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1. Bioinformatikos mokslo samprata. Bioinfor matikos kryptys, uzdaviniai
ir problemos. Struktary bioinformatika.

1.1. Bioinformatikos mokslo sampratair apibrézimai

Bioinformatika yra nauja, sparciai besivystanti mokslo saka atsiradusi informatikos, molekulinés biologijos ir
biochemijos moksly sandiiroje. Bioinformatika apjungia laiméjimus i§ matematikos, biologijos, kompiuterijos ir
informacijos moksly tam, kad isspresty sudétingas gyvybés moksly (biologijos, genetikos) problemas. Y patinga
poveiki bioinformatikos vystymuisi turéjo molekulinés genetikos tyrimai, atskleide Zzmogaus ir Kity organizmy
genomo seka.

Bioinformatika siekia isspresti molekulinés biologijos problemas naudojant ne imlius resursams laboratorinius
eksperimentus ir bandymus, o kompiuteriniy technologiju pagalba analizuojant genetiniy seky (DNR, RNR) ir
baltymy duomenis, lyginant juos su jau zinomais duomenimis, prognozuojant biomolekuliy struktira ir
funkcijas, modeliugjant ju savybes. Bioinformatikos metodai jgalina is esmés sutrumpinti laika, reikalinga
biologinio reguliavimo modeliy, infekciniy susirgimy, paveldimu ligy tyrimui, vaisty poveikio jvertinimui,
kenksmingu vabzdziy poveikio neutralizavimo, paséliy atsparumo ir plétros tyrimams, ir t.t.

Kadangi bioinformatika yra naujai atsirades mokslas, daznai jos tyrimy sritis ir pagrindiniai uzdaviniai yra
apibréziami nevienareiksmiskai. Mokdlingje literatiiroje galima sutikti tokius bioinformatikos apibrézimus:

—  bioinformatika— tai kompiuteriy naudojimas biologijoje;

— bioinformatika— tai informaciniy technologiju ir biologijos sankirta;

— bioinformatika— tai duomeny paieskos metody taikymas biologijos duomeny bazése;

— bioinformatika— mokslas apie biologijoje naudojamy kompiuteriniy technologija karima ir taikyma;

— bioinformatika— tai genetinésinformacijos, valdymas ir tolimesnis jos naudojimas;

— bioinformatika — tai matematiniy, statistiniy ir kompiuteriniu metody naudojimas, sprendziant
biologijos problemas, kai naudojama DNR, amino ragsciy seky ir pan. informacija;

— bioinformatika — tai biologijos interpretavimas molekuliy terminais ir informaciniy technologiju
taikymas siekiant suprasti ir susisteminti su siomis molekulémis susijusia informacija;

— bioinformatika— tai biologiniu sistemy informacinis modeliavimas;

— bioinformatika — mokslas apie biologiniu duomeny bazes, ju kirima, valdyma bei nuolatini ju pildyma
naujainformacija;

— bioinformatika — tai platus kompiuteriniy-skaitmeniniy technologiju panaudojimas automatizuojant
biologinius, molekulinés biologijos bei biotechnol oginius mokslinius ir medicininius tyrimus;

—  bioinformatika— tai mokslas apie biologiniy duomeny analizel skirty algoritmy karima;

— bioinformatika — tai mokslas, kuriame hiologija, kompiuteriuy mokslas ir informacinés technologijos
susijungiai viena disciplina;

— bioinformatika — mokslas apie biologinése sistemose vykstancius informacinius procesus bei ty procesy
mechanizmus, informatikos pozitriu aiskinancius gyvuju organizmy funkcine organizacija, sandara ir
elgsena.

Praktikoje bioinformatikos terminas gali biati naudojamas siauraja prasme, kaip biomolekuliniy seky saugomuy
duomeny bazése apdorojimo metodus tiriantis mokslas. Genuy inzinerijoje terminas bioinformatika yra
suprantamas kaip pagabiné genomikos priemoné, ieskant geny inzinerijai reikalingos informacijos jvairiose
duomeny bazése per pasaulini ziniatinkli. Siame kontekste bioinformatika yra laikoma mokslu apie genetiniy
duomeny banky informacines sistemas, naudojimosi jomis internetu technologijas ir tokiy sistemy karima.

Plagiagja prasme, bioinformatika yra mokslas tiriantis informaciniy procesus vykstanéius gyvuosiuose
organizmuose (iskaitant ir ,dirbtine gyvybe“). Pastaroji samprata jsigali vis placiau tyréjams vis geriau
suprantant genetinio kodo prasme, mechanizmus ir vaidmenj gyvuosi uose organizmuose.

Bioinformatikos samprata neapsiriboja skaiciuojamaja molekuline biologija. Pagal 13-0jo Intelektualiyjy sistemy
simpoziumo (ISMIS 2002) dalyvius, bicinformatikos interesy sfera sudaro: neurotinkly teorijos; ziniomis gristos
technologijos, masininio mokymo technologijos, duomeny gavyba ir analizé; neapibréztoji (fuzzy) logika;
protaujantigji irenginiai; intelektualiosios duomeny bazés; hibridinés intel ektualiosios sistemos.



1.2. Bioinformatikoskryptys

Siuo metu galimaisskirti keturias dideles bioinformatikos kryptis:

1. Bioinformaciniy duomeny organizavimas ir valdymas (nagringja biocinformaciniy duomeny
standartizavimo klausimus, duomeny baziy struktiros ir valdymo problemas, efektyvios prieigos
prie jvairaus tipo informacijos, bioinformaciniy duomeny baziy ir jrankiy integravimo klausimus).

2. Biomolekuliniy seky analizés metody ir algoritmy (seky sugretinimui, motyvy paieska, geny
paieskai, anotavimui) kirimas.

3. Biomolekuliy struktiros numatymas ir modeliavimas (RNR antrinés struktaros, baltymy antrinés,
tretinésir ketvirtinés struktiaros numatymas ir modeliavimas).

4. Biosistemy kompiuterinis modeliavimas (nuo lastelés lygmensiiki atskiry ekosistemy lygmens).

Bioinformatikataip pat gali bati skirstomaj atskiras $akas:
— genoinformatika arba genomika (tirianti geny informacijos organizavima jvairiu rasiy organizmy
genomuose),
— proteomika (tirianti baltymy sekas, struktiira ir funkcijas),
— Kadistika arba filogenetika (nagrinéjanti algoritmy ir programy taikyma genomo evoliucijos tyrimui),
— neuroinformatika (tirianti nervinés informacijos organizavima).

Genomika ir proteomika galima apjungti vienu terminu seky ir struktiry bioinformatika [BOUR 03]. Toliau
nagrinésime tik bioinformaciniy duomeny organizavimo metodus, kurie yra visos bioinformatikos pagrindas ir
su bioinformatikos seky ir struktiiry analize susietus metodus.

1.3. Bioinformatikostiksai, pagrindiniai uzdaviniai ir problemos

Pagrindinis bioinformatikos uzdavinys yra analizuoti, organizucti ir interpretucti didziulius genu ir baltymy
informacijos kiekius, sukauptus kompiuteriy duomenu bazése visame pasaulyje ir susieti juos su biologiniais
procesais. Organizavimas apima biologinés informacijos duomeny baziy kirimag bei tokiy baziy priezitra taip,
kad tyréja galéty bet kada pasiekti esama informacija ir galéty pasitlyti naujus jrasus. Skiriami trys
bioinformaciniy duomeny analizés lygiai:

1. Vieno geno (baltymo) sekos analizé. Pavyzdziui: geno panasumas su kitais zinomais genais;
filogenetinio medzio sudarymas; evoliuciniy rysiy nustatymas; tiksliai nustatyty sekos sriciy
atpazinimas; sekos pozymiu (fizinés savybés, praimeriy vieta, mutavusi os sekos) nustatymas.

2. I3baigto genomo analizé. Pavyzdziui: kurios geny seimos yra, o kuriy triksta? Geny padétis
chromosomoje, koreliacija su funkcijaar evoliucija. Geny seimy isplétimas/dvigubinimas. Trakstamy
enzimy atpazinimas. Didelio masto jvykiai organizmo evaliucijoje.

3. Geny ir genomy analizé, siekiant gauti praktiskai panaudojamus duomenis. Pavyzdziui: israiskos
analizé; mikromatricos duomeny analizé; tretinés baltymy struktiros numatymas; pakitusiy fenotipu
ir genotipuy palyginimas; biocheminiy keliy palyginimas ir analizé; esminiy geny ar geny, jtraukiamy
1 specifinius procesus, atpazinimas.

Bioinformatikos tikslai yratrejopi [LUSC 05]:
— Duomeny organizavimas tokiu biidu, kad tyréjai galéty naudotis esama informacija ir pasitlyti naujus
irasus, kai tik jie yra gaunami.
— Trankiy ir priemoniy padedanciy duomeny analizel karimas. Tokiy priemoniy (programy) kirimas
reilkalaujaissamiy informatikos Ziniy, o taip pat ir biologijos ir chemijos ziniy.
- Siy irankiy naudojimas bioinformaciniy duomeny analizei.
Biomolekulinés sekos, t.y. nukleorigsciuy (geny ir RNR) sekos ir amino ragsciu (baltymy) sekos uzkoduotos

simboliais, yra pagrindinis seky ir struktiiry bioinformatikos tyrimo objektas. Nagrinéjamas tokiy seky
iraymas, anotavimas, saugojimas, analizavimas, paieska/isrinkimas, gretinimas, vizuaizavimasir evoliucija.



2. Informacinés genetinio kodo charakteristikos. Organizuota sistema
2.1. Informacijos apibrézimai

Plagiaja prasme, informacija suprantama kaip Ziniy loginis rinkinys, padedantis pasiekti tam tikra tikdla.
Informacijos teorijoje informacija nagrinéjama pranesimo pozitriu: pranesimas, skirtas perdavimui rysio kanalu,
néra zinomas i§ anksto, taciau yra zinoma aibé, i$ kurios toks pranesimas gali buti isrinktas. Matavimo vienetas,
nusakantis tokj informacijos neapibréztuma, yra dvejetainis bitas (viena is dvigjy imanomy sistemos biiseny), o
neapibréztumo dydis nusakomas bity skaiciumi, reikalingu bet kuriam is aibés isrinktam pranesimui fiksuoti.

Informatikoje informacija yra baziné savoka, leidzianti tirti objekty sugebéjima apdirbti tam tikra informacija, ja
perduoti rysio kanalais, priimti tokia informacija, ja i$saugoti ir perdirbti i signalus, valdancius ju veikla.
Informacija reikalinga valdymui, o t.y. medziagy, energijos virsmy bei informacijos srauty nukreipimui reikiamu
momentu reikiama kryptimi taip, kad bity realizuotas sistemos valdymo posisteméje uzfiksuotas tiksas bei
programa (algoritmas).

2.2.  Informacijos kiekybinis jvertinimas

Kiekvienainformaciné kodavimo struktiira ar sistema (posistemé) jvertinamainformaciniu talpiu Q, kuris esmgje
reiskia maksimaly atminties struktaros galimy biiseny kieki, isreikstas informacijos kiekio vienetais (bitais,
baitais ar pan.).

Jeigu pranesime yra n simboliy, kiekvienas i§ kuriy gali igyti m reikmiy, tai toki pranesima koduojancios ar
saugancios atminties struktiros informacinis talpis Q yra:

Q=n-log, m
kur Q matuojamas informacijos kiekio vienetais — bitais (b).

Didesni informacijos vienetai matuojami baitais (B), kilobaitais (KB), megabaitais (MB), gigabaitais (GB),
terabaitais (TB). Vienas baitas lygus 8 bitams, o tai reiskia, kad 1 baito atminties struktira turi 28 = 256 biisenas.

Informaciné talpa rodo maksimaliai galima perduoti informacijos kieki pranesime. Redliai perduodamas ar
priimamas informacijos kiekis biina mazesnis, nes simboliy tikimybés nebiina lygios. Tais atvejais informacijos
kiekio jvertinimui gali bati naudojama informacijos entropija H. Informacijos entropija yra suprantama kaip
panaikintas atsitiktinio kintamojo btisenos neapibréztumo dydis. Kodo informacijos entropija H apskaiciuojama
pagal Senono (Shannon) formule:

H :_z P; '|092 P;
j=1

kur:
p; yra bisenos (pranesimo simbolio) tikimybg,
m— kodo (pranesimo) ilgis.

Informacijos nesiklis lasteliu branduoliuose yra DNR (dezoksiribonukleino ragsties) molekulés, kuriose
informacija koduojama nukleotidy issidestymu. Turint DNR seka galima nustatyti kieki informacijos, kuria
galima buty i§saugoti lasteléje. Pavyzdziui, zmogaus genomas yra uzrasomas 3,2 milijardais smboliy (kodo abécéléje
yra4 smboliai), todél genomo informacijos talpis yra

Q =log, 4327000 = 5 400 000 000 bity = 763 MB
Realiai informacijos kiekis lasteléje yra mazesnis dél perteklinés ir beprasmeés informacijos, triuksmo ir pan.
Be DNR molekuliy, lasteléje yra ribonukleino ragsciy (RNR) molekuliy, bet jos néra savarankiski informacijos

nesikliai, o atlieka pagalbine funkcija, atgamindamos informacija, sukaupta DNR. Tik kai kuriuose virusuose
néraDNR molekuliy, o informacijos nesikliai yra RNR molekulés.



2.3.  Organizuotos sistemos sampr ata. | nformacinis gyvybés modelis

Net ir paprastiausios gyvybés formos yra susietos su informaciniais procesais, ju viduje visada yra informacinés
struktaros, kurios pasizymi atmintimi, ir perduodami signalai, kurie yra informacijos, reikalingos medziagy ir
energijos apytakos valdymui, neséjai. Sistema, kuri apjungia materialiuosius medziagy bei energijos virsmus ir
nematerialiuosius informacinius procesus, yra vadinama organizuota sistema [KIRV 01].

Organizuotos sistemos (2-1 pav.) yra sudarytos i§ dviejuy daliy: medziagy ir energijos virsmy (valdomosios)
posistemes ir informacinio valdymo posistemés. Valdomoji posisteméje vyksta medziagy ir/arba energijos kaita.
Valdymo posistemé siunciamy signaly pagalba valdomosios posistemés grandims perduoda informacija apie tai,
kokiu lalko momentu kurios grandys turi atlikti savas funkcijas - priimti tam tikra konkregia bisena. Tokia
organizuota sistemagali bati suprantamas kaip programinis automatas.

INFOEMACTIA

¥

VALDANTI
POSISTEME
Y TIESLAIL -
PROGEAMOS
ATMINTIS
_ | 4
INFORMACITA

v

VALDOMA
POSISTEME
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2-1 pav. Organizuotos biologinés sistemos bendr oji schema [KIRV 01]

Informacijos apdorojimas gali buti suprantamas, kaip kodavimas-dekodavimas. Kodavimas - tai realaus
dinaminio proceso buseny atspindéjimas abstrakéia kodine forma stabiliy biseny atminties struktaroje.
Dekodavimo procediira - stabiliy btiseny atspindéjimas realiame dinaminiame procese. Kodavimo pavyzdys yra
paveldimos informacijos uzrasymas nukleotiduy sekomis, o dekodavimo pavyzdys yra organizmo vystymasis
pagal DNR uzkoduota informacija.

Pagal informacinj gyvybés modeli [KIRV 01], gyvybé yra informacijos kaupimo sistema, o molekuliniai
biocheminiai procesai yratik priemonés informacinéms procediroms vykdyti. Gyvybé Zeméje atsirado atsiradus
nukleoragsciy ir baltymy kodavimo-dekodavimo simbiozei. Evoliucijos eigoje genetiné informacija yra
kaupiama didinant bei tobulinant DNR geneting atmintj, kuri kaupia biologinés raidos informacija. Daugialastiuy
organizmy lasteliy veikla derina hormoninés informacinio valdymo struktaros. Gyviinai dar turi aukstesnio
lygmens nervinj informacinio valdymo posistemi. Auksciausiame lygmenyje - smegenu zievéje - kaupiama
kiekvieno gyviino individualaus gyvenimo informacija.



3. Genetiniskodas. Genetinésinformacijos kodavimasir dekodavimas.
Gyvoji lastelé ir elektroninis kompiuteris

3.1. DNR, genai, genomas bioinformatikos poziariu

Informatikoje kodas suprantamas kaip taisykliy rinkinys, lentelé arba algoritmas, pagal kuri vienos sistemos
informacija pervedama ar perveréiama (transiuojama) i kita ar kitoje informacinéje sistemoje. Gyvuju
organizmy paveldimai informacijai uzradyti naudojamas genetinis kodas. Genetiniu kodu vadinamas taisykliy
rinkinys (lentelé), kuri rodo, kaip nukleoragsciu (DNR ar RNR) azotiniy baziy seky tvarka uzradyta genetiné
programa yra perrasomaj amino ragsciy seka.

Genetinis kodas yra 4-iy simboliy nukleortgséiy "kalba' (3-1 lentel¢) uzrasytas organizmo biotechnologinis
"atvaizdas', kuris perrasomas (transliuojamas) i 20-ties smboliy baltymy (amino ragsciy) "kalba" (3-2 lentelé).
Sie keturi simboliai, tai azotinés nukleoriigiciy bazes - adeninas (A), guaninas (G), citozinas (C) ir timinas (T),
Timinas (T) kai kuriuose organizmuose ir tarpinése informacijos perraSymo grandyse yra pakeistas urocilu (U).
DNR molekulé turi dvi grandines, bet informacija skaitoma tik nuo vienos grandinés 5'—3' kryptimi.

3-1lentelé. DNR/RNR seky abécélés kodai

1 simbolio kodas Pavadinimas
Adeninas
Citozinas
Guaninas
Timinas
Uracilas

cClH|o0|>

3-2 lentelé. Amino ragsciy kodai

Amino ragstis 3 simboliy kodas 1 simbolio kodas
Alaninas ALA A
Argininas ARG R

Aspartiné ragstis ASP D
Asparaginas ASN N
Cisteinas CYSs C
Glutamino ragstis GLU E
Glutaminas GLN Q
Glicinas GLY G
Histidinas HIS H

| zoleucinas ILE I
Leucinas LEU L
Lisinas LYS K
Metioninas MET M
Fenilalaninas PHE F
Prolinas PRO P
Serinas SER S
Treoninas THR T
Triptofanas TRP W
Tirozinas TYR Y
Valinas VAL \Y

Genas - tai DNR grandinés dalis, kurioje uzrasyta amino ragsciu issidéstymo baltymo polipeptidinéje grandinéje
seka arbatransportinés RNR (tRNR) ar ribosominés RNR (rRNR) nukleotidy seka.

Chromosomose beveik visi genai - tai baltymy genai su baltymuy pirminés struktaros informacija. Tik maza dalis

geny saugo informacija apie baltymy sintezei batiny ribonukleortgséiy (ribosominés RNR ir transportinés RNR)
molekuliy sandara. Tai rRNR ir tRNR genai, pagal kuriuos sintetinamos veikiancios RNR molekulés.




3.2. Genetinésinformacijos kodavimas/dekodavimas

Genetinés informacijos dekodavimo proceduroje (trandliacijoje) atliekamas genetinés informacijos
perrasymas i§ 4 simboliy nukleoragsciy kodavimo uzraso i 20 simboliy baltymy kodavimo amino ragstimis
kalba. Sioje procediroje trijy azotiniy baziy linijiné kombinacija - tripletas (arba kodonas) - apsprendzia tam tikra
amino ragstj baltymo linijinéje struktaroje (zr. 3-3 lentele).

3-3 lentelé: Genetinésinformacijos kodavimo/dekodavimo lentelé

Antroji kodono pozicija
T C A [€
TTT Phe[F] TCT Ser [S] TAT Tyr[Y] TGT Cys[C]
T |[TTCPre[F] TCC Ser [9] TAC Tyr [Y] TGC Cys|[C] T
TTA Leu[L] TCA Ser [S] TAA Ter [stop] TGA Ter [stop] C
TTG Leu[L] TCG Ser [S] TAG Ter [stop] TGG Trp [W]
CTT Leu[L] CCT Pro[P| CAT His[H] CGT Arg[R]
c |CTCLeulL] CCCPro[P| CAC His[H] CGC Arg[R] A
o CTA Leu[L] CCA Pro [P] CAA GIn[Q] CGA Arg[R] G o
Pirmoyji CTG Leu[L] CCG Pro [P] CAG GIn[Q] CGG Arg [R] Tretioji
kodono|  |ATT Ile[]] ACT Thr [T] AAT Asn [N] AGT Ser [S] T |kodono
pozicijal  |ATCllell] ACC Thr [T] AAC Asn [N] AGC Ser [S] C |pozicija
ATA lle[l] ACA Thr [T] AAA Lys[K] AGA Arg[R] A
ATG Met [M] ACG Thr [T] AAG Lys[K] AGG Arg [R] G
GTT Va [V] GCT Ala[A] GAT Asp[D] GGT Gly [G] T
G |GTCVa [V] GCC Ala[A] GGAC Asp [D] GGC Gly [G] C
GTA Va [V] GCA Ala[A] GAA Glu [E] GGA Gly [G] A
GTGVa [V] GCG Ala[A] GAG Glu[E] GGG Gly [G] G

Genetiniy seky pertekliskumas. Turint 4 simboliy abecéle, ja galima uzkoduoti 64 skirtingus 3 simbolio ilgio
zodzius. Redliai koduojama tik 20 skirtingy amino ragsciy. Tai reiskiakad tai paciai amino ragsciai koduoti yra
naudojamas daugiau kaip vienas kodonas (triju simboliy seka). Tuo genetinés sekos yra panasios i
programavimo kalbas, kur ta patj veiksma taip pat galima uzrasyti skirtingais sakiniais.

Pavyzdys:
Kintamojo reiksmeés padidinimas C++ kalboje gali bati uzrasomostrejopai: 1) i++; 2) i +=1; 3) i =i+1.
Leucino amino ragstis gali bati uzrasyta naudojant 3 skirtingus kodonus: 1) UUA, 2) UUG, 3) CUU.

K odavimo/dekodavimo vienar eik§miskumas. Dekodavimo procedira yra vienareiksme, t.y. pagal nukleotidy
seka galima vienareik§miskal nustatyti amino ragsciy seka: pvz., CUUGGUCCC — leucinas-glicinas-prolinas.
Kodavimo procedira néra vienareiksmé, ty. turint amino ragsciu seka negalima vienareiksmiskai atkurti
pirmykste nukleotidy seka. Pavyzdziui, leucing galima uzrasyti UUA, UUG, CUU, CUC, CUA, CUG, glicina -
GGU, GGC, GGA, GGG, pralinag - CCU, CCC, CCA, CCG. Vadinasi, trijy amino rags¢iuy seka galima uzrasyti 6
x4x4=96 budais.

Genetinj koda galima palyginti su kitais zinomais kodais: nattiralia kalba (pvz., lietuviy) ir Morzés kodu (zr. 3-4
lentelg).
3-4 lentelé. Jvairiy kody palyginimas

Savybés Lietuviy kalba M or zés kodas Genetinis kodas
Naudojimas Zmoniy bendravimui Informacijai perduoti telegrafu  |Paveldimos informacijos kodavimui
Raidziy skai¢ius |32 raidées 2 pagrindiniai simboliai: e ,—  |4raidées: A, C, G, T (U)

4 pagalbiniai simbolia (tarpai)
Zodzio reikime Maziausias  kalbos vienetas,|Viena paprastos abécelésraide  |Vienaamino ragstis

turintis prasme bel reiksme

Zodziy ilgis

Ivairausilgio - nuo 1 iki 31 raides|
ar daugiau

Ivairausilgio

3raidziy ilgio (kodonai arbatripletai)

Zodziy skirtukai

Skirtukai - tusti tarpeliai.

Skirtukai - tarpeliai.

Skirtuky néra.

Sakinio reiksme

Kabinis vienetas, sudarytas i3
vieno ar daugiau zodziy

Vieng zodis paprasta abécele

Viena polipeptidine grandine

Sakiniy skirtukai

Taskail, klaustukai, sauktukai

Ilgas tarpas (7 laiko vienetai)

Tam tikros nukleotidy sekos, rodancios
geno pradzia ir pabaiga

Perkodavimo tiks-
lumas

Nevienareikimis

Visiskai tikdiai perkoduojamal

pirmyn ir atgal

Kodavimas nevienarelksmis




3.3. Informacijos apdorojimo srautai gyvojoje lasteléjeir elektroniniame kompiuteryje

DNR molekuléje uzkoduota informacija yra naudojama baltymy gamybos (sintezés) procesui aprasyti:
1. Pirmoji baltymy sintezés proceso dalis — transkripcija: RNR nukopijuoja geno, kurio pradzia zymi
kodonas ATG, kopija i mRNR. Ja sudaro viena geno spiralé, kurioje T yra pakeista U.
2. Antroji baltymy sintezés proceso dalis — trandiavimas: Ribosoma juda isilga mRNR, nuskaito
kodong ir iskviecia atitinkama tRNR, kuri pernesa nuskaityta kodona atitinkancia amino ragsti.
Enzimai prijungia amino ragstj prie sintezuojamo baltymo ir atlaisvinatRNR.
Procesas kartojamas tol, kol aptinkamas pabaigos (STOP) kodonas (TAA, TAG arba TGA).

Transkripcija

DNR «

Atvirkstine
transkripcija

Trandiavimas

RNR > RNR

3-1 pav. Baltymy sintezés procesas

Baltymy sintezés procesas trumpai parodytas 3-1 pav.:

1. Pranesimo RNR (mMRNR) kopijuojama geno dalis veikia kaip programa, sudaryta i$ atskiry baltymo

gamybos instrukcijy.

Proceso jvestis (zaliava) yra amino ragstys.

arwN

Ribosoma veikia kaip centrinis procesorius, kuris skaito mRNR nukopijuota gena ir jvykdo programa.
Transportavimo RNR (tRNR) veikia kaip jvesties/isvesties sistema.

Proceso isvestis (rezultatas) yra susintezuotas baltymas.

Visa geny sistema galima palyginti su elektroniniu kompiuteriu (zr. 3-5, 3-6, 3-7 ir 3-8 lenteles).

3-5lentelé. Lastelés bioinformaciniy struktara analogija su kompiuterio elementais

Bioinformaciné | Analogiskas kompiuterio Funkcija

struktira elementas

DNR Kietasis diskas Pastoviosios informacijos saugojimo terpé

mMRNR Laisvosios prieigos atmintis (RAM) Laikinosios informacijos saugojimo terpé

Genas Programa Saugomo konkretaus baltymo gamybos instrukcijos

Ribosoma Procesorius Skaito mRNR nukopijuota gena ir atlieka baltymo
surinkimo veiksmus

tRNR Jvesties/isvesties sistema Atlieka amino ragsciy pernesima

Amino ragstys | Ivesties duomenys Baltymy gamybos Zaliava

Baltymas I$vesties duomenys Baltymy sintezés galutinis produktas

3-6 lentelé. Kompiuterioir Iastelés palyginimas infor macijos saugojimo poziariu

Elektroninis kompiuteris

Gyvoji lagielé

I nformacija saugoma kietajame diske

Informacija saugoma DNR molekuléje

Informacija uzrasoma naudojant 2 simboliy abécéle: O,
1

Informacija uzrasoma naudojant 4 simboliy abécéle:
ACGT

Patikimumas
informacija

uztikrinamas  saugant  pertekling

Patikimuma uztikrina dviguba DNR spiralé

Informacija kietajame diske yra sudalinta i atskirus
disko skirsnius

DNR yra sudalintaj chromosomas.

Informacijos saugojimo pobudiss. WMRM  (write
many, read many)

Informacijos saugojimo pobudis: WORM (write once,
read many)

Informacija nuskaitoma elektros signaly pagalba

Informacijos nuskaityma atlieka specialios cheminés
medziagos (RNR polimerazé)
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3-7 lentelé. Kompiuterioir Iastelés palyginimas laikinosios infor macij os saugojimo poziiriu

Elektroninis kompiuteris

Gyvoji lastelé

Informacija perduodama tarp pastoviosios informacijos
laikmenos (kaupiklio) ir laikinosios laikmenos (RAM)

Transkripcijos procesas. DNR dalis kopijuojama i
mRNR

Laikinojoje informacijos laikmenoje informacija
saugoma el ektromagnetiniy signaly pagaba

Laikinojoje informacijos laikmenoje
saugoma MRNR molekulingje struktaroje

informacija

Informacija atvaizduojama skirtingais itampos lygiais,
pvz., OV, -5V

Informacija atvaizduojama naudojant 4 nuklectidus: A,
C,GU

3-8 lentelé. Kompiuterioir Igstelés palyginimas infor macijos transfor mavimo poziiriu

Elektroninis kompiuteris

Gyvoji lastelé

Pagrindinis kompiuterio  funkcinis
programa, kuri turi savo jvesti ir isvesti

blokas yra

Pagrindinis Iastelés funkcinis blokas yra baltymas

Programa dirba su duomenimis

Batymai dirba su cheminémis medziagomis
(dalyvauja kaip katalizatoriai cheminése reakcijose,
formuoja organizmo struktara, vykdo cheminiy
medZiagy kontrol¢)

Kompiuterio programa yra sudaryta i§ atskiry
komandy arba sakiniu

Baltymai yra sudaryti i§ amino ragsciy

Programos pabaiga koduoja specialus simbolis, pvz.,
taskas arbafailo pabaigos simbolis

Baltymy sekos pabaigas koduoja pabai gos kodonai

Procesoriaus komandas koduoja skirtingi  elektros

signaly jtampos lygmenys

Amino ragstis koduoja mRNR sekos kodai
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4. Bioinformacinés duomeny bazeés
4.1. Bioinformatikos duomeny valdymo problema

Biotechnologiniy tyrimy metu gaunami didziuliai informacijos kiekiai. Staigus biologijos kiekybiniy duomeny
augimas paverté duomeny saugojima ir duomeny ieskojima pagrindine biotechnologiju problema. Milziniska
duomeny gausybé yra naudinga tik tuomet, jei bus sukurti ir efektyviai naudojami moderniis duomeny paieskos
ir apdorojimo jrankiai ir algoritmai. Didziuliy duomeny kiekiy skaitmeninis kodavimas, indeksavimas, paieska
reikalauja ypa¢ gery informaciniy technologiju ziniy ir igadziy. Informacinés technologijos, ypat internetas, yra
naudojamos biocinformaciniy duomeny, kurie véliau yra analizuojami taikant matematinius ir statistinius
metodus, rinkimui, saugojimui, platinimui, pri¢jimui ir naudojimui. Bioinformatika naudoja taikomasias
kompiuterines programas kaip jrankius duomenuy baziy karimui, informacijos organizavimui ir valdymui,
saugojimui ir integravimui, reikalingu bioinformaciniy duomeny paieskai, analizei ir vizualizavimui.

Moksliniy duomeny organizavimas yra vienais pagrindiniy bioinformatikos problemy. Kompiuteriniai baltymu,
lasteliy ir organizmy modeliai tampa vis tikroviskesni, todél didelé dalis moksliniy tyrimy migruoja is
laboratorijos | kompiuteri (in silico). Tai reikalauja, kad tyréjai turéty priéjima prie didziulio pasaulyje sukaupto
informacijos kiekio, kuris kasdien vis didéja.

Pagrindinés duomeny organizavimo problemos. duomeny $altiniy semantika, sasajos ir duomeny formatai labai
skiriasi. Sie saltiniai (duomeny bazés) buvo kuriami nepriklausomai, todél ju valdymo sistemos ir duomeny
formatai labai skiriasi. Daugumoje duomeny baziy daugiausiai démesio buvo skiriama duomeny organizavimo
problemoms ir vartotojo sasajoms tobulinti, kad mokdlininkai galéty jrasdyti ir nuskaityti duomenis. Tagiau mazai
démesio buvo skiriama duomeny valdymo problemoms, uzklausy kalby tobulinimui, duomeny baziy
optimizavimui ir priezitrai.

Duomeny integracija yra viena didziausiy problemuy, kuri yra sprendziama jau apie 20 mety. Nuo sekmingo $ios
problemos sprendimo priklauso ir genetiniy tyrimu (genomikos, proteomikos ir pan.) migracijosis laboratorijos i
kompiuteri sckmé. Duomeny integracijos tikslas yra paversti sudétingus ir heterogeninius laboratoriniy tyrimy
duomenis i naudinga, gerai sutvarkyta informacija ir toliau i sistematizuotas zinias.

XX a. ll-ojoje puséje daugiausiai démesio buvo skiriama lasteliy ir biomolekuliy laboratoriniams tyrimams,
analizuojama ju struktira ir funkcija. Buvo sukauptas milziniskas duomeny kiekis. X X1 a. pagrindiniai tyrimai
koncentruosis i jau sukaupty duomeny analize, palyginima ir modeliavima. Tipinis mokslinis tyrimas prasidés
nuo sukaupty biomolekuliniy seky. Neistirtoms sekoms atliekama panasiu seky paieska duomeny bazéje,
identifikuojami atskiri genai ir prognozuojama ju funkcija, sudaromi ju profiliai ir mikromatricos, gauti rezultatai
susigiami su zinomu baltymy tyrimy rezultatais, analizuojami baltymy ir metaboliniai keliai, kiti sudétingi
lastel ése vykstantys procesai.

Pagrindinis biologiniy duomeny pozymis yrane tiek ju kiekis, kiek ivairové ir heterogeniskumas.

1) Biologinia duomeny rinkiniai yra labai sudétingi ir silpnai organizuoti. Jie atspindi sudétingas
biosistemas nuo geny ir baltymy iki lasteliy ir organizmy, ir galiausiai iki visos ekosistemos. Sios
sistemos labai skiriasi tiek savo gyvavimo laiku, tiek dydziu, kas labai apsunkina biologiniy sistemy
analize ir modeliavima.

2) Beijvairovésbiologiniai duomenys pasizymi dideliu kintamumu, nes tiriami biologiniai organizmai turi
skirtinga amziy, ligasir t.t.

Biologiniy duomeny saltiniy pozymiai:

1) Sudetingumas — saugomos didelés sudétingos duomeny struktaros, kurios atspindi biologijos mokslo
sudétinguma.

2) Autonomiskumas — naudojamos silpnai susijusios duomeny bazés su interneto sasaja, kiekviena turi
savo struktira ir valdoma atskirai. Daugelis duomeny baziy yra pasenusiosir visai nestruktirizuotos.

3) Heterogeniniai duomeny formatai — duomenys gali bati saugomi tiek paprastuose duomeny failuose
(tekstiniuose, XML, dveetainiuose), tiek komercinése struktirizuotose (reliacinése) duomeny bazése
arba jprastinése skai¢iuoklése, skiriasi duomeny schemos.

4) Semantinis heterogeniskumas — Duomeny $dtiniai nesuderinami semantiniame lygmenyje, neturi meta-
duomeny aprago, daznai saugomi panasas arba persidengiantys duomenys, kuriy semantinés apibréztys
nesutampa. Todél duomeny analizé turi bati atliekama nepaisant duomeny bazés struktiros ar
atitinkamy duomeny atributy vardy.
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5) Dinamiskumas — biologiniai duomenys nuolat keiciasi, yra papildomi nauju tyrimu rezultatais. Keicias
tiek duomeny baziy turinys, tiek struktara. Nuolat pasirodo naujos duomeny bazés, o kai kurios senos
duomeny bazés isnyksta

6) Duomeny tipy jvairove — duomeny tipai kinta nuo simboliy eilutés tipo nukleotidy seku iki matricos
tipu geny israiskos rezultaty ir paveikdélio tipo mikromatricos duomeny.

7) Eksponentinis duomeny augimas — atliekami laboratoriniai tyrimai nuolat generuoja milziniskus
informacijos kiekius. Pavyzdziui, vena genetikos laboratorija per 1 diena gali sukurti virs 2 TB ,,zaliy*
moksliniy duomeny.

Pagrindiniai bioinformatikos poreikiai duomeny valdymo srityje yra:
1) Pri¢jimas prie nayjausiy biologiniy duomeny ir galimybé surasti reikiama informacija atliekant
sudétingas uzklausas daugelyje heterogeniniy duomeny baziy.
2) Priéjimas prie geriausiy duomeny analizés jrankiy ir algoritmy skirty naudingos informacijos isgavimui
i§ didelio kiekio heterogeniniy biologiniy duomeny.
3) Informacijos integravimo architektira, kuri apjungia jvairius darbo su duomenimis etapus, jskaitant
duomeny baziy uzklausas, skaiciavimo algoritmus ir taikomaja programing jranga.

4.2. Duomeny bazés. Duomeny baziy tipai. Duomeny baziy augimas

2006 m. duomenimis yra zinoma virs 1000 viesai prieinamy ir komerciniy biologiniy duomeny baziy, kuriuose
pateikiami  genomikos ir proteomikos duomenys, geny nukleotidy sekos, baltymy amino ragséiu sekos,
informacija apie geny funkcija, struktara ir vieta chromosomoje, klinikinius mutacijy rezultatus ir panasumus i
kitas biomolekulinés sekas. Paprastiausia duomeny bazé gali biti vienas failas, talpinantis daug irady, kuriy
kiekvienas turi tokia patia informacijos struktira. Tafiau dazniausiai tai didelés duomeny bazés, paprastai
susietos su specialia programa skirta atnaujinti, ieskoti, atrinkti duomenis, saugomus sistemos viduje.

Paprastai bioinformacinéms duomeny bazéms yra keliami Sie reikalavimai:
—  kuo paprastesnis kreipimasis (sasgja) i duomeny baze;
—  turi bati realizuotas metodas, kuris atrinkty geriausia informacija i vartotojo (specifinius) uzklausimus.

Bioinformacinés duomeny bazés gali biti jvairiy tipy:
— Viesosir privacios (serveriai, paieskos programos, bioinformatikos jrankiai).
— Pirmines (saugomi ,,zali“ duomenys) ir antrinés (saugoma informacija gauta apdorojant ,,zalius*
duomenis).
—  Makromolekuliy (DNR sekos, amino ragsciy sekos, baltymy trimatés struktaros) ir mazy molekuliy.
—  Orientuotos tekstui (ziniy bazé).

Pagal saugomu duomeny pobudi skiriami tokie duomeny baziy tipai: bibliografinés (straipsniy), taksonomines,
nukleoragséiy (DNR, RNR), genominés, baltymuy, baltymy seimynu ir kt.

Bioinformatikos specialistai daug laiko praleidzia gerindami duomeny baziy technologija. Tokios duomeny
bazés gali buti viesos, tokios kaip GenBank (geny bankas), PDB (batymy duomeny bankas), arba privagios,
kuriomis naudojasi tik atskiri vartotojai, kaip pavyzdziui, vykdantys tam tikrus projektus arba priklausantys
konkregioms biotechnologiju kompanijoms. Laisvam priéjimui prie tokiy duomeny baziy keliami labai dideli
reitkalavimai, nes bioinformatikos duomeny vartotojai naudoja skirtingas kompiuterio platformas.

Duomeny bazés, kurios saugo duomenis, gaunamus eksperimento badu, ty. nukleotidy sekos ir trimatés
struktiiros, paprastai gaunamos tiesiai i$ tyréjy, vadinamos pirminéemis. Duomeny bazés, kurios saugo duomenis,
gautus analizuojant ir apdorojant pirminius duomenis, t.y. antrinés struktiros, hidrofobijos grafikai ir domenai,
vadinamos antrinemis. Duomeny bazés, kurios saugo tik skirtingus duomeny jrasus, vadinamos
nesidubliuojanciomis (non-redundant, sutr. nr).

Svarbiausiy duomeny baziy sarada galimarasti [BALD 01]. Skiriami tokio tipo duomeny bankai:

- Nukleorugséiy (DNR, RNR) seky bankai - saugoma visa siuo metu turima informacija apie gyvuju
organizmy biomolekulinés sekas.

- Genomy seky bankai.

- Baltymy seky bankai.

- Genomo narsyklés leidzia tyréjams narsyti visame genome ir perzitiréti anotuotus geny prognozavimo ir
struktiros, baltymy, ir lyginamosios analizés duomenis.

- Specializuotos duomeny bazés.

- Metaboliniy keliy duomeny bazés.

- Batymuy struktiros duomeny bazés.
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- Mikromatricy duomeny bazés.

- Baltymy-baltymy saveikos duomeny bazés.

- Meta duomeny bazés yra duomeny baziy duomeny bazés, kurios renka informacija i§ ivairiy satiniy ir
pateikia ja patogesne forma.

4.3. Duomeny formatai

Bioinformatikos srityje naudojama daug jvairiy duomeny formaty. Duomeny formatai atspindi bioinformatikoje
naudojamy duomeny jvairove: tai gali bati amino rigséiu sekos, baltymy struktaros paveikséliai, trimaciy
struktairy skirtingi vaizdai ir baltymuy hidrofobiskumo duomenys.

Populiariausios duomeny bazés saugo nukleotidy ir/arba amino rigséiy sekas. Kiekviena nukleotidy arba amino
ragsciu seka ssimbolizuoja atitinkamai tam tikrag gena ar baltyma. Sekos sudaromos naudojant vienos raidés
pazyméjimus. Tokj informacijos kodavima naudoja daugelis duomenuy banky, nes tai sumazina saugomos
informacijos kiekj ir pagreitina analizés vyksma. Pavyzdziui, DNR ir RNR sekos sudaromos naudojant raidziy
kodusis 4-1 lentelés.

Nukleotido seky duomeny bazés jrasas paprastai susidedais informacijos apie:
- rysiotipa;
—  jvesties seka, kartu su molekulés tipo aprasymu;
— gdltinio (organizmo), i$ kurio ji buvo igskirta, mokslini pavadinima;
— literataros nuorody apie seka.

Baltymai yra sudaryti is 20 skirtingy amino ragsciy. Tad jiems uzrasyti jau reikia 20 skirtingu abécélés raidziy
(zr. 4-2 lentele). Svarbus (kartais labai) ir kitokio duomeny tipo informaciniai bankai, kaip pavyzdziui,
tal pinantys taksonomine (sisteming) informacija, t.y. struktarinésir biocheminés organizmy charakteristikos.

Toliau nagrinésime viena plagiausiai naudojamy FASTA duomeny formata. FASTA formatas yra tekstinis
duomeny formatas skirtas nukleoraigsciu seky arbabaltymy seky atvaizdavimui. Nukleotidai ir amino ragstys yra
zymimos vienos raidés kodu. Formate taip pat numatyti komentarai, kurie yra rasomi prie§ sekas. FASTA
formato pranasumas yra jo paprastumas. FASTA formatu aprasyty duomeny apdorojimui galima naudoti teksto
apdorojimo jrankiusir scenarijuy kalbas, pvz., Perl.

FASTA formatu apradyta seka prasideda aprasymo eilute (prasideda daugiau ,,>* simboliu). Pirmas zodis po ,,>“
simbolio yra sekos pavadinimas. Toliau ellutéje yra sekos aprasymas (nebiitinas). Sekanciose eilutése pateikiama
pati seka. Sekos pabaiga laikomas kitas ,,>“ simbolis. Komentary eilutés pradedamos kabliataskio (;) simboliu.
Eiluciy ilgisturi nevirsyti 80 ssimboliy. FASTA formatu uzradytos sekos pavyzdys pateikiamas 4-1 pav.

>gi | 5524211| gb| AAD44166. 1| cytochrone b [El ephas naxi nus maxi nmus]

; korment ar ai

LCLYTHI GRNI YYGSYLYSETWNTG M_LLI TMATAFMGYVLPWEQVSFWGEATVI TNLFSAI PYI GTNLV
EW WGGFSVDKATLNRFFAFHFI LPFTMVALAGVHL TFLHETGSNNPL GL TSDSDKI PFHPYYTI KDFLG
LLI LI LLLLLLALLSPDM. GDPDNHMPADPLNTPLHI KPEWYFLFAYAI LRSVPNKLGGVLALFLSI VI L
GLMPFLHTSKHRSMMLRPLSQALFWILTMDLLTLTW GSQPVEYPYTI | GQVASI LYFSI | LAFLPI AGX
| ENY

4-1 pav. Sekos uzr aSytos FAST A formatu pavyzdys

Aprasymo eilutés vieningo standarto néra, ta€iau jvairiuose duomeny bazése naudojami savi (vietinial standartai)
(zr. 4-2 pav.).

GenBank gi | gi - nunber | gb| accessi on| | ocus
EMBL Data Library gi | gi - nunber | enb| accessi on| | ocus
DDBJ, DNA Dat abase of Japan gi | gi - nunber | dbj | accessi on| | ocus
NBRF PI R pir||entry

Protein Research Foundati on prf|| name

SW SS- PROT sp| accessi on| nane

Br ookhaven Protein Data Bank (1) pdb|entry]|chain
Br ookhaven Protein Data Bank (2) entry: chai n| PDBI D] CHAI N| SEQUENCE

Pat ent s pat | count ry| nunber

Genl nfo Backbone Id bbs| nunber

General database identifier gnl | dat abase| i dentifier
NCBI Ref erence Sequence ref | accessi on| | ocus
Local Sequence identifier Icl]identifier

4-2 pav. FASTA aprasymo eilutés standartai
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Sekos uzrasomos naudojant standartinius IUB/IUPAC amino rigséiy ir nukleorigséiy kodus su siomisisimtimis:
- mazosiosraidéstaip pat naudojamos;
- minusas (-) reiskia spraga (praleidima) sekoje;
- zvaigzduté (*) reiskiatrangliavimo pabaiga;
- Xreigkiabet kokia amino ragsti;
- skaiciai kai kuriuose duomeny bazése naudojami vietai sekoje parodyti.

FASTA formate naudojami nukleoriigs¢iy kodai pateikti 4-1 lenteléje, 0 amino ragsciy kodai — 4-2 lenteléje.

4-2 lentelée. FASTA formato nukleorags¢iy kodai

Nukleor aigsties kodas Reik§me
Adenozinas

Citidinas

Guaninas

Timidinas

Uracilas

G A (purino funkcin¢ grupé)

T C (pirimidino funkciné grupé)
G T (ketono funkciné grupé)

A C (amino funkciné grupé)

G C (stiprusrysys)

A T (silpnasrysys)
GTC(neA) (BenapoA)
GAT (neC) (D einapo C)
ACT (neG) (Henapo G)
GCA (neT, neU) (V einapo U)
A G CT (bet koks)

nenustatyto ilgio spraga

VZIL|T|O|m|IE | n || XR|<|B|C|H|oo>

4-1lentelé. FASTA formato amino riigséiy kodai

Amino ragstieskodas Reik§meé
Alaninas

Asparto ragstis arba Asparaginas
Cisteinas

Asparto ragstis
Glutamo ragstis
Fenilalaninas

Glicinas

Histidinas

| zoleucinas

Lizinas

Liucinas

Metioninas

Asparaginas

Prolinas

Glutaminas

Argininas

Serinas

Treoninas
Selenaocisteinas

Valinas

Triptofanas

Tirozinas

Glutamo ragstis arba glutaminas
Bet kokia

Trandiavimo pabaiga
Nenustatyto ilgio spraga

| X|IN[<|Z=|<|[Cc|Hd|n|BlOo|T|Z|Z2|r |R}|—|ZT|®|m|m|O|o|wm|>
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