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Biatka s3 kluczowymi czasteczkami biologicznym, ktére znajduja si¢ we wszystkich organizmach
zywych. Skladajg si¢ one z 20 prostych zwigzkéw chemicznych — aminokwasow. Sekwencja, tj.
kolejnos¢ aminokwaséw w lancuchu biatka determinuje jego struktur¢ przestrzenna, a ta, z kolei,
decyduje o jego funkcji. Doswiadczalne wyznaczenie struktury przestrzennej biatka, jest procesem
czasochlonnym, nie zawsze konczacym si¢ sukcesem. W zwigzku z tym tworzone sg narzedzia
bioinformatyczne, ktore na podstawie sekwencji sg w stanie przewidywaé struktur¢ biatka. Skale
trudnosci tego problemu ilustruje fakt, ze pomimo 60-letniej historii badan zadne z dostgpnych metod
nie sg w stanie przewidzie¢ prawidtowej struktury przestrzennej dla wielu sekwencji biatkowych.

Czesto stosowanym modelem w badaniach nad zalezno$ciag pomig¢dzy sekwencja a strukturg biatek sa
tak zwane domeny splecionych helis typu o — biatka o regularnej strukturze, zaangazowane w wiele
istotnych proceséw takich jak transdukcja sygnaléw biologicznych czy transport komorkowy. Struktury
domen splecionych helis typu o moga zosta¢ opisane poprzez rdwnania parametryczne. Dzigki
parametryzacji dowolna struktura przestrzenna domeny tego typu moze zosta¢ jednoznacznie opisana za
pomoca zaledwie kilku parametréw liczbowych. Latwos¢ ilo§ciowego Opisu 0znacza reprezentacje
struktur domen splecionych helis typu o w sposob przystepny dla wspotczesnych metod obliczeniowych
takich jak np. uczenie maszynowe.

Celem niniejszego projektu jest charakterystyka zaleznosci pomig¢dzy sekwencja a strukturg przestrzenng
domen splecionych helis typu a. W tym celu wykorzystane zostang nowoczesne algorytmy uczenia
maszynowego oraz symulacji molekularnych. W ciagu ostatnich lat algorytmy tego typu
zrewolucjonizowaty nie tylko wiele aspektow zycia codziennego, ale takze mialy ogromny wptyw na
prowadzenie badah naukowych, migdzy innymi w dziedzinie nauk biologicznych. Szerokim echem,
takze w doniesieniach medialnych, odbita si¢ rowniez zaskakujaca skutecznos¢ algorytmu AlphaFold,
przewidujacego struktur¢ biatek. Program ten, stworzony przez powigzang z firmga Google grupe
DeepMind, zdeklasowat algorytmy innych grup badawczych, ktére sa zwigzane przez dlugi czas z tym
polem badan. W proponowanym projekcie algorytmy uczenia maszynowego zostang wykorzystane do
stworzenia narzedzia ktore bedzie w stanie przewidywac, z wykorzystaniem rownah parametrycznych,
strukture domen splecionych helis typu a na podstawie sekwencji.

Ponadto, efektem prowadzonych badan bedzie systematyczny opis regut i zaleznosci sekwencyjno-
strukturalnych w domenach splecionych helis typu o. Cze$¢ doswiadczalna projektu pozwoli
zweryfikowa¢ wykryte reguly 1 powiazania oraz opisa¢ nowe biatka o tej architekturze,
niezaobserwowane dotad w naturze.



