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Prianjanje proteina pokusava predvidjeti mogu li dva proteina stupiti u
kompleks i koja je njihova 3D struktura kompleksa na temelju
svojstava geometrijske komplementarnosti povrS§ina, hidrofobnosti i
elektrostatike.

U ovom radu je koriStena SPF (engl. Spherical Polar Fourier) metoda
prianjanja proteina na temelju geometrijske komplementarnosti koja je
opisana i prvi put implementirana u radovima Ritchiea i Kempa

(11[21(3].

Prikazani su rezultati brzine novog algoritma prianjanja i testovi
to€nosti integriranog sustava na 3HFL i 1AY7 kompleksu.

2 Opis problema

Zadatak je izraditi module alata za prianjanje proteina koji ¢e
omoguciti rotiranje dva proteina u procesu prianjanja, te vrednovanje
svake dobivene konformacije. Pri rotaciji i vrednovanju rezultata
koristiti moguénost ubrzanja algoritma koriste¢i razvoj funkcije :
komplementarnosti u Fourierov red i moguénost paralelizacije.

Ovaj rad je nastavak rada na projektu PDT (engl. Protein Docking
Tool) [4] [5] 1 ovaj modul je potrebno integrirati u postoje¢i sustav o [ -

PDT. ’ T [ A o

Slika 5. Prikaz funkcije komplementarnosti za kristalografsku strukturu i njezinog spektra

3 Metoda

Ljuske proteina se rastavljaju u sumu trodimenzionalnih baznih
funkcija. Uzastopnim translacijama i rotacijama ljuski proteina
razvijenih u bazne funkcije pretraZujemo Sest-dimenzionalni prostor
moguc¢ih konformacija liganda i receptora. Razvojem funkcije
komplementarnosti zavr$ne alfa rotacije u Fourierov red dobivamo

znatno ubrzanje. Sve konformacije se ocjenjuju prema geometrijskoj ' R S e
komplementarnosti povr§i11a proteina i potom rangiraju. Slika 6. Prikaz dijela RMSD mjere u ovisnosti o poziciji konformacije algoritma prianjanja
1AY7 (lijevo) i 3HFL (desno)
s Tablica 1. Prikaz brzine izvodenja na

realnim uvjetima
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Slika 1. Funkcionalna dekompozicija baznih funkcija na radijalne funkcije i m

sferne harmonike

U sklopu ovog diplomskog implementiran je slijedni i paralelni brzi
algoritam pretraZivanja prostora moguc¢ih konformacija prilikom
procesa prianjanja proteina. Razvojem funkcije komplementarnosti
zadnje rotacije u Fourierov red dobiveno je ubrzanje preko sedam puta
u slijednoj verziji. Ovaj modul je integriran sa postoje¢im PDT
sustavom [4] i testiran na to¢nost i brzinu.
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