Przewidywanie i poréwnywanie struktur 3D

Tomasz Zok

1 RMSD

1. RMSD (root mean square deviation) to miara odlegto$ci miedzy dwoma

zblorami atomow:
1 N
=1

e N to liczba par atoméw

®;; = \/(xz — ;)2 4+ (i —yj)? + (2 — 2;)?, to odleglos¢ miedzy
atomami ¢ oraz j

2. W prawie kazdym kontekscie pod nazwa RMSD kryje sie (1) superpozy-
cja struktur oraz (2) wyznaczenie wartosci ze wzoru z punktu powyzej.
W tym zadaniu skupiamy sie tylko na (2)

3. Napisz program, ktéry otrzyma na wejsciu dwie struktury w formacie
PDB oraz nazwe atomu. Program ma za zadanie wyznaczy¢ RMSD
miedzy strukturami tylko dla konkretnego typu atomu lub wypisaé -1
jezeli RMSD byto niemozliwe do wyznaczenia (tj. gdy liczba atoméw
danego typu w poréwnywanych strukturach sie nie zgadza)

4. Uwagi:

e Dokumentacja formatu PDB. Prosze poszuka¢ informacji o forma-
towaniu linii ATOM oraz HETATM

e Prosze przyja¢ bardzo uproszczone zatozenia. Przyktadowo, jezeli
poréwnujemy wg atomu fosforu (P), to prosze przejrzeé cata struk-
ture pierwsza, zbierajac informacje o pozycjach fosforéw. Nastep-
nie to samo powtoérzy¢ dla drugiej struktury. Na koniec trzeba
wyliczy¢é RMSD wg tak powstatych list (lub wypisa¢ -1). Mozna
zignorowa¢ numery nukleotydéw, nazwy tancuchow, itp.


https://www.wwpdb.org/documentation/file-format-content/format33/v3.3.html

e Wynik bedzie sprawdzany z doktadnoscig do 0.1

$ wget http://www.pdb.org/pdb/files/1EHZ.pdb
$ wget http://www.pdb.org/pdb/files/1EVV.pdb
$ ./program 1EHZ.pdb 1EVV.pdb P
52.65766068024471

$ wget http://www.pdb.org/pdb/files/1FFK.pdb
$ ./program 1EHZ.pdb 1FFK.pdb P

-1

INF

. INF (interaction network fidelity) to miara dedykowana strukturom

RNA. Jest to wspotezynnik podobienstwa listy par zasad w skali od 0
(rézne) do 1 (identyczne)

. W mierze tej jedng strukture nazywamy referencyjna .S,, a druga mo-

delem S,,

. Wyznaczamy zbiory TP (true positives), FP (false positives) i FN (false

negatives):
e TP=5.NS,,
e FP=5,\S5,
e FN =5.\Sn

Miara INF to érednia geometryczna wspdtczynnikéw PPV (positive
predictive value) i STY (sensitivity):

|TP|

PPV = 1211

* ITP|+ |FP|
TP

STY = — =1

* ITP| + |FN]|

o INF =+PPV.-STY

Napisz program, ktéry otrzyma na wejsciu dwie struktury w formacie
BP i wypisze wartos¢ miary INF na wyjsciu.
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$ ./program target.bp model.bp
0.8571428571428571

MCQ

. MCQ (mean of circular quantites) to miara oparta na katach torsyjnych

(obrotéw woko6t wiazan atomowych)
Sci@gnij aplikacje mcq-cli

Przetestuj tryb global, w ktérym miara zwraca po jednej liczbie dla
calej struktury: érednia katowa odlegtos¢ (MCQ), mediane katowych
odlegtoséci (MedCQ) oraz RMSD

$ ./global -t 1EHZ.pdb -m 1EVV.pdb
MCQ:  0.16 rad, 9.18°
MedCQ: 0.08 rad, 4.52°
RMSD:  1.11348563093234

. Przetestuj tryb 1cs, w ktorym algorytm znajduje najdtuzszy fragment

taki, dla ktérego miara MCQ jest ponizej zadanego progu (przetacznik
-v)


https://github.com/RNA-Puzzles/mcq-cli/releases/download/v1.2-beta.1/mcq-cli-1.2-beta.tar.gz

$ ./lcs -v 5 -t 1EHZ.pdb -m 1EVV.pdb
MCQ value: 4.99°

Number of residues: 35

Coverage: 46.05%

Target name:

First target residue: A.G42

Last target residue: A.A76

Model name:

First model residue: A.G42

Last model residue: A.A76

5. Przetestuj tryb local, w ktéorym miara szczegdétowo analizuje kazdy
typ kata torsyjnego dla kazdego nukleotydu. W wyniku uruchomienia
dostajemy nazwe $ciezki, w ktorej znajdujemy szczegdtowe wyniki po-
roOwnania.

$ ./local -t 1EHZ.pdb -m 1EVV.pdb
Results are available in:
/tmp/4a19f2d5-e2c5-4bal-9c71-a108ac2ecbdb

6. Prosze o wykonanie analizy dla modelu z konkursu 13 RNA-Puzzles.
Nalezy $ciagnaé¢ strukture referencyjng 13_0_solution 4XW7_rpr.pdb
oraz dowolny model (najlepiej aby w obrebie grupy kazdy wybrat inny).
Nalezy uruchomi¢ mcq-cli w trybie local. Prosze przesta¢ do mnie ra-
port zawierajacy (1) tabele dla kata P, (2) tabele dla kata x oraz (3)
wykres dla kata & pokazujacy wartos¢ kolumny Value Difference dla
kazdego nukleotydu. Raport powinien réwniez zawiera¢ Panstwa ko-
mentarz do zaprezentowanych danych (prosze przeanalizowa¢ kolumny
Range Difference, wizualizacje, itd.)

Przewidywanie struktur 3D RNA

1. Prosze wykorzystaé strone Rosetta FARFAR (RNA De Novo) Protocol
do wygenerowania modelu 3D dla danych: (uwaga, moze to trwaé kilka

dnil)

>strand_A
gCGGCACCGUCCGCUCAAACAAACGG
(CCCLLEEMI)) et 11]



https://github.com/RNA-Puzzles/RNA-Puzzles-Normalized-submissions/tree/master/rp13
http://rosie.rosettacommons.org/rna_denovo

2. Dla tych samych danych, skorzystaj z RNAComposera

3. Prosze poréwnaé¢ uzyskane modele ze struktura referencyjna o PDB id
2A43 i przedstawi¢ wnioski w raporcie.


http://rnacomposer.cs.put.poznan.pl/
https://www.ebi.ac.uk/pdbe/entry/pdb/2a43
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