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Wizualizacja i modelowanie
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Plan wyktadu

o Modelowanie
e Skrypty
o Przewidywanie wiasciwosci
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Ad.1 Zmiana wielkosci
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modelowanie

Modelowanie, przyblizone odtwarzanie najwazniejszych
wiasciwosci oryginatu. Podstawowym celem modelowania w
nauce jest uproszczenie ztozonej rzeczywistosci, pozwalajgce
na poddanie jej procesowi badawczemu.

Dzigki modelowaniu:

1) zmniejsza sie lub powigksza obiekt badan do dowolnej wielkosci,
np. model Uktadu Stonecznego;

2) analizuje sie procesy trudne do uchwycenia ze wzgledu na zbyt
szybkie lub zbyt wolne tempo ich przebiegu, np. model ruchu
czasteczek wody w wodospadzie;

3) bada sie jeden wybrany aspekt zagadnienia, pomijajac inne, np.
model transportu pasazerskiego w pociggach ekspresowych w
okresie wakacyjnym.

Encyklopedia WIEM na podstawie Popularnej Encyklopedii Powszechnej

2010-1115 Bioinformatyka
dr Jan Pavel Jastrzgbski Wydzial Biologii UWM w Olsztynie 3

Ad.2 Zmiana tempa

e Model kast
o ATPaza

Ad.3 Zmiana ilosci cech

EROLAB der BMW Group
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ktory model wybrac¢?
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ktory model wybrac¢?

Model - symbol

e Litery
e Cyfry
e Znaki graficzne, obrazki

e Symbole aminokwaséw i nukleotydéw
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model

Model, w metodologii, uktad elementow
izomorficzny w stosunku do danego
uktadu oryginalnego, ale prostszy i
tatwiej dostepny badaniom.
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Pojecia pomocnicze
Izomorfizm,

1) w logice réwnoksztattno$¢, rownopostaciowosc¢,
odwzorowanie jednego przez drugie.

2) w matematyce wzajemnie jednoznaczne przeksztatcenie
grupy bedace ponadto homomorfizmem, tj. zachowujgce
dziatanie w sensie okreslonym dla danej grupy.

Metodologia, nauka o metodach badan naukowych, o skutecznych
sposobach dociekania ich warto$ci poznawczej. Metodologia
zajmuje si¢ zagadnieniami teoriopoznawczymi zwigzanymi z
rozwojem danej nauki. Réznice pod wzgledem metodologicznym
pomiedzy naukami polegajg na innych celach w systematyzacji
wykrywanych zaleznosci.
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Model biologiczny

Modelowanie petni szczegélng role w naukach przyrodniczych,
traktujgcych srodowisko przyrodnicze jako ztozony system,
poddajacy si¢ badaniom dzigki modelowaniu wystepujacych w
nim relacji i procesow.

Encyklopedia WIEM

e Manekin medyczny (animacja — dyskopatia kregostupa
szyjnego)

e Uprawy eksperymentalna (poletka, szklarnie kortowskie,
hodowle in vitro)

e Czasteczka chemiczna (kartka — ptaszczyzna wigzania

peptydowego); model z drutu, drewna, kartki, na kartce,

réwnanie matematyczne, obraz (Pracownia modelowania

molekularnego)

Model w komputerze
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Model bioinformatyczny

e Model komputerowy, wirtualny
e Model molekularny
e Model matematyczny

Modelowanie molekularne

Kazde dziatanie prowadzgce do uzyskania modelu
zalicza sie¢ do MODELOWANIA.

Modelowanie molekularne — obejmuje wszystkie
metody teoretyczne i techniki komputerowe stuzace
do modelowania czgsteczek chemicznych i symulacji
zachowywania sie czasteczek w okreslonych
warunkach, w tym przewidywania ich wasciwosci.

Modelowanie molekularne jest dziataniem
wymagajacym tgczenie:

e wiedzy biologicznej, chemicznej, fizycznej,
matematycznej z

e wyobraznig i umiejetno$ciami technicznymi oraz

e zmystem lub ,warsztatem” artystycznym

via

Modelowanie molekularne

Wyktad z Panem Pawlem Ksigzkiem
e Modelowanie molekularne
e CADD
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Modelowanie molekularne

e zhior technik obliczeniowych, ktére stuzg do
modelowania i przewidywania wtasciwosci
czasteczek lub uktadow
ponadczasteczkowych.

(wikipedia)

e Modelowanie molekularne polega na
tworzeniu dla czasteczek chemicznych
modeli, za pomocg ktoérych opisuje sie lub
przewiduje ich rzeczywiste wtasnosci
fizykochemiczne.

(Bielecki, Poznari)

Modele molekularne

Formaty plikéw z modelami molekularnymi
e Pdb

o MCIF

e mol
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Czy wizualizacja = modelowanie?
e Wizualizacja ,,odtwércza” — poprzedni wyktad

e Wizualizacja ,kreatywna” — tworzenie nowych
wizualizacji, nowych sposobéw wizualizacji —
programowanie, jezyki skryptowe, czyli
».modelowanie wizualizacji”

20101115
dr Jan Pawel

1 Jastrzgbski




Animacje (wizualizacja — pomoc wyobrazni)

e Symulacja produkcji ATP
e Symulacja translacji
e Through the Virtual Cell

tion Collection

Molecular and Cellular Biol
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Programowanie, skrypty

Programowanie to proces projektowania, tworzenia, testowania i utrzymywania

odu zrédtowego programéw komputerowych lub urzadzer mikroprocesorowych
(mikrokontrolery). Kod zrédlowy jest napisany w jezyku programowania, z
uzyciem okreslonych regut, moze on by¢ modyfikaciq istniejacego programu lub
czyms zupetnie nowym. Programowanie wymaga duzej wiedzy i doswiadczenia
w wielu roznych dziedzinach, jak projektowanie aplikacji, algorytmika, struktury
danych, znajomos$¢ jezykéw programowania i narzedzi programistycznych,
wiedza nt. kompilatoréw, czy sposob dziatania podzespotéw komputera. W
inzynierii oprogramowania, programowanie (implementacja) jest tylko jednym z
etapéw powstawania programu.

Miedzy programistami trwajg nieustanne debaty, czy programowanie jest sztuka,
rzemiostem czy procesem inzynieryjnym.

Jezyk skryptowy to jezyk programowania stuzacy do kontrolowania danej aplikacji.
Skrypty — programy napisane w jezykach skryptowych — wykonywane s:
wewnatrz pewneg aplikacji, w odroznieniu od programéw (“normalnych", nie
skryptowych), ktore wykonujg si¢ niezaleznie od innych aplikacji.

Jezyki skryptowe s3 to czgsto jezyki interpretowane zaprojektowane z myslg o
interakcji z uzytkownikiem. Niejednokrotnie polecenia uzywane w skryptach sg

i e, na przyktad w h UNIX w jezyku sh wigkszosc
polecen to samodzielne programy. Jezyki te sg czesto uzywane do

Jjednorazowych zadan, na przyktad administracyjnych.
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Jezyki skryptowe

Python Guile AngelCode
BioPython Game Maker Language ~ QuakeC
ASP ICI REBOL
Autolt JavaScript Rexx
AviSynth JCL Ruby
Awk Lua Groovy
bash MUMPS sh
X ObjectRexx Simkin
Brain ) Perl Tl
C-Script PHP UnrealScript
CobolScript Pike VBScript
Dylan Pliant Visual DialogScript
E Miva
Euphoria RasMol
N VMD
PDB Deep View
PyMol PovRay
001115 Bioinformatyla
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Skrypty w wizualizacji
RasMol-a, !

PyMol-a,
VMD,
PovRay

Protein
Dynamics

- AV
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Modelowanie - przewidywanie

e Przewidywanie wiasciwosci
o Profile hydrofob/fil
e Regiony alergenne
e Regiony transmembranowe
e Regiony charakterystyczne
e Przewidywanie str. 2D
e Przewidywanie str. 3D
e Przewidywanie str. 4D
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Profil hydrofobowosci

Skala hydrofobowosci wg Kyte i Doolittle

-0.4 -3.5 -0.8 -1.3
1.8 -3.9 -0.7 -0.9
4.2 -3.2 -3.5 2.5
3.8 -4.5 -3.5 1.9
4.5 2.8 -3.5 -1.6

Hi)= > H(i+])

(Kyte & Doolittle, 1982)
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Profil hydrofobowosci

Skala hydrofobowosci wg Kyte i Doolittle

The hydrophobicity method (Kyte & Doolittle, 1982) is useful to
predict the location of :

e Burried regions (hydrophobic core)

e Transmembranous segments

e Hydrophobic segments

Antheprot: Deléage G. et al., 2001
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hydrofobowos¢

Profil hydrofilnosci

The hydrophilicity method (Hopp & Woods, 1981) is useful to :
e Exposed regions (hydrophilic loops)

o Hydrophilic segments

e Predict antigenic sequencial epitopes

Antheprot: Deléage G. et al., 2001
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Profil hydrofilnosci

The hydrophilicity method (Hopp & Woods, 1981)

Hi)= Y H(i+]j)
R = (=M1 - S—

(Kyte & Doolittle, 1982)
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e modele
hydrofilnosc¢
e modele

Hydrofilnos¢/hydrofobowos¢
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Profile antygenicznosci

The antigenic character is the property of amino acid to be recognized
by the antibodies.

An antigenicity scale has been derived from statistical known epitopes:

-0.18 -0.03 -0.01 0.01

0.12 -0.05 0.21 -0.11

-0.01 0.65 0.31 -0.12

0.75 -0.07 0.06 -0.38

-2.92 -0.77 -0.14 -0.05

T VP S
H(i)= Y H(i+])
(R == (T S—

(Parker et al., 1986; Welling et al., 1985)

Antigenicity method

Antheprot: Deléage G. et al., 2001
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Przewidywanie struktury 2D
Ab initio

proteins
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Homologiczne
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Algorytm GOR
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Przewidywanie struktury 2D

e The secondary structure prediction called "PHD"
(Rost & Sander, 1993)

e Principle
The PHD method is based on a neural network
learning process. This learning has been performed
on the Rost & Sander database that contains 126
protein chains. This set has been divided into
learning and test sets. This method is about 72%
correct when it is checked onto the more recent and
up-to-date Hobohm & Sander (1994) database. This
method also exploits the information contained into
multiple alignments. The use of the evolutionary
information held by a multiple sequence alignment
increases the prediction accuracy.

Antheprot: Deléage G. et al., 2001
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PHD - secondary structure

 Antheprot Graphic Viewer of secondary structure
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Regiony transmembranowe

Skala hydrofobowosci

0.160 -1.814 -0.119 -0.386
0.267 -2.996 -0.083 -0.875
0.721 -2.189 -2.303 1.806
0.623 -2.749 -2.442 0.136
0.971 0.427 -1.988 -4.51
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Regiony transmembranowe

Prediction of Transmembranous
regions (Antheprot)

The prediction of transmembranous regions is either
based on the hydrophobicity method (Kyte &
Doolittle, 1982) or on more specific method such as
the positive inside rule (Von Heijne, 1992).

e Transmembranous segments
e Hydrophobic segments with helical potential

Principle
The method is based on the positive inside rule that
indicates that the cytoplasmic side of a membrane is
rather positively charged whereas the external side is
rather negatively charged.

matyka
i UWM w Olsztynic

Regiony transmembranowe

The hydrophobicity of segments is first measured by calculating the
weighted sum on a 21 AA trapezoid sliding window with a central, 11 AA
rectangular section and 2 flanking wedge-like sections each 5AA

long. The cytoplasmic regions (In) are predicted using the positive-inside
rule and the periplasmic regions (Out) of bacterial inner membrane
proteins. Thus the formulae is:

(n-g+1)/S for n-g+rl<i<n+q+l
(2n+2-)/S for (ntql) <=i<= (2n+1)

Exanple : In other words if i is the central position
(i )= ( 1/ 96* H(i - 10) ) +(2/ 96* H(i - 9) ) +( 3/ 96" H(i - 8)) +
(41 96* H(i - 7) +(5/ 96) * H(i - 6) +( 6/ 96) *H(i - 5) +
(6/96) *H(i - 4) +(6/ 96) * H(i - 3) +(6/ 96) * (i - 2)
(6/96) *H(i - 1) +(6/ 96) * H
(6/96) *H(i +2) +(6/ 96) * H
(6/96) * H(i +5) +( 5/ 96) *H
( ) H

i

i(

(i +6) +(4/96) * H(i +7) +
3/96) *H(i +8) +( 2/ 96) * H(
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Regiony transmembranowe

SOsuI

SOSUI Result

Aveag ftseohaticy 0 645108

“This amino acid sequence is of a MEMBRANE PROTEIN
‘which have 12 transmembrane helices.

o, N il [Ee—
LLFGAWAGMVGTALSLLIRAELG

AEFYVLSMGAVFADIGGEVEWE | 397
WAKIHFADNEVGVNMIFFPQHEL
MGSEISLTAVMONVEINESFAs | 418 PRDMARY |3

matyka
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Regiony transmembranowe

SOsul
Display Options [Helical wheel diagram of predicted segments]
[Hydropathy profile]
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Regiony transmembranowe
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Aminacje
o WPYyMOL
e w VMD
e Cell signals

Cold Spring Harbor Laboratory’s

DOLAN DNA LEARNING CENTER

Harlem DNA Lab 8 DNA Learning Center West

Profile fizykochemiczne

o http://www.staff.amu.edu.pl/~ewas/prac
ownia/biomono/biomono.htm

o http://www.chem.uw.edu.pl/people/SFili
pek/monograf/monograf.htm




