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1. Bioinformatikos mokslo samprata. Bioinformatikos kryptys, u daviniai 
ir problemos. Strukt r bioinformatika.

 
1.1. Bioinformatikos mokslo samprata ir apibr imai

  
Bioinformatika yra nauja, spar iai besivystanti mokslo aka atsiradusi informatikos, molekulin s biologijos ir 
biochemijos moksl sand roje. Bioinformatika apjungia laim jimus i matematikos, biologijos, kompiuterijos ir 
informacijos moksl tam, kad i spr st sud tingas gyvyb s moksl (biologijos, genetikos) problemas. Ypating 
poveik bioinformatikos vystymuisi tur jo molekulin s genetikos tyrimai, atskleid mogaus ir kit organizm 
genomo sek . 

  

Bioinformatika siekia i spr sti molekulin s biologijos problemas naudojant ne imlius resursams laboratorinius 
eksperimentus ir bandymus, o kompiuterini technologij pagalba analizuojant genetini sek (DNR, RNR) ir 
baltym duomenis, lyginant juos su jau inomais duomenimis, prognozuojant biomolekuli strukt r ir 
funkcijas, modeliuojant j savybes. Bioinformatikos metodai galina i esm s sutrumpinti laik , reikaling 
biologinio reguliavimo modeli , infekcini susirgim , paveldim lig tyrimui, vaist poveikio vertinimui, 
kenksming vabzd i poveikio neutralizavimo, pas li atsparumo ir pl tros tyrimams, ir t.t. 

  

Kadangi bioinformatika yra naujai atsirad s mokslas, da nai jos tyrim sritis ir pagrindiniai u daviniai yra 
apibr iami nevienareik mi kai. Mokslin je literat roje galima sutikti tokius bioinformatikos apibr imus:

  

bioinformatika 

 

tai kompiuteri naudojimas biologijoje;

  

bioinformatika 

 

tai informacini technologij ir biologijos sankirta;  

 

bioinformatika 

 

tai duomen paie kos metod taikymas biologijos duomen baz se;

  

bioinformatika 

 

mokslas apie biologijoje naudojam kompiuterini technologij k rim ir taikym ;

  

bioinformatika 

 

tai genetin s informacijos, valdymas ir tolimesnis jos naudojimas; 

 

bioinformatika 

 

tai matematini , statistini ir kompiuterini metod naudojimas, sprend iant 
biologijos problemas, kai naudojama DNR, amino r g i sek ir pan. informacija;

  

bioinformatika 

 

tai biologijos interpretavimas molekuli terminais ir informacini technologij 
taikymas siekiant suprasti ir susisteminti su iomis molekul mis susijusi informacij ;

  

bioinformatika 

 

tai biologini sistem informacinis modeliavimas;

  

bioinformatika 

 

mokslas apie biologini duomen bazes, j k rim , valdym bei nuolatin j pildym 
nauja informacija; 

 

bioinformatika 

 

tai platus kompiuterini -skaitmenini technologij panaudojimas automatizuojant 
biologinius, molekulin s biologijos bei biotechnologinius mokslinius ir medicininius tyrimus; 

 

bioinformatika 

 

tai mokslas apie biologini duomen analizei skirt algoritm k rim ;

  

bioinformatika 

 

tai mokslas, kuriame biologija, kompiuteri mokslas ir informacin s technologijos 
susijungia  vien disciplin ;

  

bioinformatika 

 

mokslas apie biologin se sistemose vykstan ius informacinius procesus bei t proces 
mechanizmus, informatikos po i riu ai kinan ius gyv j organizm funkcin organizacij , sandar ir 
elgsen .

  

Praktikoje bioinformatikos terminas gali b ti naudojamas siaur ja prasme, kaip biomolekulini sek saugom 
duomen baz se apdorojimo metodus tiriantis mokslas. Gen in inerijoje terminas bioinformatika yra 
suprantamas kaip pagalbin genomikos priemon , ie kant gen in inerijai reikalingos informacijos vairiose 
duomen baz se per pasaulin iniatinkl . iame kontekste bioinformatika yra laikoma mokslu apie genetini 
duomen bank informacines sistemas, naudojimosi jomis internetu technologijas ir toki sistem k rim . 

  

Pla i ja prasme, bioinformatika yra mokslas tiriantis informacini procesus vykstan ius gyvuosiuose 
organizmuose ( skaitant ir dirbtin gyvyb ). Pastaroji samprata sigali vis pla iau tyr jams vis geriau 
suprantant genetinio kodo prasm , mechanizmus ir vaidmen gyvuosiuose organizmuose.

  

Bioinformatikos samprata neapsiriboja skai iuojam ja molekuline biologija. Pagal 13-ojo Intelektuali j sistem 
simpoziumo (ISMIS 2002) dalyvius, bioinformatikos interes sfer sudaro: neurotinkl teorijos; iniomis gr stos 
technologijos; ma ininio mokymo technologijos; duomen gavyba ir analiz ; neapibr toji (fuzzy) logika; 
protaujantieji renginiai; intelektualiosios duomen baz s; hibridin s intelektualiosios sistemos. 
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1.2. Bioinformatikos kryptys  

iuo metu galima i skirti keturias dideles bioinformatikos kryptis: 
1. Bioinformacini duomen organizavimas ir valdymas (nagrin ja bioinformacini duomen 

standartizavimo klausimus, duomen bazi strukt ros ir valdymo problemas, efektyvios prieigos 
prie vairaus tipo informacijos, bioinformacini duomen bazi ir ranki integravimo klausimus).

 
2. Biomolekulini sek analiz s metod ir algoritm (sek sugretinimui, motyv paie ka, gen 

paie kai, anotavimui) k rimas.

 
3. Biomolekuli strukt ros numatymas ir modeliavimas (RNR antrin s strukt ros, baltym antrin s, 

tretin s ir ketvirtin s strukt ros numatymas ir modeliavimas). 
4. Biosistem kompiuterinis modeliavimas (nuo l stel s lygmens iki atskir ekosistem lygmens).

  

Bioinformatika taip pat gali b ti skirstoma  atskiras akas:

  

genoinformatika arba genomika (tirianti gen informacijos organizavim vairi r i organizm 
genomuose),  

 

proteomika (tirianti baltym sekas, strukt r ir funkcijas), 

  

kladistika arba filogenetika (nagrin janti algoritm ir program taikym

 

genomo evoliucijos tyrimui), 

 

neuroinformatika (tirianti nervin s informacijos organizavim ). 

  

Genomik ir proteomik galima apjungti vienu terminu sek ir strukt r bioinformatika

 

[BOUR 03]. Toliau 
nagrin sime tik bioinformacini duomen organizavimo metodus, kurie yra visos bioinformatikos pagrindas ir 
su bioinformatikos sek ir strukt r analize susietus metodus.  

1.3. Bioinformatikos tikslai, pagrindiniai u daviniai ir problemos  

Pagrindinis bioinformatikos u davinys yra analizuoti, organizuoti ir interpretuoti did iulius gen ir baltym 
informacijos kiekius, sukauptus kompiuteri duomen baz se visame pasaulyje ir susieti juos su biologiniais 
procesais. Organizavimas apima biologin s informacijos duomen bazi k rim bei toki bazi prie i r taip, 
kad tyr jai gal t bet kada pasiekti esam informacij ir gal t pasi lyti naujus ra us. Skiriami trys 
bioinformacini duomen analiz s lygiai:

 

1. Vieno geno (baltymo) sekos analiz .

 

Pavyzd iui: geno pana umas su kitais inomais genais; 
filogenetinio med io sudarymas; evoliucini ry i nustatymas; tiksliai nustatyt sekos sri i 
atpa inimas; sekos po ymi (fizin s savyb s, praimeri vieta, mutavusios sekos) nustatymas.

 

2. I baigto genomo analiz .

 

Pavyzd iui: kurios gen eimos yra, o kuri tr ksta? Gen pad tis 
chromosomoje, koreliacija su funkcija ar evoliucija. Gen eim i pl timas/dvigubinimas. Tr kstam 
enzim atpa inimas. Didelio masto vykiai organizmo evoliucijoje.

 

3. Gen ir genom analiz , siekiant gauti prakti kai panaudojamus duomenis. Pavyzd iui: i rai kos 
analiz ; mikromatricos duomen analiz ; tretin s baltym strukt ros numatymas; pakitusi fenotip 
ir genotip palyginimas; biochemini keli palyginimas ir analiz ; esmini gen ar gen , traukiam  

specifinius procesus, atpa inimas.

  

Bioinformatikos tikslai yra trejopi [LUSC 05]: 

 

Duomen organizavimas tokiu b du, kad tyr jai gal t naudotis esama informacija ir pasi lyti naujus 
ra us, kai tik jie yra gaunami.

  

ranki ir priemoni padedan i duomen analizei k rimas. Toki priemoni (program ) k rimas 
reikalauja i sami informatikos ini , o taip pat ir biologijos ir chemijos ini .

  

i ranki naudojimas bioinformacini duomen analizei. 

  

Biomolekulin s sekos, t.y. nukleor g i (gen ir RNR) sekos ir amino r g i (baltym ) sekos u koduotos 
simboliais, yra pagrindinis sek ir strukt r bioinformatikos tyrimo objektas. Nagrin jamas toki sek 
ra ymas, anotavimas, saugojimas, analizavimas, paie ka/i rinkimas, gretinimas, vizualizavimas ir evoliucija. 
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2. Informacin s genetinio kodo charakteristikos. Organizuota sistema

 
2.1. Informacijos apibr imai

  
Pla i ja prasme, informacija suprantama kaip ini loginis rinkinys, padedantis pasiekti tam tikr tiksl . 
Informacijos teorijoje informacija nagrin jama prane imo po i riu: prane imas, skirtas perdavimui ry io kanalu, 
n ra inomas i anksto, ta iau yra inoma aib , i kurios toks prane imas gali b ti i rinktas. Matavimo vienetas, 
nusakantis tok informacijos neapibr tum , yra dvejetainis bitas (viena i dviej manom sistemos b sen ), o 
neapibr tumo dydis nusakomas bit skai iumi, reikalingu bet kuriam i aib s i rinktam prane imui fiksuoti.

  

Informatikoje informacija yra bazin s voka, leid ianti tirti objekt sugeb jim apdirbti tam tikr informacij , j 
perduoti ry io kanalais, priimti toki informacij , j i saugoti ir perdirbti  signalus, valdan ius j veikl . 
Informacija reikalinga valdymui, o t.y. med iag , energijos virsm bei informacijos sraut nukreipimui reikiamu 
momentu reikiama kryptimi taip, kad b t realizuotas sistemos valdymo posistem je u fiksuotas tikslas bei 
programa (algoritmas).   

2.2. Informacijos kiekybinis vertinimas

  

Kiekviena informacin kodavimo strukt ra ar sistema (posistem ) vertinama informaciniu talpiu Q, kuris esm je 
rei kia maksimal atminties strukt ros galim b sen kiek , i reik tas informacijos kiekio vienetais (bitais, 
baitais ar pan.). 

 

Jeigu prane ime yra n simboli , kiekvienas i kuri gali gyti m reik mi , tai tok prane im koduojan ios ar 
saugan ios atminties strukt ros informacinis talpis Q yra: 

 

mnQ 2log

 

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 rei kia, kad 1 baito atminties strukt ra turi 28 = 256 b senas.

  

Informacin talpa rodo maksimaliai galim perduoti informacijos kiek prane ime. Realiai perduodamas ar 
priimamas informacijos kiekis b na ma esnis, nes simboli tikimyb s neb na lygios. Tais atvejais informacijos 
kiekio vertinimui gali b ti naudojama informacijos entropija H. Informacijos entropija yra suprantama kaip 
panaikintas atsitiktinio kintamojo b senos neapibr tumo dydis. Kodo informacijos entropija H apskai iuojama 
pagal enono (Shannon) formul :

  

m

j
jj ppH

1
2log 

kur:   

 

pj yra b senos (prane imo simbolio) tikimyb ,  

 

m 

 

kodo (prane imo) ilgis. 

 

Informacijos ne iklis l steli branduoliuose yra DNR (dezoksiribonukleino r g ties) molekul s, kuriose 
informacija koduojama nukleotid i sid stymu. Turint DNR sek galima nustatyti kiek informacijos, kuri 
galima but i saugoti l stel je.

 

Pavyzd iui, mogaus genomas yra u ra omas 3,2 milijardais simboli (kodo ab c l je

 

yra 4 simboliai), tod l genomo informacijos talpis yra:   

Q = log2 4
3 200 000 000 = 6 400 000 000 bit = 763 MB

  

Realiai informacijos kiekis l stel je yra ma esnis d l perteklin s ir beprasm s informacijos, triuk mo ir pan.  

Be DNR molekuli , l stel je yra ribonukleino r g i (RNR) molekuli , bet jos n ra savaranki ki informacijos 
ne ikliai, o atlieka pagalbin funkcij , atgamindamos informacij , sukaupt DNR. Tik kai kuriuose virusuose 
n ra DNR molekuli , o informacijos ne ikliai yra RNR molekul s.

   



   

7

2.3. Organizuotos sistemos samprata. Informacinis gyvyb s modelis

  
Net ir papras iausios gyvyb s formos yra susietos su informaciniais procesais, j viduje visada yra informacin s 
strukt ros, kurios pasi ymi atmintimi, ir perduodami signalai, kurie yra informacijos, reikalingos med iag ir 
energijos apytakos valdymui, ne jai. Sistema, kuri apjungia materialiuosius med iag bei energijos virsmus ir 
nematerialiuosius informacinius procesus, yra vadinama organizuota sistema [KIRV 01]. 

 
Organizuotos sistemos (2-1 pav.) yra sudarytos i dviej dali : med iag ir energijos virsm (valdomosios) 
posistem s ir informacinio valdymo posistem s. Valdomoji posistem je vyksta med iag ir/arba energijos kaita. 
Valdymo posistem siun iam signal pagalba valdomosios posistem s grandims perduoda informacij apie tai, 
kokiu laiko momentu kurios grandys turi atlikti savas funkcijas - priimti tam tikr konkre i b sen . Tokia 
organizuota sistema gali b ti suprantamas kaip programinis automatas. 

   

2-1 pav. Organizuotos biologin s sistemos bendroji schema [KIRV 01]

  

Informacijos apdorojimas gali b ti suprantamas, kaip kodavimas-dekodavimas. Kodavimas - tai realaus 
dinaminio proceso b sen atspind jimas abstrak ia kodine forma stabili b sen atminties strukt roje. 
Dekodavimo proced ra - stabili b sen atspind jimas realiame dinaminiame procese. Kodavimo pavyzdys yra 
paveldimos informacijos u ra ymas nukleotid sekomis, o dekodavimo pavyzdys yra organizmo vystymasis 
pagal DNR u koduot informacij .

  

Pagal informacin gyvyb s model [KIRV 01], gyvyb yra informacijos kaupimo sistema, o molekuliniai 
biocheminiai procesai yra tik priemon s informacin ms proced roms vykdyti. Gyvyb em je atsirado atsiradus  
nukleor g i ir baltym kodavimo-dekodavimo simbiozei. Evoliucijos eigoje genetin informacija yra 
kaupiama didinant bei tobulinant DNR genetin atmint , kuri kaupia biologin s raidos informacij . Daugial s i 
organizm l steli veikl derina hormonin s informacinio valdymo strukt ros. Gyv nai dar turi auk tesnio 
lygmens nervin informacinio valdymo posistem . Auk iausiame lygmenyje - smegen iev je - kaupiama 
kiekvieno gyv no individualaus gyvenimo informacija. 
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3. Genetinis kodas. Genetin s informacijos kodavimas ir dekodavimas. 
Gyvoji l stel ir elektroninis kompiuteris

 
3.1. DNR, genai, genomas bioinformatikos po i riu

  
Informatikoje kodas suprantamas kaip taisykli rinkinys, lentel arba algoritmas, pagal kur vienos sistemos 
informacija pervedama ar perver iama (transliuojama)  kit ar kitoje informacin je sistemoje. Gyv j 
organizm paveldimai informacijai u ra yti naudojamas genetinis kodas. Genetiniu kodu vadinamas taisykli 
rinkinys (lentel ), kuri rodo, kaip nukleor g i (DNR ar RNR) azotini bazi sek tvarka u ra yta genetin 
programa yra perra oma  amino r g i sek . 

  

Genetinis kodas yra 4-i simboli nukleor g i "kalba" (3-1 lentel ) u ra ytas organizmo biotechnologinis 
"atvaizdas", kuris perra omas (transliuojamas)  20-ties simboli baltym (amino r g i ) "kalb " (3-2 lentel ). 

ie keturi simboliai, tai azotin s nukleor g i baz s - adeninas (A), guaninas (G), citozinas (C) ir timinas (T), 
Timinas (T) kai kuriuose organizmuose ir tarpin se informacijos perra ymo grandyse yra pakeistas urocilu (U). 
DNR molekul turi dvi

 

grandines, bet informacija skaitoma tik nuo vienos grandin s 5' 3' kryptimi.   

3-1 lentel . DNR/RNR sek ab c l s kodai

  

1 simbolio kodas Pavadinimas 
A Adeninas 
C Citozinas 
G Guaninas 
T Timinas 
U Uracilas 

 

3-2 lentel . Amino r g i kodai

  

Amino r g tis

 

3 simboli kodas

 

1 simbolio kodas 
Alaninas ALA A 
Argininas ARG R 

Aspartin r g tis

 

ASP D 
Asparaginas ASN N 

Cisteinas CYS C 
Glutamino r g tis

 

GLU E 
Glutaminas GLN Q 

Glicinas GLY G 
Histidinas HIS H 
Izoleucinas 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 V 

 

Genas

 

- tai DNR grandin s dalis, kurioje u ra yta amino r g i i sid stymo baltymo polipeptidin je grandin je 
seka arba transportin s RNR (tRNR) ar ribosomin s RNR (rRNR) nukleotid seka. 

  

Chromosomose beveik visi genai - tai baltym genai

 

su baltym pirmin s strukt ros informacija. Tik ma a dalis 
gen saugo informacij apie baltym sintezei

 

b tin ribonukleor g i (ribosomin s RNR ir transportin s RNR) 
molekuli sandar . Tai rRNR ir tRNR genai, pagal kuriuos sintetinamos veikian ios RNR molekul s.
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3.2. Genetin s informacijos kodavimas/dekodavimas

  
Genetin s informacijos dekodavimo proced roje (transliacijoje) atliekamas genetin s informacijos 

perra ymas i 4 simboli nukleor g i kodavimo u ra o  20 simboli baltym kodavimo amino r g timis 
kalb . ioje proced roje trij azotini bazi linijin kombinacija - tripletas (arba kodonas) - apsprend ia tam tikr 
amino r g t baltymo linijin je strukt roje ( r. 3-3 lentel ). 

  
3-3 lentel : Genetin s informacijos kodavimo/dekodavimo lentel

  
Antroji kodono pozicija 

 

T C A G  

T 

TTT Phe [F]  
TTC Phe [F]  
TTA Leu [L]  
TTG Leu [L] 

TCT Ser [S]  
TCC Ser [S]  
TCA Ser [S]  
TCG Ser [S] 

TAT Tyr [Y]  
TAC Tyr [Y]  
TAA Ter [stop]  
TAG Ter [stop] 

TGT Cys [C]  
TGC Cys [C]  
TGA Ter [stop]  
TGG Trp [W] 

T 
C 

C 

CTT Leu [L]  
CTC Leu [L]  
CTA Leu [L]  
CTG Leu [L] 

CCT Pro [P]  
CCC Pro [P]  
CCA Pro [P]  
CCG Pro [P] 

CAT His [H]  
CAC His [H]  
CAA Gln [Q]  
CAG Gln [Q] 

CGT Arg [R]  
CGC Arg [R]  
CGA Arg [R]  
CGG Arg [R] 

A 
G 

A 

ATT Ile [I]  
ATC Ile [I]  
ATA Ile [I]  
ATG Met [M] 

ACT Thr [T]  
ACC Thr [T]  
ACA Thr [T]  
ACG Thr [T] 

AAT Asn [N]  
AAC Asn [N]  
AAA Lys [K]  
AAG Lys [K] 

AGT Ser [S]  
AGC Ser [S]  
AGA Arg [R]  
AGG Arg [R] 

T 
C 
A 
G 

 

Pirmoji 
kodono 
pozicija

  

G 

GTT Val [V]  
GTC Val [V]  
GTA Val [V]  
GTG Val [V] 

GCT Ala [A]  
GCC Ala [A]  
GCA Ala [A]  
GCG Ala [A] 

GAT Asp [D]  
GGAC Asp [D]  
GAA Glu [E]  
GAG Glu [E] 

GGT Gly [G]  
GGC Gly [G]  
GGA Gly [G]  
GGG Gly [G] 

T 
C 
A 
G 

Tre ioji 
kodono 
pozicija

  

Genetini sek pertekli kumas.

 

Turint 4 simboli abec l , ja galima u koduoti 64 skirtingus 3 simbolio ilgio 
od ius. Realiai koduojama tik 20 skirting amino r g i . Tai rei kia

 

kad tai pa iai amino r g iai koduoti yra 
naudojamas daugiau kaip vienas kodonas (trij simboli seka). Tuo genetin s sekos yra pana ios  
programavimo kalbas, kur t pat veiksm taip pat galima u ra yti skirtingais sakiniais.

  

Pavyzdys: 
Kintamojo reik m s padidinimas C++ kalboje gali b ti u ra omos trejopai: 1) i++; 2) i + =1; 3) i = i+1.

 

Leucino amino r g tis gali b ti u ra yta naudojant 3 skirtingus kodonus: 1) UUA, 2) UUG, 3) CUU. 

  

Kodavimo/dekodavimo vienareik mi kumas. Dekodavimo proced ra yra vienareik m , t.y. pagal nukleotid 
sek galima vienareik mi kai nustatyti amino r g i sek : pvz., CUUGGUCCC 

 

leucinas-glicinas-prolinas. 
Kodavimo proced ra n ra vienareik m , t.y. turint amino r g i sek negalima vienareik mi kai atkurti 
pirmyk t nukleotid sek . Pavyzd iui, leucin galima u ra yti UUA, UUG, CUU, CUC, CUA, CUG, glicin - 
GGU, GGC, GGA, GGG, prolin - CCU, CCC, CCA, CCG. Vadinasi, trij amino r g i sek galima u ra yti 6

4 4=96 b dais. 

  

Genetin kod galima palyginti su kitais inomais kodais: nat ralia kalba (pvz., lietuvi ) ir Morz s kodu ( r. 3-4 
lentel ).

 

3-4 lentel . vairi kod palyginimas

  

Savyb s

 

Lietuvi kalba

 

Morz s kodas

 

Genetinis kodas 
Naudojimas moni bendravimui Informacijai perduoti telegrafu Paveldimos informacijos kodavimui 
Raid i skai ius

 

32 raid s

 

2 pagrindiniai simboliai:  , 

 

4 pagalbiniai simboliai (tarpai) 
4 raid s: A, C, G, T (U)

 

od io reik m

 

Ma iausias kalbos vienetas, 
turintis prasm bei reik m

 

Viena paprastos ab c l s raid

 

Viena amino r g tis

 

od i ilgis

 

vairaus ilgio -

 

nuo 1 iki 31 raid s 
ar daugiau 

vairaus ilgio

 

3 raid i ilgio (kodonai arba tripletai)

 

od i skirtukai

 

Skirtukai - tu ti tarpeliai. Skirtukai - tarpeliai. Skirtuk n ra.

 

Sakinio reik m

 

Kalbinis vienetas, sudarytas i 
vieno ar daugiau od i

 

Vien odis paprasta ab c le

 

Viena polipeptidin grandin

 

Sakini skirtukai

 

Ta kai, klaustukai, auktukai Ilgas tarpas (7 laiko vienetai) Tam tikros nukleotid sekos, rodan ios 
geno prad i ir pabaig

 

Perkodavimo tiks-
lumas 

Nevienareik mis Visi kai tiksliai perkoduojama 
pirmyn ir atgal 

Kodavimas nevienareik mis 
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3.3. Informacijos apdorojimo srautai gyvojoje l stel je ir elektroniniame kompiuteryje  

DNR molekul je u koduota informacija yra naudojama baltym gamybos (sintez s) procesui apra yti: 

 
1. Pirmoji baltym sintez s proceso dalis 

 
transkripcija: RNR nukopijuoja geno, kurio prad i ymi 

kodonas ATG, kopij  mRNR. J sudaro viena

 
geno spiral , kurioje T yra pakeista U.

 
2. Antroji baltym sintez s proceso dalis 

 
transliavimas: Ribosoma juda i ilgai mRNR, nuskaito 

kodon ir i kvie ia atitinkam tRNR, kuri perne a nuskaityt kodon atitinkan i amino r g t . 
Enzimai prijungia amino r g t prie sintezuojamo baltymo ir atlaisvina tRNR. 

 

Procesas kartojamas tol, kol aptinkamas pabaigos (STOP) kodonas (TAA, TAG arba TGA).  

  

RNR 

Transkripcija 

Atvirk tin

 

transkripcija 

 

RNR 
Transliavimas 

 

DNR   

3-1 pav. Baltym sintez s procesas

  

Baltym sintez s procesas trumpai parodytas 3-1 pav.: 
1. Prane imo RNR (mRNR) kopijuojama geno dalis veikia kaip programa, sudaryta i atskir baltymo 

gamybos instrukcij . 
2. Ribosoma veikia kaip centrinis procesorius, kuris skaito mRNR nukopijuot gen ir vykdo program .

 

3. Transportavimo RNR (tRNR) veikia kaip vesties/i vesties sistema. 
4. Proceso vestis ( aliava) yra amino r g tys.

 

5. Proceso i vestis (rezultatas) yra susintezuotas baltymas.  

Vis gen sistem galima palyginti su elektroniniu kompiuteriu ( r. 3-5, 3-6, 3-7 ir 3-8 lenteles).   

3-5 lentel . L stel s bioinformacini strukt ra analogija su kompiuterio elementais

  

Bioinformacin 
strukt ra

 

Analogi kas kompiuterio 
elementas 

Funkcija 

DNR Kietasis diskas Pastoviosios informacijos saugojimo terp

 

mRNR Laisvosios prieigos atmintis (RAM) Laikinosios informacijos saugojimo terp

 

Genas Programa Saugomo konkretaus baltymo gamybos instrukcijos 
Ribosoma Procesorius Skaito mRNR nukopijuot gen ir atlieka baltymo 

surinkimo veiksmus 
tRNR vesties/i vesties sistema 

 

Atlieka amino r g i perne im

 

Amino r g tys

 

vesties duomenys Baltym gamybos aliava

 

Baltymas I vesties duomenys Baltym sintez s galutinis produktas

  

3-6 lentel . Kompiuterio ir l stel s palyginimas informacijos saugojimo po i riu

  

Elektroninis kompiuteris Gyvoji l stel

 

Informacija saugoma kietajame diske Informacija saugoma DNR molekul je

 

Informacija u ra oma naudojant 2 simboli ab c l : 0, 
1 

Informacija u ra oma naudojant 4 simboli ab c l : 
A, C, G, T 

Patikimumas u tikrinamas saugant perteklin 
informacij

 

Patikimum u tikrina dviguba DNR spiral

 

Informacija kietajame diske yra sudalinta  atskirus 
disko skirsnius 

DNR yra sudalinta  chromosomas.

 

Informacijos saugojimo pob dis: WMRM (write 
many, read many) 

Informacijos saugojimo pob dis: WORM (write once, 
read many) 

Informacij nuskaitoma elektros signal pagalba

 

Informacijos nuskaitym

 

atlieka specialios chemin s 
med iagos (RNR polimeraz )
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3-7 lentel . Kompiuterio ir l stel s palyginimas laikinosios informacijos saugojimo po i riu

  
Elektroninis kompiuteris Gyvoji l stel

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

Transkripcijos procesas: DNR dalis kopijuojama  
mRNR 

Laikinojoje informacijos laikmenoje informacija 
saugoma elektromagnetini signal pagalba

 
Laikinojoje informacijos laikmenoje informacija 
saugoma mRNR molekulin je strukt roje

 
Informacija atvaizduojama skirtingais tampos lygiais, 
pvz., 0V, -5V 

Informacija atvaizduojama naudojant 4 nukleotidus: A, 
C, G, U 

  

3-8 lentel . Kompiuterio ir l stel s palyginimas informacijos transformavimo po i riu

  

Elektroninis kompiuteris Gyvoji l stel

 

Pagrindinis kompiuterio funkcinis blokas yra 
programa, kuri turi savo vest ir i vest

 

Pagrindinis l stel s funkcinis blokas yra baltymas

 

Programa dirba su duomenimis Baltymai dirba su chemin mis med iagomis 
(dalyvauja kaip katalizatoriai chemin se reakcijose, 
formuoja organizmo strukt r , vykdo chemini 
med iag kontrol )

 

Kompiuterio programa yra sudaryta i atskir 
komand arba sakini

 

Baltymai yra sudaryti i amino r g i

 

Programos pabaig koduoja specialus simbolis, pvz., 
ta kas arba failo pabaigos simbolis 

Baltym sekos pabaigas koduoja pabaigos kodonai

 

Procesoriaus komandas koduoja skirtingi elektros 
signal tampos lygmenys

 

Amino r g tis koduoja mRNR sekos kodai
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4. Bioinformacin s duomen baz s

 
4.1. Bioinformatikos duomen valdymo problema

  
Biotechnologini tyrim metu gaunami did iuliai informacijos kiekiai. Staigus biologijos kiekybini duomen 
augimas pavert duomen saugojim ir duomen ie kojim pagrindine biotechnologij problema. Mil ini ka 
duomen gausyb yra naudinga tik tuomet, jei bus sukurti ir efektyviai naudojami modern s duomen paie kos 
ir apdorojimo rankiai ir algoritmai. Did iuli duomen kieki skaitmeninis kodavimas, indeksavimas, paie ka 
reikalauja ypa ger informacini technologij ini ir g d i . Informacin s technologijos, ypa internetas, yra 
naudojamos bioinformacini duomen , kurie v liau yra analizuojami taikant matematinius ir statistinius 
metodus, rinkimui, saugojimui, platinimui, pri jimui ir naudojimui. Bioinformatika naudoja taikom sias 
kompiuterines programas kaip rankius duomen bazi k rimui, informacijos organizavimui ir valdymui, 
saugojimui ir integravimui, reikaling bioinformacini duomen paie kai, analizei ir vizualizavimui. 

  

Mokslini

 

duomen organizavimas

 

yra viena i pagrindini bioinformatikos problem . Kompiuteriniai baltym , 
l steli ir organizm modeliai tampa vis tikrovi kesni, tod l didel dalis mokslini tyrim migruoja i 
laboratorijos  kompiuter (in silico). Tai reikalauja, kad tyr jai tur t pri jim prie did iulio pasaulyje sukaupto 
informacijos kiekio, kuris kasdien vis did ja. 

  

Pagrindin s duomen organizavimo problemos: duomen altini semantika, s sajos ir duomen formatai labai 
skiriasi. ie altiniai (duomen baz s) buvo kuriami nepriklausomai, tod l j valdymo sistemos ir duomen 
formatai labai skiriasi. Daugumoje duomen bazi daugiausiai d mesio buvo skiriama duomen organizavimo 
problemoms ir vartotojo s sajoms tobulinti, kad mokslininkai gal t ra yti ir nuskaityti duomenis. Ta iau ma ai 
d mesio buvo skiriama duomen valdymo problemoms, u klaus kalb tobulinimui, duomen bazi 
optimizavimui ir prie i rai.

  

Duomen integracija

 

yra viena did iausi problem , kuri yra sprend iama jau apie 20 met . Nuo s kmingo ios 
problemos sprendimo priklauso ir genetini tyrim (genomikos, proteomikos ir pan.) migracijos i laboratorijos  
kompiuter s km . Duomen integracijos tikslas yra paversti sud tingus ir heterogeninius laboratorini tyrim 
duomenis  nauding , gerai sutvarkyt informacij ir toliau  sistematizuotas inias. 

  

XX a. II-ojoje pus je daugiausiai d mesio buvo skiriama l steli ir biomolekuli laboratoriniams tyrimams, 
analizuojama j strukt ra ir funkcija. Buvo sukauptas mil ini kas duomen kiekis. XXI a. pagrindiniai tyrimai 
koncentruosis  jau sukaupt duomen analiz , palyginim ir modeliavim . Tipinis mokslinis tyrimas prasid s 
nuo sukaupt biomolekulini sek . Nei tirtoms sekoms atliekama pana i sek paie ka duomen baz je, 
identifikuojami atskiri genai ir prognozuojama j funkcija, sudaromi j profiliai ir mikromatricos, gauti rezultatai 
susiejami su inom baltym tyrim rezultatais, analizuojami baltym ir metaboliniai keliai, kiti sud tingi 
l stel se vykstantys procesai. 

  

Pagrindinis biologini duomen po ymis yra ne tiek j kiekis, kiek vairov ir heterogeni kumas. 

 

1) Biologiniai duomen rinkiniai yra labai sud tingi ir silpnai organizuoti. Jie atspindi sud tingas 
biosistemas nuo gen ir baltym iki l steli ir organizm , ir galiausiai iki visos ekosistemos. ios 
sistemos labai skiriasi tiek savo gyvavimo laiku, tiek dyd iu, kas labai apsunkina biologini sistem 
analiz ir modeliavim .

 

2) Be vairov s biologiniai duomenys pasi ymi dideliu kintamumu, nes tiriami biologiniai organizmai turi 
skirting am i , ligas ir t.t.

  

Biologini duomen altini po ymiai:

 

1) Sud tingumas

  

saugomos didel s sud tingos duomen strukt ros, kurios atspindi biologijos mokslo 
sud tingum . 

 

2) Autonomi kumas 

 

naudojamos silpnai susijusios duomen baz s su interneto s saja, kiekviena turi 
savo strukt r ir valdoma atskirai. Daugelis duomen bazi yra pasenusios ir visai nestrukt rizuotos. 

 

3) Heterogeniniai duomen formatai

  

duomenys gali b ti saugomi tiek paprastuose duomen failuose 
(tekstiniuose, XML, dvejetainiuose), tiek komercin se strukt rizuotose (reliacin se) duomen baz se 
arba prastin se skai iuokl se, skiriasi duomen schemos.

 

4) Semantinis heterogeni kumas 

 

Duomen altiniai nesuderinami semantiniame lygmenyje, neturi meta-
duomen apra o, da nai saugomi pana s arba persidengiantys duomenys, kuri semantin s apibr tys 
nesutampa. Tod l duomen analiz turi b ti atliekama nepaisant duomen baz s strukt ros ar 
atitinkam duomen atribut vard .
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5) Dinami kumas 

 
biologiniai duomenys nuolat kei iasi, yra papildomi nauj tyrim rezultatais. Kei iasi 

tiek duomen bazi turinys, tiek strukt ra. Nuolat pasirodo naujos duomen baz s, o kai kurios senos 
duomen baz s i nyksta. 

 
6) Duomen tip vairov

  
duomen tipai kinta nuo simboli eilut s tipo nukleotid sek iki matricos 

tip gen i rai kos rezultat ir paveiksl lio tipo mikromatricos duomen .

 
7) Eksponentinis duomen augimas

  
atliekami laboratoriniai tyrimai nuolat generuoja mil ini kus 

informacijos kiekius. Pavyzd iui, ven

 
genetikos laboratorija per 1 dien

 
gali sukurti vir

 
2 TB ali 

mokslini duomen .

  
Pagrindiniai bioinformatikos poreikiai duomen valdymo srityje yra:

 

1) Pri jimas prie naujausi biologini duomen ir galimyb surasti reikiam informacij atliekant 
sud tingas u klausas daugelyje heterogenini duomen bazi .

 

2) Pri jimas prie geriausi duomen analiz s ranki ir algoritm skirt naudingos informacijos i gavimui 
i didelio kiekio heterogenini biologini duomen .

 

3) Informacijos integravimo architekt ra, kuri apjungia vairius darbo su duomenimis etapus, skaitant 
duomen bazi u klausas, skai iavimo algoritmus ir taikom j programin rang . 

 

4.2. Duomen baz s. Duomen bazi tipai. Duomen bazi augimas

  

2006 m. duomenimis yra inoma vir 1000 vie ai prieinam ir komercini biologini duomen bazi , kuriuose 
pateikiami genomikos ir proteomikos duomenys, gen nukleotid sekos, baltym amino r g i sekos, 
informacija apie gen funkcij , strukt r ir viet chromosomoje, klinikinius mutacij rezultatus ir pana umus  
kitas biomolekulin s sekas. Papras iausia duomen baz gali b ti

 

vienas failas, talpinantis daug ra , kuri 
kiekvienas turi toki pa i informacijos strukt r . Ta iau da niausiai tai didel s duomen baz s, paprastai 
susietos su specialia programa skirta atnaujinti, ie koti, atrinkti duomenis, saugomus sistemos viduje.   

Paprastai bioinformacin ms duomen baz ms yra keliami ie reikalavimai:

  

kuo paprastesnis kreipimasis (s saja)  duomen baz ;

  

turi b ti realizuotas metodas, kuris atrinkt geriausi informacij  vartotojo (specifinius) u klausimus. 

  

Bioinformacin s duomen baz s gali b ti vairi tip :

  

Vie os ir priva ios (serveriai, paie kos programos, bioinformatikos rankiai).

  

Pirmin s

 

(saugomi ali duomenys) ir antrin s (saugoma informacija gauta apdorojant alius 
duomenis). 

 

Makromolekuli

 

(DNR sekos, amino r g i sekos, baltym trimat s strukt ros) ir ma molekuli .

  

Orientuotos tekstui ( ini baz ).

  

Pagal saugom duomen pob d skiriami tokie duomen bazi tipai: bibliografin s

 

(straipsni ), taksonomin s, 
nukleor g i

 

(DNR, RNR), genomin s, baltym , baltym

 

eimyn ir kt.

  

Bioinformatikos specialistai daug laiko praleid ia gerindami duomen bazi technologij . Tokios duomen 
baz s gali b ti vie os, tokios kaip GenBank (gen bankas), PDB (baltym duomen bankas), arba priva ios, 
kuriomis naudojasi tik atskiri vartotojai, kaip pavyzd iui, vykdantys tam tikrus projektus arba priklausantys 
konkre ioms biotechnologij kompanijoms. Laisvam pri jimui prie toki duomen bazi keliami labai dideli 
reikalavimai, nes bioinformatikos duomen vartotojai naudoja skirtingas kompiuterio platformas.   

Duomen baz s, kurios saugo duomenis, gaunamus eksperimento b du, t.y. nukleotid sekos ir trimat s 
strukt ros, paprastai gaunamos tiesiai i tyr j , vadinamos pirmin mis. Duomen baz s, kurios saugo duomenis, 
gautus analizuojant ir apdorojant pirminius duomenis, t.y. antrin s strukt ros, hidrofobijos grafikai ir domenai, 
vadinamos antrin mis. Duomen baz s, kurios saugo tik skirtingus duomen ra us, vadinamos 
nesidubliuojan iomis (non-redundant, sutr. nr).   

Svarbiausi duomen bazi s ra galima rasti [BALD 01]. Skiriami tokio tipo duomen bankai: 

 

- Nukleor g i (DNR, RNR) sek bankai - saugoma visa iuo metu turima informacija apie gyv j 
organizm biomolekulin s sekas.

 

- Genom sek bankai.

 

- Baltym sek bankai.

 

- Genomo nar ykl s leid ia tyr jams nar yti visame genome ir per i r ti anotuotus gen prognozavimo ir 
strukt ros, baltym , ir lyginamosios analiz s duomenis.

 

- Specializuotos duomen baz s.

 

- Metabolini keli duomen baz s.

 

- Baltym strukt ros duomen baz s.
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- Mikromatric

 
duomen baz s.

 
- Baltym -baltym s veikos duomen baz s.

 
- Meta duomen baz s yra duomen bazi duomen baz s, kurios renka informacij i vairi altini ir 

pateikia ja patogesne forma. 

4.3. Duomen formatai

  
Bioinformatikos srityje naudojama daug vairi duomen format . Duomen formatai atspindi bioinformatikoje 
naudojam duomen vairov : tai gali b ti amino r g i sekos, baltym strukt ros paveiksl liai, trima i 
strukt r skirtingi vaizdai ir baltym hidrofobi kumo duomenys. 

  

Populiariausios duomen baz s saugo nukleotid ir/arba amino r g i sekas. Kiekviena nukleotid arba amino 
r g i seka simbolizuoja atitinkamai tam tikr gen ar baltym . Sekos sudaromos naudojant vienos raid s 
pa ym jimus. Tok informacijos kodavim naudoja daugelis duomen bank , nes tai suma ina saugomos 
informacijos kiek ir pagreitina analiz s vyksm . Pavyzd iui, DNR ir RNR sekos sudaromos naudojant raid i 
kodus i 4-1 lentel s.

  

Nukleotido sek duomen baz s ra as paprastai susideda i informacijos apie:

  

ry io tip ;

  

vesties sek , kartu su molekul s tipo apra ymu; 

  

altinio (organizmo), i kurio ji buvo i skirta, mokslin pavadinim ;

  

literat ros nuorod apie sek .

  

Baltymai yra sudaryti i 20 skirting amino r g i . Tad jiems u ra yti jau reikia 20 skirting ab c l s raid i 
( r. 4-2 lentel ). Svarb s (kartais labai) ir kitokio duomen tipo informaciniai bankai, kaip pavyzd iui, 
talpinantys taksonomin (sistemin ) informacij , t.y. strukt rin s ir biochemin s organizm charakteristikos.

  

Toliau nagrin sime vien pla iausiai naudojam FASTA duomen format . FASTA formatas yra tekstinis 
duomen formatas skirtas nukleor g i sek arba baltym sek atvaizdavimui. Nukleotidai ir amino r g tys yra 
ymimos vienos raid s kodu. Formate taip pat numatyti komentarai, kurie yra ra omi prie sekas. FASTA 

formato prana umas yra jo paprastumas. FASTA formatu apra yt duomen apdorojimui galima naudoti teksto 
apdorojimo rankius ir scenarij kalbas, pvz., Perl.

  

FASTA formatu apra yta seka prasideda apra ymo eilute (prasideda daugiau > simboliu). Pirmas odis po > 
simbolio yra sekos pavadinimas. Toliau eilut je yra sekos apra ymas (neb tinas). Sekan iose eilut se pateikiama 
pati seka. Sekos pabaiga laikomas kitas > simbolis. Komentar eilut s pradedamos kabliata kio (;) simboliu. 
Eilu i ilgis turi nevir yti 80 simboli . FASTA formatu u ra ytos sekos pavyzdys pateikiamas 4-1 pav.   

>gi|5524211|gb|AAD44166.1| cytochrome b [Elephas maximus maximus] 
;komentarai 
LCLYTHIGRNIYYGSYLYSETWNTGIMLLLITMATAFMGYVLPWGQMSFWGATVITNLFSAIPYIGTNLV 
EWIWGGFSVDKATLNRFFAFHFILPFTMVALAGVHLTFLHETGSNNPLGLTSDSDKIPFHPYYTIKDFLG 
LLILILLLLLLALLSPDMLGDPDNHMPADPLNTPLHIKPEWYFLFAYAILRSVPNKLGGVLALFLSIVIL 
GLMPFLHTSKHRSMMLRPLSQALFWTLTMDLLTLTWIGSQPVEYPYTIIGQMASILYFSIILAFLPIAGX 
IENY 

  

4-1 pav. Sekos u ra ytos FASTA formatu pavyzdys  

Apra ymo eilut s vieningo standarto n ra, ta iau vairiuose duomen baz se naudojami savi (vietiniai standartai) 
( r. 4-2 pav.).  

 GenBank                           gi|gi-number|gb|accession|locus 
 EMBL Data Library                 gi|gi-number|emb|accession|locus 
 DDBJ, DNA Database of Japan       gi|gi-number|dbj|accession|locus 
 NBRF PIR                          pir||entry 
 Protein Research Foundation       prf||name 
 SWISS-PROT                        sp|accession|name 
 Brookhaven Protein Data Bank (1)  pdb|entry|chain 
 Brookhaven Protein Data Bank (2)  entry:chain|PDBID|CHAIN|SEQUENCE 
 Patents                           pat|country|number  
 GenInfo Backbone Id               bbs|number  
 General database identifier       gnl|database|identifier 
 NCBI Reference Sequence           ref|accession|locus 
 Local Sequence identifier         lcl|identifier 

  

4-2 pav. FASTA apra ymo eilut s standartai
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Sekos u ra omos naudojant standartinius IUB/IUPAC amino r g i ir nukleor g i kodus su iomis i imtimis:

 
- ma osios raid s taip pat naudojamos; 
- minusas (-) rei kia sprag (praleidim ) sekoje;

 
- vaig dut (*) rei kia transliavimo pabaig ;

 
- X rei kia bet koki amino r g t ;

 
- skai iai kai kuriuose duomen baz se naudojami vietai sekoje parodyti.

  
FASTA formate naudojami nukleor g i kodai pateikti 4-1 lentel je, o amino r g i kodai  4-2 lentel je.

  

4-2 lentel . FASTA formato nukleor g i kodai

  

Nukleor g ties kodas

 

Reik m

 

A Adenozinas 
C Citidinas 
G Guaninas 
T Timidinas 
U Uracilas 
R G A (purino funkcin grup )

 

Y T C (pirimidino funkcin grup )

 

K G T (ketono funkcin grup )

 

M A C (amino funkcin grup )

 

S G C (stiprus ry ys) 
W A T (silpnas ry ys) 
B G T C (ne A) (B eina po A) 
D G A T (ne C) (D eina po C) 
H A C T (ne G) (H eina po G) 
V G C A (ne T, ne U) (V eina po U) 
N A G C T (bet koks) 
- nenustatyto ilgio spraga 

 

4-1 lentel . FASTA formato amino r g i kodai

  

Amino r g ties kodas

 

Reik m

 

A Alaninas 
B Asparto r g tis arba Asparaginas

 

C Cisteinas 
D Asparto r g tis

 

E Glutamo r g tis

 

F Fenilalaninas 
G Glicinas 
H Histidinas 
I Izoleucinas 
K Lizinas 
L Liucinas 
M Metioninas 
N Asparaginas 
P Prolinas 
Q Glutaminas 
R Argininas 
S Serinas 
T Treoninas 
U Selenocisteinas 
V Valinas 
W Triptofanas 
Y Tirozinas 
Z Glutamo r g tis arba glutaminas

 

X Bet kokia 
* Transliavimo pabaiga 
- Nenustatyto ilgio spraga 




