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Nie tylko szachy i gra go...

W 1994 roku w srodowisku naukowym pojawil sie konkurs CASP (Critical
Assessment of Techniques for Protein Structure Prediction) o oryginalnej formie.
Laboratorium, w ktorym osiagnieto postep w opracowaniu modelu struktury
przestrzennej wybranego biatka metodami fizycznymi (rentgenowska analiza
krysztatu, niskotemperaturowa mikroskopia elektronowa, NMR), udostepniato
swoje wyniki organizatorom konkursu. Do wiadomos$ci publicznej podawano
tylko kolejno$é (sekwencje) aminokwaséw utozonych w taiicuch danego

biatka, strukture przestrzenna bialka pozostawiajac jedynie do wiadomoséci
organizatoréw konkursu.

Dla aktywnosci biologicznej biatka najwazniejszy jest sposéb zwiniecia jego
tanncucha w przestrzeni. Wedtug reguty sformulowanej jeszcze w latach 60.
ubieglego wieku przez Christiana Anfinsena (Nagroda Nobla z chemii w 1972 r.)
sekwencja aminokwasow determinuje jednoznacznie strukture przestrzennag
tancucha. Od tamtych czasow liczne grupy dos$wiadczalne usitowaly znalezé
reguly opisujace te strukture. Zagadnienie blahe nie jest. Forma przestrzenna
determinuje oddzialywanie bialtka z innymi czasteczkami w komorce, decyduje
o jego funkcji biologicznej. Na pewno wielu Czytelnikom pozwolila ta informacja
uznaé, ze wiedza o strukturze przestrzennej kazdego biatka jest najwazniejsza
dla zrozumienia normy i patologii w medycynie. Rosnaca lawinowo wiedza
genomiczna pozwala obecnie na tworzenie molekularnych map ewolucyjnych,
zagladanie w historie rozwoju zycia. Znajomos¢ struktur przestrzennych biatek,
kodowanych przez geny, te wiedze pogtebia i rozszerza. Nawet w naszym
genomie, poznanym juz 20 lat temu, istnieje wiele tysiecy sekwencji kodujacych
biatka, ktérych funkcji weiaz nie znamy.

Wracamy do konkursu CASP. Polega on na tym, ze uczestnicy jedynie na
podstawie znajomoéci okreslonej sekwencji aminokwaséw maja zaproponowac
jednoznaczna strukture przestrzenna biatka, ktora jurorzy konkursu moga
poréwnacé z ustalong wczesniej doswiadczalnie w laboratorium. Zgodno$é bywa
rézna, zaleznie od zastosowanych metod teoretycznych, niekiedy jednak prawie
doskonata. W konkursie CASP bierze udzial okoto 100 zespoléw z calego swiata,
rozstrzygniecia zapadaja co 2 lata. Organizatorem $wiatowych konkurséw
zwijania bialek jest dr Krzysztof Fidelis, absolwent Zaktadu Biofizyki na
Wydziale Fizyki Uniwersytetu Warszawskiego, aktualnie pracuje w Genome
Center Uniwersytetu Kalifornijskiego w Davis.

W tej dziedzinie w Polsce dzialaly i osiagaly Swiatowe wyniki zespoly
stosujace metody heurystyczne wspomagane specjalizowanymi programami
komputerowymi (Janusz Bujnicki — Miedzynarodowy Instytut Biologii
Molekularnej i Komoérkowej, Warszawa, Krzysztof Ginalski — do 2019 roku
pracujacy w Centrum Nowych Technologii Uniwersytetu Warszawskiego,
Leszek Rychlewski — BioinfoBank Institute, Poznan), a takze zespoly
realizujace modelowanie zwijania bialek z wykorzystaniem wlasnych platform
symulacyjnych, bazujacych na fizyce i potencjalach oddzialywania miedzy
aminokwasami (Andrzej Koliiski — Wydzial Chemii, Uniwersytet Warszawski
i Adam Liwo — Wydzial Chemii, Uniwersytet Gdanski).

DeepMind, spélka zalezna od Google’a, zaprezentowala W ten sposéb sztuczna inteligencja wkroczyta na

na konkursie CASP w 2018 roku program sztucznej pola biologii molekularnej i medycyny bardziej
inteligencji AlphaFold, opisujacy tréjwymiarowe spektakularnie niz zwyciezajac z ludzmi w szachy
struktury przestrzenne bialek. Ulepszona wersja igo.

programu w roku 2020 zdecydowanie wygrata

konkurs, osiagajac wyniki blizsze do$wiadczeniu niz
wszystkie zespoly ludzkie. Miedzy innymi dzigki

temu programowi udalo sie okresli¢ budowe jednego

z bialek bakteryjnych — rozpracowywana doswiadczalnie
od dziesieciu lat. DeepMind dziata w skali godzin.

Mozna zapytaé, czy majac takie osiggniecia, AlphaFold
spowoduje zamkniecie laboratoriéw stosujacych stare
metody przewidywania i badania struktur? Zapewne
jeszcze nie jutro. Zmieni sie jednak zasadniczo skala
czasowa znajdowania odpowiedzi na wazne pytania

z zakresu nauk podstawowych i stosowanych.

W poczatkach 2020 roku AlphaFold obliczyt takze
strukture przestrzenna paru bialek SARS-CoV-2. Magdalena FIKUS (magda.fikus@gmail.com)

16



	Nie tylko szachy i gra go…

