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Plan wykPlan wykłładuadu

� Modelowanie
� Skrypty
� Przewidywanie właściwości
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modelowaniemodelowanie
Modelowanie, przybliżone odtwarzanie najważniejszych 

właściwości oryginału. Podstawowym celem modelowania w 
nauce jest uproszczenie złożonej rzeczywistości, pozwalające 
na poddanie jej procesowi badawczemu. 

Dzięki modelowaniu:

1) zmniejsza się lub powiększa obiekt badań do dowolnej wielkości, 
np. model Układu Słonecznego;

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

3) bada się jeden wybrany aspekt zagadnienia, pomijając inne, np. 
model transportu pasażerskiego w pociągach ekspresowych w 
okresie wakacyjnym.

Encyklopedia WIEM na podstawie Popularnej Encyklopedii Powszechnej
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Ad.1 Zmiana wielkoAd.1 Zmiana wielkośścici
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Ad.2 Zmiana tempaAd.2 Zmiana tempa

� Model kast
� ATPaza
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Ad.3 Zmiana iloAd.3 Zmiana ilośści cechci cech
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ktktóóry model wybrary model wybraćć??
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ktktóóry model wybrary model wybraćć??
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Model Model -- symbolsymbol

� Litery
� Cyfry
� Znaki graficzne, obrazki

� Symbole aminokwasów i nukleotydów
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modelmodel

Model, w metodologii, układ elementów 
izomorficzny w stosunku do danego 
układu oryginalnego, ale prostszy i 
łatwiej dostępny badaniom.
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PojPojęęcia pomocniczecia pomocnicze

Izomorfizm,

1) w logice równokształtność, równopostaciowość, 
odwzorowanie jednego przez drugie.

2) w matematyce wzajemnie jednoznaczne przekształcenie 
grupy będące ponadto homomorfizmem, tj. zachowujące 
działanie w sensie określonym dla danej grupy. 

Metodologia, nauka o metodach badań naukowych, o skutecznych 
sposobach dociekania ich wartości poznawczej. Metodologia 
zajmuje się zagadnieniami teoriopoznawczymi związanymi z 
rozwojem danej nauki. Różnice pod względem metodologicznym 
pomiędzy naukami polegają na innych celach w systematyzacji 
wykrywanych zależności. 
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Model biologicznyModel biologiczny

Modelowanie pełni szczególną rolę w naukach przyrodniczych, 
traktujących środowisko przyrodnicze jako złożony system, 
poddający się badaniom dzięki modelowaniu występujących w 
nim relacji i procesów.

� Manekin medyczny (animacja – dyskopatia kręgosłupa 
szyjnego)

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

� Cząsteczka chemiczna (kartka – płaszczyzna wiązania 
peptydowego); model z drutu, drewna, kartki, na kartce, 
równanie matematyczne, obraz (Pracownia modelowania 
molekularnego)

� Model w komputerze
� …

Encyklopedia WIEM
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Model Model bioinformatycznybioinformatyczny

� Model komputerowy, wirtualny
� Model molekularny
� Model matematyczny
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Modelowanie molekularneModelowanie molekularne

Każde działanie prowadzące do uzyskania modelu 
zalicza się do MODELOWANIA.

Modelowanie molekularne – obejmuje wszystkie 
metody teoretyczne i techniki komputerowe służące 
do modelowania cząsteczek chemicznych i symulacji 
zachowywania się cząsteczek w określonych 
warunkach, w tym przewidywania ich właściwości.

Modelowanie molekularne jest działaniem 
wymagającym łączenie: 

� wiedzy biologicznej, chemicznej, fizycznej, 
matematycznej z

� wyobraźnią i umiejętnościami technicznymi oraz
� zmysłem lub „warsztatem” artystycznym
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Modelowanie molekularneModelowanie molekularne

� zbiór technik obliczeniowych, które służą do 
modelowania i przewidywania właściwości 
cząsteczek lub układów 
ponadcząsteczkowych. 

(wikipedia)

� Modelowanie molekularne polega na 
tworzeniu dla cząsteczek chemicznych 
modeli, za pomocą których opisuje się lub 
przewiduje ich rzeczywiste własności 
fizykochemiczne.  

(Bielecki, Poznań)
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Modelowanie molekularneModelowanie molekularne

Wykład z Panem Pawłem Książkiem
� Modelowanie molekularne
� CADD
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Modele molekularneModele molekularne

Formaty plików z modelami molekularnymi
� Pdb
� mCIF
� mol
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Czy wizualizacja = modelowanie?Czy wizualizacja = modelowanie?

� Wizualizacja „odtwórcza” – poprzedni wykład

� Wizualizacja „kreatywna” – tworzenie nowych 
wizualizacji, nowych sposobów wizualizacji –
programowanie, języki skryptowe, czyli 
„modelowanie wizualizacji”
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Animacje (wizualizacja Animacje (wizualizacja –– pomoc wyobrapomoc wyobraźźni)ni)

� Symulacja produkcji ATP
� Symulacja translacji
� Through the Virtual Cell
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Programowanie, skryptyProgramowanie, skrypty

Programowanie to proces projektowania, tworzenia, testowania i utrzymywania 
kodu źródłowego programów komputerowych lub urządzeń mikroprocesorowych 
(mikrokontrolery). Kod źródłowy jest napisany w języku programowania, z 
użyciem określonych reguł, może on być modyfikacją istniejącego programu lub 
czymś zupełnie nowym. Programowanie wymaga dużej wiedzy i doświadczenia 
w wielu różnych dziedzinach, jak projektowanie aplikacji, algorytmika, struktury 
danych, znajomość języków programowania i narzędzi programistycznych, 
wiedza nt. kompilatorów, czy sposób działania podzespołów komputera. W 
inżynierii oprogramowania, programowanie (implementacja) jest tylko jednym z 
etapów powstawania programu.

Między programistami trwają nieustanne debaty, czy programowanie jest sztuką, 
rzemiosłem czy procesem inżynieryjnym.

Język skryptowy to język programowania służący do kontrolowania danej aplikacji. 
Skrypty – programy napisane w językach skryptowych – wykonywane są
wewnątrz pewnej aplikacji, w odróżnieniu od programów ("normalnych", nie 
skryptowych), które wykonują się niezależnie od innych aplikacji.

Języki skryptowe są to często języki interpretowane zaprojektowane z myślą o 
interakcji z użytkownikiem. Niejednokrotnie polecenia używane w skryptach są
bardzo skomplikowane, na przykład w systemach UNIX w języku sh większość
poleceń to samodzielne programy. Języki te są często używane do 
jednorazowych zadań, na przykład administracyjnych.
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JJęęzyki skryptowezyki skryptowe

Python
BioPython
ASP
AutoIt
AviSynth
Awk
bash
Brain
C-Script
CobolScript
Dylan
E
Euphoria

AngelCode
QuakeC
REBOL
Rexx
Ruby
Groovy
sh
Simkin
Tcl
UnrealScript
VBScript
Visual DialogScript
Miva

Guile
Game Maker Language
ICI
JavaScript
JCL
Lua
MUMPS
ObjectRexx
Perl
PHP
Pike
Pliant

RasMol
PDB Deep View
PyMol

VMD
PovRay
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Skrypty w wizualizacjiSkrypty w wizualizacji

� RasMol-a, 
� PyMol-a, 
� VMD, 
� PovRay
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Modelowanie Modelowanie -- przewidywanieprzewidywanie

� Przewidywanie właściwości
� Profile hydrofob/fil
� Regiony alergenne
� Regiony transmembranowe
� Regiony charakterystyczne

� Przewidywanie str. 2D
� Przewidywanie str. 3D
� Przewidywanie str. 4D
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Profil hydrofobowoProfil hydrofobowośścici

-1.6P-3.5N2.8F4.5I

1.9M-3.5E-4.5R3.8L

2.5C-3.5D-3.2H4.2V

-0.9W-0.7T-3.9K1.8A

-1.3Y-0.8S-3.5Q-0.4G

(Kyte & Doolittle, 1982) 

Skala hydrofobowości wg Kyte i Doolittle
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Profil hydrofobowoProfil hydrofobowośścici
Skala hydrofobowości wg Kyte i Doolittle

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

� Burried regions (hydrophobic core)
� Transmembranous segments
� Hydrophobic segments

Antheprot: Deléage G. et al., 2001
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hydrofobowohydrofobowośćść

� modele
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Profil hydrofilnoProfil hydrofilnośścici

-1.4P 0.2 N -2.5 F -1.8 I 
-1.3M 2.5 E 3.0 R -1.8 L 
-1.0C 2.5 D -0.5 H -1.5 V 
-3.4W -0.4 T 3.0 K -0.5 A 
-2.3Y 0.3 S 0.2 Q 0G 

(Kyte & Doolittle, 1982) 

The hydrophilicity method (Hopp & Woods, 1981)
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Profil hydrofilnoProfil hydrofilnośścici
The hydrophilicity method (Hopp & Woods, 1981) is useful to : 
� Exposed regions (hydrophilic loops) 

� Hydrophilic segments

� Predict antigenic sequencial epitopes

Antheprot: Deléage G. et al., 2001
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hydrofilnohydrofilnośćść

� modele
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HydrofilnoHydrofilnośćść/hydrofobowo/hydrofobowośćść
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Profile Profile antygenicznoantygenicznośścici

-0.05P -0.14 N -0.77 F -2.92 I 

-0.38M 0.06 E -0.07 R 0.75 L 

-0.12C 0.31 D 0.65 H -0.01 V 

-0.11W 0.21 T -0.05 K 0.12 A 

0.01Y -0.01 S -0.03 Q -0.18 G 

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

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: 
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AntigenicityAntigenicity methodmethod

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

Homologiczne

Sieci neuronowe
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Algorytm GORAlgorytm GOR

� prawdopodobieństwo

� algorytm
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Algorytm GORAlgorytm GOR
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Algorytm GORAlgorytm GOR
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Przewidywanie struktury 2DPrzewidywanie struktury 2D

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

� 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 PHD -- secondarysecondary structurestructure
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Regiony Regiony transmembranowetransmembranowe

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). 
� Transmembranous segments
� 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.
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Regiony Regiony transmembranowetransmembranowe

-4.51P -1.988 N 0.427 F 0.971 I 

0.136M -2.442 E -2.749 R 0.623 L 

1.806C -2.303 D -2.189 H 0.721 V 

-0.875W -0.083 T -2.996 K 0.267 A 

-0.386Y -0.119 S -1.814 Q 0.160 G 

Skala hydrofobowości
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Regiony Regiony transmembranowetransmembranowe
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: 
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The weights W(i) are:

i/S for 0 <= i <= n-q+1
(n-q+1)/S for n-q+1 < i < n+q+1
(2n+2-i)/S for (n+q+1) <= i <= (2n+1)
where S=(1+n)²-q² with n=10 and q=5 such as :

Example : In other words if i is the central position: 
H(i)=[(1/96*H(i-10))+(2/96*H(i-9))+(3/96*H(i-8))+ 

(4/96*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)*H(i-2) 
(6/96)*H(i-1)+(6/96)*H(i)+(6/96)*H(i+1)+ 
(6/96)*H(i+2)+(6/96)*H(i+3)+(6/96)*H(i+4)+ 
(6/96)*H(i+5)+(5/96)*H(i+6)+(4/96)*H(i+7)+ 
(3/96)*H(i+8)+(2/96)*H(i+9)+(1/96)*H(i+10)] 
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Regiony Regiony transmembranowetransmembranowe
SOSUI
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Regiony Regiony transmembranowetransmembranowe
SOSUI
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Regiony Regiony transmembranowetransmembranowe
SOSUI
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Profile fizykochemiczneProfile fizykochemiczne
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AminacjeAminacje
� wPyMOL
� w VMD
� Cell signals

� Inside the cell
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� http://www.staff.amu.edu.pl/~ewas/prac
ownia/biomono/biomono.htm

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


