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Xypaanzyii

Jleituun-basiiar JlaBpraar aryyJjcaH JapaajajJ Hb BHPYC,
Gaktep, apxeii, jykapuorooc siiracam 20000 rapyii yypart
aryyaaragar. Jlelinun-0asiiar JaBTanTarT yypruiiH OyTdn Hb
MOPHHBI TaX, 3JUIMIIC 3CBIJ CyNepXeJMKC X3/103pTlii Oaiix 0a
J0T00J XYHXIp Tragapryygaa [f-siarac, ragHa TYArp
rajapryyaaa eep eep TOpJMiiH Xoépaord OyTdI aryyJcaH
daiinar. byx JIB/l yypruiin p-siiracsid 4-p 6aiipaang ruapog oo
aMHH Xyuyua Oaiipjana. DHAXYYy nporpamM Hb XajrajarjacaH

JlapaaibIr ALIUTJIAH peryasip MIBPXHAIMIAH
TyCJIAMIKTAliraap JaBTAATYYAbIT TaHbXK, JAABTAJIT OypuiiH 4-p
OalipiajbIH ruapog oo aMMH XY4IHITH 0-KapOOHBI

KOOPAMHATHIT aBTOMATAAP SIJIraHa. YT NpPorpaM Hb ereraeJ 13X
HMHT JaBTAITYYABIH 82%-XyBHATI TaHbCcaH 06reej 3ArdpHuiir
HIMDJIT TeOMeTPHiiH IAJATyypyyaaap majaraxaja JaBTAITYyAbIH
62% Hp mporpaMmaap 36B TaHMIZICAaH 00JIOX Hb OaTiarijiaa.
OH3 NpOrpampIr caixKpyy/K, YP AYHI LAAIIbIH CyAaJraaj
X3PIrJI3X 00JIOMKTONH FOM.

Tyaxyyp ye: Jleiinun-6asiar gaBraarar yypar, ruipogod aMux
XY4mi1, Xxaaraaaracan  gapaanan, MATLAB, peryasip
HIDPXUHIHINIT

l. OPHINJI

Bupyc, Oaktep, apxeil OO0JOH 3yKapHOTOOC sUIracaH
20000 rapyii yypar Jleitiun-6asar gasrant (JIB/1) aryynna.
JIBJ] aryyincaH yypar Hb CHTHaJ JaMXyyJlaiT, 3CHHUH
HaaJ AT, JAHX-uitn 3acBapJailT, pEKOMOUHAIIH,
tpanckpunuy, PHX npouneccunr, eBUMH 3Cpryyudsi, 3CHiH
nporpamMwiaricad yXdJ, ypramyiblH JlapXJaaHbl —Xapuy
YD, CYYyraop OOMKUTYIBIH TOPOIXUIH AapXJlaaHbl XapHy
yinmn OonoH Oycaj OJIOH yypar-yypruidH —Xapuilaf
yimwnaa oponugor [1-5]. JIB/ aryyican yypryyn GoJoH

XOKyyruiH  JTOMeHHyyJgaa MyTamd  OOJICHOOC — YYARH
anplixaiimep, mu3o(peHu, Typ 3yypelH yXaaH ajjiadirT,
IMIeHUIH COXOp, OHATeH J3CHUHH JAyTyy OOJOBCpOIT,

[apkuHCOHBI ©BYMH YYCIdT Oaibk OOJIOX Hb TOTTOOTHOO]
OaitHa [6-8].

JleiimH-0asmar JaBTANTBHIH TOO HIT yyparT XOE€pooc
JIOUMH TaBBIH XOOpoHI Oaiix 6a maBrant Oyp Hb JIB/I-T
yypruiin anruac xamaapan 20-29
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CaifH XaIranaraax Xcar XyRBeax xacsr JlaBTanThiH YpT

3ypar 1. JIBJl aryymcan PuGonyxneasza unruourop yypruiin (2BNH)
JlapaajuibIl TaBTANTYyAaap xapyyncan Oaiinan. Jlasrant Tyc OypuiiH 4-p
Oaiipman m99p tuapodod amun xyumn (L, V, I) OGaiina. Xaaramaracan
mapaauieiH L-29p L, V, 1 amme xywiyymwiir, X-23p AypblH aMHH
XYWIYYIHAT TOMIDTIIIB.

aMHH XYWIHiH ypTTaii 06aiinar (3ypar 1) [9, 10]. JIB/I yypruiin
JAapaaJUIbll  JaBTANTHIH TyXailH Oaiipman OypI OJOHTOO
Taapaigax aMiUH XYWIHHH Aapaajuiaap Hb OyIOy Xaarauaraax
Japaaisiaap Hb OYpCdIDK Oosiox 0a 9H® Hb aHTHAC Xamaapd
0OPWIeTIOXTYH calfH XaAramarmax X3cdr OOJIOH XyBbcCaX
xacradc torraor. JIB/ Hp XamaranaracaH mapaajuiblH X303,
JABTANTHIH YPT, XyBbCaX XOICTMHH Xd3703p33p33 HaitMaH
aurug xysaarggar (Xycmsrr 1). JIBJI aryyicaH yypar Hb
MOpHHBI TaX, OJUIMIIC 3CBUI CYNEPXENHKC XIO3pHiH
OyTouTAIil Oaiix O6a AOTOOA XYHXdp razapryyzaaa p-surac,
ragaaa TYArdp ragapryygaa o, 310 00J0H Oycan TepiuitH
XETMKCYYIUIr aryyncaH Oaiinar (3ypar 2) [11].

Xyenarr 1. JIBJl yypruitn anrwnan. TyyHuil naBTanteiH ypT OOJIOH

Xaarajgaracal aapaaliall. Xapranaracan Jlapaajiall 1aXb TOAPYYJICAaH X3COI
Hb CaifH XaJaranaricaH X3car 60 YJIACOH X3C3T' Hb XYBbCaX X3C3T' FOM.

AHTH Japran-  XagrajarjacaH aapaanan

THIH YPT
Ep;[uf}n-[ 20-27 LxxLxLxxNxLxxLpxxoFxxLxx
RIl-tecT 28-29 LxxLxLxxNx (L/C) xxXgOXXLXXOLXXXXX
Lucreiin-aryyncan 25-27 LxxLxLxxCxxITDxxoxxL (a/g) xx (C/L) xx
YpramibsiH 23-25 LxxLxLxxNxL (t/s) GxIPxxLGxLxx
SDS22-tect 21-23 LxxLxLxxN (r/k)I(r/k)xIE(N/G)LexLxx
Ea](Teppn}'[H 20-22 LxxLxVxxNxLxxLP (D/E) LPxx
Tpenonemo JIBJ] 23-25 LxxLxLxxxLxx1gxxAFxx (C/N) xx
IRREKO 21 LxxLx (L/C) xxNxLxxLDLxX () XX
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3ypar 2. JIBJl yypruilH HailMaH aHTUIH Teseesierdy OOJOX YypryylblH
xoépyord OYTHMHT Tyy3aH AuarpaM amuriiaH J3p33c OONOH Xaxyyraac
PyMOL [11] nporpamaap AypcisH y3yyJIoB.

1. oroeraeJ

VYypruiin Oytimitn erermmiin canraac (PDB, Protein
Data Bank) [12] tynxyyp yr33p ocean JIBJ[ mmr Hb
MIJPTIK Oaiiraa yypruiiH papaawisir amuriad, JIBJ]
aryyiacaH Huiit 88 yypruith 189 kpucran OyTiuiir
cymanraann xop3rmB (XycHIrT 2). Darap 189 kpucran
OYTUMIH  fJaH THHXKHA3C  syracaH  JeHIuH-Oasuiar
JMABTANTYYIBIT Tap apraap smraxan HAAT 2447 G0JcoH.

Xyenarr 2. JIBJl yypruiiH aHru, aHruj xamaapax yypar, yypar Jax
JIaBTAJITBIH TOO.

Anrn Yypruiin  PDB-niin  JaBTanaTbhiH
TOO T0O T0O

Epauitn 42 100 1376
RI-tect 13 19 209
Lucreiin-aryyncan 4 16 205
Vpramisia 6 10 227
SDS22-tect 12 31 261
Bakrepuiin 4 6 73
Tpenonemo JIB]] 6 6 81
IRREKO 1 1 15

HUNUT 88 189 2447

. APTA3YMl
Matlab ¢ynkuyyo

Matlab mporpama BuounHdopmaTHKHiiH ~cyaanraaHi
3opuynarcal Toolbox Oyroy Oarn ¢yHKIyyn Oaiigar Gereen
OMONIOTHITH WX XOMXKIPHHH ererneid [I3p Trapaap Xuix
YWLUIHHIT Xsu10apuiax 30priIroop epreu ammriaraaar [13].

pdbread ¢GYHKUBIT amMriaH YypraiH OYTIHMHI TaTax
aB4, HOT KpHCTan OYyTIPAC MAaBTANTHIT Xalxjaa peryssp
WIPXUAIUTMAT amurnad (regex GYHKI) YYPrUilH THHXK TyC
Oypx xaiinT XuiiB.
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Pezynap unapxuiinin

tynng  Matlab  mporpammuiin
regexpi (string, expressn) (YHKIMHT aluriacaH.
OH? (QYHKI YCTHHH TOM XIDKTHUT SUITalNTYH XaWiT XHifx
Oereen »Hn Oaliraa string Hb AYPBIH ypPTTall, NypPBIH
YCTYYIUMHT aryyipk Oy 3aaiiaH IIMHKIIAJ XUUTIDX Japaanali
OaiiHa. expressn Hb String JOTPOOC XaHiT XHIDK OJ0X

Xaunr XHUUXANH

TIMIAITUNH OHIUIOT X3B MIMHXHHT 3aaX TEKCT, OIeparop
Oaiina.

JIBJ] yypart Xaiar XuiX1a33 aHru Tyc OypAa xapraizax
XaarajaracaH apaajuibll expressn Oomrox, 189 yypar
Tyc OYpHiH aMHH XYWIMIH Aapaajulbll string Oonrox
aIlIUTIacaH.

T'eomempuiin wanzyyp

Perynsip nmpxuimimsp Xaibk 0JCOH yp OYHTYYA ZOTOp
Ounnuii onox &croii maBrant Guin Gyroy false positive Gaiix
TOXHOJIION OaitHa. MitMaac rapcan yp AYHTYYI YHIH 3COXHHAT
IaBxap manrax HAIMAIT manryyp Oonron JIBJl yypruita
OYTUHMITH 3apUUMBIT TycracaH 3apHM I'€OMETPHHH TOOIL0O0JION
XWX IMaapaagaraTaid OoJICcoH.

JIBJ1 aryyncaH yypruiiH naBTanTbiH 4-p Oaifpian m33px
aMMH XYWIMIH o-kapOoHaac mapaaruifH IaBTanTbiH 4-p
Oaiipran 133pX aMHUH XYWIHHH (-KapOOH XYPTAIX 3aif Hb 4.5-
aac 5.5-mitH xoopoHnm Oaiimar. YYHuHT 3aiiH Oyroy
TEOMETPBIH HATAYT9p Wanryyp Oonrox ammria. A(Xi, Yi,
1), B(X2, Y2, 22) UpTHiH XOOPOHIOX 3aii Hb

|AB| = \/(xz —x1)%2 + (V2 = y1)? + (22 — 21)? 1)
% 00OTIOHO.

JaBtant OypumiiH 4-p Oadipiman m33pX aMUH XYWIYYA Hb
39paTIR3 Oalipiaax yypruiH ruapodo0 KOphIT YYcrax yupaac
9Ar33p aMHUH XYWIMHH B-KapOoOH Hb yypruiiHXaa J0TOp Taj
pyy Oyioy ZOTOOA XYHX3p Tajapryy Tajaacaa rajaaj T'yarsp
ragapryy tai pyyraa 4mridcdH Oaiimar [5]. Witma sarasp
aMUH XYWIYYIUHH o-KapOoHaac [-kapOOHBIT XOJIOOCOH
BEKTOPBIH UUIJIJIMAI TIEOMETPBIH XO€payraap IWaIryyp
6onroH ammriaB. OXHMH [NaBTanTBIH 4-p Oaiipianm 1a3pXx
aMHMH XYWIMHH o- 0a [-kapOOHBIT XOJIOOCOH BEKTOP
yypruiiHxaa AOTOOJ Tal Pyy YHIJIACIH OaifHa TI'HK Y3BII
JlapaaruilH  JaBTaITYylIblH WHM BEKTOPYyld YyypruiiHxaa
JIOTOO TajJl Pyy YMWIISCOH OailXbIH TYNJ SXHUH BEKTOpTal

90°-aac  eHmer yycrak Oaiix &croit GomHo. AB =
(x4, Vi, 2;) 60s0H CD = (X]-, Vi Zj) BEKTOPYY/bIH
XOOPOH/IOX OHIIOT Hb aTOMYY/IbIH KOOPAWHATAAD

XXty Vi+zjZ
a = arccos RV A )

2 2 2 2 2 2
\/xj+yj+zl-+\/xk+yk+zk

2K 0OJOrIOHO.
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V. YP JYH BA X2JI3JIYYJIDI

JIBJI yypruiiH DaBTaJITBIT PErYJsp WIDPXUIILIIZP TaHUX
SHAXYY IporpambIr HUUAT 88 yypruiin 189 kpucran OyTIHitH
24477 naBTaNTHIH TAHWIT XMMIATYXK manraiaa. Yp AYHI HUUT
naBTantyynasiH 82.67% Oyroy 2023 naBTanThIl TaHbCaH
(XycHarT 3) 6a 3H3 Yp AYHIHIH 36B 3COXHMUT LIAJITaxblH T
3ail, OHLUIMUH IHAITYyypbll HOMX OpyyJaxaJl HHWT
JnaBTantyynasiH 62.32% Oyroy 1525 naBrant 3eB TaHUrACaH
Oaiina (XycHorT 4).

XyeHart 3. boaur JaBTanThIH TOO, PEryisp WISPXUMIUIBD TaHUTACAH
JIABTAITHIH TOO, XYBb

AHrn Hasraarein Ypayn  Xyss (%)
TOO
Epaniin 1376 1152 83.72
Rl-tect 209 159 76.08
Hucreiin-aryyncan 205 152 74.15
Ypramisia 227 202 88.99
SDS22-tect 261 205 78.54
Bakrepuiin 73 70 95.89
Tpenonemo JIB/] 81 69 85.19
IRREKO 15 14 93.33
HUNT 2447 2023 82.67

XyeHarr 4. BoauT AaBTaNTBIH TOO, 3ali OOJOH OHLUIHMHH ILANTYypBIT
XaHracaH JIaBTAJITHIH TOO, XYBb

AHIH JlaBTaJITBIH Ypayn  XyBb(%)
TOO
Epnuitn 1376 837 60.83
Rl-tect 209 130 62.20
IMucteiin-aryyican 205 77 37.56
Ypramisia 227 190 83.70
SDS22-rect 261 174 66.67
Bakrepuiin 73 70 95.89
Tpenonemo JIB/] 81 33 40.74
IRREKO 15 14 93.33
HUWUT 2447 1525 62.32

36BXOH pEryjsip WIDPXUIILIIIAC TrapcaH yp AYHIIIC
y33x31 JIB/] yypruilH aHruac xamaapaH XapwillaH aJuiryd
JIABTANTHIT WIPYYJDK OaifHa. XaMTHiiH calfH TaHWT/ICaH aHTH
6omox OakTepuilH aHrW Hb 6 Kpuctan OyTumiH HHHT 73
naBtantTaii  OaiicHaac 70 JaBTaNTHIr TaHbCaH. OATIAP
JABTANTYYyIbIH 3aif OOJOH 6HIer Hb MIAITYYpPHII XaHTaX
Gaiiraa Hb JaBTAITHIT AT 36B TaHbCAH Oalraar WIIPXHUNIHD.
bBakTepuiiH aHTMIH JaBTaNTBIH XaJranarjacaH Aapaanaynl Hb
Oycan aHrmynaac WIyy TOITBOPTOH Oaiimar 6a maBTanThIH
ypT Hb 20-22 Gaiigar ydpaac mMairyyp XaHracaH yp IYH CaifH
rapu’. J[lapaaruilH cailH yp HAYHT3H rapcaH aHIM Hb
IRREKO oM. Du» anrun 6ua 15 maBTanTrail TaHI] KpUCTAI
OYyTHMHT mIayiTaXk y3coH. ['aHIXaH KpucTaix OYTLRA IIajarairt
XUUTJCOH yupaac ajnjaaryi yp IyH rapcan OaiiHa.

XapuH 1HcTelH-aryyiacaH 0oioH TtpemoHemo JIB]]
AQHTMWH XyBBbJ, PEryJisip WISPXUHMIUIIIC rapcaH yp AYHTHUIH
Tajaac MX XyBb Hb INANTYyp XaHTaaryid AaBTalNTyyx Oyroy
Oypyy Yp AyH rapracaH OaiiHa. YYHMH y4Mp Hb IMCTEHH-
aryyJicaH aHTMHH XajrajgaracaH AapaajuiblH 9-p Oaiipnan
JI39p LUCTEHH aryysjiar racoH Oaifraa 00noBY YYHHI OpOHA
O6yx ruapood aMUH XYWIYYZ MOH ©€BOpMeI] aMUH XYWIYYA
00JIOX TJIMIMH, MPOJHMHBIT aryyjaaxblH 33pATrIpPd IPHAITYH
TYWIT aMHH XYWIYYIUHT aryyijgar OoJioX Hb rap apraap
JABTANTHII WIPYYJdX Y€l axXuriaracad. TuilMaac 3H3
MIANTYypPHIr OMYHUX3] DYpBIH aMHH XYUMI T9HK TOXOPXOHIDK
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OTCOHOOC suraaryil yp OyH raprax Oaiiraa Hb JaBTAJITHIT
Oypyy TaHek  Oaifiraa  HOIDH  [majrraad  OOJHO.
TpemonemoJIB/l anrmifH XyBBA OYTSII OOJOH mapaamain
aryynarjax Oaiiraa ruapoo0 aMUH XYWIMHH TOOHBI XYBBJ
Oycan anruac suiraataii Oaipar. DH? aHTMHH Yypryy[AblH
OyToI Hb Tajaaja TYArdp rajapryynaa MeH JOTOOJ XYHX3D
rajapryy ajip anuHpaa B-suitacelr aryyican Oaitmar. Miim
oJoH THApodOoO aMuH Xywiyyln Oaliraa Hb NPOTpamMbIr
XITIPXUHA OJIOH JaBTalNT WIPYYJDIXdI XYPrak Oaifx
Marajuantaii 6atina. JIBJl yypruiin Oycag aHTHYABIH XYBBJ
yypart aryynargax Oaliraa HaBTalITyyAbIH yPT X3J03713371
UXT3H Oalfmar ydpaac TYYHHHT peryisap WIBPXUILNID
WIPYY/DK,  TOHOPXOMJIOXOA  XdIyy  Oaifraa  OGaifman
aKUIrIarnqax OamHa.

V. JYTHDJIT

JIBJ] yypruiiH anrm OypHWiH XaarajaracaH Japaajulbil
aIllMTIIaH Peryisap WPXUI 30xuox 88 yypruitH 189
kpuctan OyruuiiH 2447 JIB/I-pir TaHMynaax OpOJJIOTO
xuimad. 2447 naeranraac 2023-wmitr  Oyroy Huiit 82.67
XyBUIH HaBTaidT Ik uiapyymB. JIBJl yypruitnH OyTouiin
TEOMETPBIH LIMHX YaHAPYYIbII HAMOIT INAITYyp OOJIrOH
manrax 62.32 XyBe Hb 36B TaHHTAIaa. YYH?3C y3Ba 17.33
XyBHUT orT TaHmxTyd 20.35 XyBuiir Oypyy TaHBX OaiiHa.
OH» mporpaMaap sUITaH aBCaH ATOMBIH KOOPJHHATYYHBIT
JIB/I-uitH  reomeTpblH mapameTpyya (epeHxuii paawmyc,
CYIEPXCIUKCHIHH aixaM 3dpaor)-HiH TOOLOOHJA ereruei
GONrOH  X3PATII?XK, TOOLOOHBI AXIBIH aBTOMAaTXKyyJax
60JIOMKTOM FOM.
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