yra reikSmingas, kadangi metode naudojamy
struktiiriSkumo maty matricos dydis padidéjo neZymiai, lyginant su GOR metodo evoliu-

cijos metu gautais tikslumo bei matricos dydZio poky¢iais (1 lentelé).

Kitas (6) lygties sprendimo variantas yra subtilesnis ir jis néra iSbandytas praktiskai.
Sitloma, pagal (6) lygti analizuoti visas imanomas strukturiniy biseny kombinacijas,
kiekvienai kaimynei ir i§ gauty duomeny (3 pav.) parinkti optimalia centrinés struktiiring

biisena.

Tikslumo pokytis
o

-4.0

2 pav. Kaimyniniy strukt@riniy, buseny ivertinimo rezultatai, priklausomybéje
nuo suteikto jiems svorio K2 (K1 + K2 = 1).

1 lentelé. Antriniy baltymo struktiiru nuspéjimo metody tikslumo pokytis

Eil. Metodai Pa.raTrvl.etrq Parfunetrq . Tikslullno
Nr. skaiCius pokytis kartais pokytis
1 GOR1 20 x 17 x 3 1 0
2 GORIII 20 x 17 x 3 x 20 20 0,5
3 GOR Is 20X 3 x17x 3 3 1
a)  87654321012... b)  87654321012...
MADFRTIJKLM... MADFRTIJKLM...
H s % % %k ok H % % % x = N8I SCHHSSC'N16
Hx s x%x%xx S *%*%x%x = N82 *xSHHCCSC'N26

3 pav. Optimaliy, struktiiriniy biiseny kombinaciju, parinkimas. a) [vertinamas kiekvienos
struktiiriniy, baseny poros populiarumas, b) ISrenkamos populiariausios poros ir

H % % % % % x C % % x x = N83
Sokokoxkokxk H % xx = N84
S ok ok ok ok ok ok ok Sk ok ok x = N85
* ok kK ok ok kK ok ok k K ok
s H %% % % x xH % xxx = NT1
* ok kK ok kK ok ok k K ok
sk x ok ok k xHH % x%xx = N11
* ok kK ok ok kK ok ok k K ok

xx SHHCCSC'N33
% *xCSHHHSC' N49
xxx x« CCHSSSC'N59

atlieckama optimizacija.
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Pagal pasirinkta centring struktiiring biiseng atitinkamai parenkamos optimalios kai-
myniy struktiirinés busenos ir gaunami lokaliy 17-tuky struktiiriniy biiseny spéjimai.
Kiekvienas sekos taskas nusakomas 17 karty, i$ kuriy turi biiti parenkamas optimalus.
Kadangi strukttrinés biisenos parinkimas turi griZtamaji rysi (itakoja pries tai pasirinkty
struktiiriniy busenuy pokycius), tikslinga naudoti iteracini optimalios struktiirinés biisenos
nusakyma.

Be abejo, galima §i optimizavimo uZdavini spresti be tarpiniy (lokaliai optimaliy frag-
menty) nusakymy, taciau tokiu atveju pernelyg didelis laisvés laipsniy skaicius labai ap-
sunkinty uZdavinio sprendima.

3. ISvados

Sékmingai pritaikytas vienas i§ galimy baltymo antriniy struktiiry nuspéjimo metodo
GOR iSplétimas panaudojant struktiiriniy biiseny tarpusavio saveikas. Gauti rezultatai
rodo, kad struktiiriniy buseny saveikos ivertinimas yra reikSmingas ir suteikia papildo-
mos informacijos apie baltymo antriniy struktiiry susidarymo ypatybes.
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Modify possibilities of the secondary structures prediction method

A. Spokas, A. Timinskas

It was analyzed dependence of the average accuracy of secondary protein structure prediction
on various GOR algorithm modifications. In essence new modification has expanded informational
parameter set by taking into account secondary structure of neighboring amino acid. The accuracy
of the method with this modification increases almost for 1 percent. This increase in accuracy is
quite significant, as the amount of informational parameters increases not much.



