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 2 

 
Voved 

 
 
 

     Proteinite se edno od centralnite poliwa na interes, analiza i istra`uvawe vo ramki na 

bioinformatikata. Takviot pristap ne e slu~aen i  istiot e posledica na ulogata na istite vo ramki 

na golem broj na procesi kaj `ivite organizmi. Slo`enata struktura na proteinite bara primena na 

to~en, brz i efikasen pristap na analiza, koj bi bil nevozmo`en bez primena na matemati~ko 

modelirawe i kompjuterski potpomognata obrabotka.  

     Pojdovna to~ka vo procesot na analiza na proteinite e konstrukcijata na model koj to~no i 

seopfatno }e ja opi{uva strukturata na istite na odredeno nivo na razgleduvawe, pri {to takviot 

model mora da bide pogoden za kompjuterska reprezentacija i obrabotka. Po utvrduvaweto na 

strukturata na proteinot na molekularno nivo istata stanuva predmet na matemati~ko modelirawe, 

koe kako kraen rezultat treba da dade matemati~ki definiran opis na fizi~kata struktura na 

proteinot na odredeno nivo na razgleduvawe. Takviot opis vo naukata e definiran kako matemati~ki 

model, pri {to sekoj matemati~ki model treba da bide to~en, konzistenten i vo celost matemati~ki 

da ja opi{uva fizi~kata struktura od interes na baranoto nivo na razgleduvawe. Imaj}i ja na um 

slo`enata struktura na proteinite koja implicira slo`eni matemati~ki modeli proprateni so 

ogromen broj na podatoci i potrebata od obrabotka na tie podatoci so cel da se dojde do konkretni 

zaklu~oci vo odnos na istite, neminovno se nametnuva potrebata od kompjuterska obrabotka i 

analiza. Procesot na kompjuterska obrabotka i analiza na podatocite zapo~nuva so iznao|awe na 

pogoden softverski na~in za pretstava na podatocite od matemati~kite modeli vrz koi se 

primenuvaat efikasni algoritmi za obrabotka koi rezultiraat so izlezni podatoci koi treba da 

bidat razbirlivi za ponatamo{na nau~na analiza.  

     Vo ramki na ovoj magisterski trud predlo`eni se dva novi pristapi na modelirawe na strukturata 

na proteinite. Prviot predlo`en model vo ramki na ovoj magisterski trud ja opi{uva prostornata 

struktura na skeletot na proteinot i istiot e nare~en skeleten model. Modelot e izveden vrz baza na 

primena na koncepti od vektorska analiza i istiot pretstavuva doprinos kon nizata na modeli i 

metodi za pretstava na prostornata struktura na proteinite. Modeliraweto na prostornata 

struktura na proteinite ima golema va`nost vo bioinformatikata, bidej}i strukturata na 

proteinite e tesno povrzana so nivnata funkcionalnost.  
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     Za razlika od skeletniot model koj se bazira na deterministi~ki pristap, vtoriot predlo`en 

model se bazira na stohasti~ki pristap i istiot ja odreduva verojatnosta za konkretna primarna 

struktura na protein koj bi pripa|al kon odredena proteinska familija. Za taa cel se pravi 

stohasti~ka markova analiza na primarnata struktura na tekovno otkrienite i verificirani 

proteini od odredena proteinska familija, koja na kraj rezultira so matrica na verojatnosti za 

promena na sostojba od koja se izveduva generalnata formula za verojatnost na konkretna primarna 

struktura na protein koj bi pripa|al kon taa proteinska familija. 

     Sodr`inski magisterskiot trud e organiziran vo {est poglavja. Vo ramki na prvoto poglavje 

proteinite se razgleduvaat kako biomolekularni entiteti so detalen osvrt na nivnata gradba i 

razli~ni nivoa na strukturirawe, pri {to na krajot od poglavjeto e daden pregled na naj~esto 

upotrebuvanite modeli i metodi za pretstava na strukturata na proteinite. Tekovno najgolemata baza 

na podatoci vo koja se ~uvat detalni podatoci za site otkrieni i verificirani proteini Protein Data 

Bank e predmet na razgleduvawe vo ramki na vtoroto poglavje. Vo tretoto poglavje e dadena 

teoretskata koncepcija na predlo`eniot skeleten model, koj ve}e vo ~etvrtoto poglavje e primenet na 

konkretni proteini. Generalnite rezultati od primenata na skeletniot model na golem broj proteini 

od razli~ni proteinski familii i zaklu~ocite vo odnos na istite se dadeni vo pettoto poglavje a vo 

ramki na {esttoto poglavje e obrazlo`en stohasti~kiot model za verojatnost na konkretna primarna 

struktura na protein koj bi pripa|al kon konkretna proteinska familija. 
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                                                    1 
                                        Proteini 

                                                                              
 

 

 
 

 
 

 
1.1 Proteini-voved 

 
 
 

     Proteinite se osnovni gradbeni edinici i funkcionalni elementi na `ivite organizmi. 

Proteinite se involvirani vo site biohemiski procesi koi se odvivaat vo kletkite. Kako za primer 

proteinite se gradbeni edinici na enzimite, antitelata, hormonite, transportnite molekuli, kosata, 

ko`ata, muskulite. 

 

     Proteinite se molekuli se slo`ena trodimenzionalna struktura no istite istovremeno mo`at da 

bidat razgleduvani i kako verigi od amino-kiselini. Podatocite za sodr`inata na proteinot kako 

linearna veriga od amino-kiselini, funkcionalnite aspekti na proteinot, organizmot i delot od 

organizmot kon koj toj specifi~en protein pripa|a kako i informacijata za sekundarnata i 

prostornata struktura na proteinot se ~uvaat vo proteinska baza na podatoci. Tekovno najgolemata 

baza na podatoci za ~uvawe na podatoci za eksperimentalno otkrienite proteinski strukturi e 

Protein Data Bank(PDB), vo koja  se ~uvaat podatoci za primarnata, sekundarnata i terciernata 

struktura na proteinite. Vrz baza na funkcionalnite aspekti na proteinot ili delot od organizmot 

ili kletkata kade proteinot se pojavuva kako gradben element proteinite se klasificirani na 

proteinski familii.   
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1.2 Struktura na proteinite  

 

 

     Proteinite vo osnova se verigi od amino-kiselini. Na Slika 1.2.1 e prika`ana strukturata na edna 

amino-kiselina vo op{tost. Site amino-kiselini imat sli~na molekularna struktura koja 

ovozmo`uva povrzuvawe na amino-kiselinite vo veriga. Sekoja amino-kiselina zadol`itelno sodr`i 

centralen   jagleroden atom C  , amino grupa NH 2 , karboksilna grupa COOH i eden vodoroden atom H. 

Amino-kiselinite me|u sebe se razlikuvaat po gradbata na rezidiumot R ~ija struktura vo osnova ja 

opredeluva samata amino-kiselina.  

 

    Vo gradbata na proteinite vrz baza na hemiskata razli~nost na strukturata na rezidiumot R 

vleguvaat dvaeset razli~ni amino-kiselini. Sekoja amino-kiselina se razlikuva od ostanatite so 

svojata struktura, golemina kako i elektri~nite i hemiski svojstva koi gi poseduva. Me|u amino 

grupata NH 2 od edna amino-kiselina i karboksilnata grupa COOH od druga amino-kiselina mo`e da se 

formira peptidna vrska so koja se ovozmo`uva konceptot na povrzuvawe na amino-kiselinite vo 

verigi.  

 

     Verigite na amino-kiselini mo`at da bidat peptidi koi se definirani kako verigi so pomalku od 

~etirieset amino-kiselini ili verigi so pogolem broj na amino-kiselini koi se definirani kako 

polipeptidi. Proteinite se strukturi sostaveni od edna ili pove}e verigi od amino-kiselini.  

 

 
    

                                   Slika 1.2.1 Struktura na amino-kiselina 
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    Amino-kiselinite se delat na neesencijalni i esencijalni amino-kiselini. Neesencijalnite amino-

kiselini se generiraat po priroden pat vo ramki na organizmot. Esencijalnite amino-kiselini ne 

mo`at da bidat generirani po priroden pat vo ramki na organizmot. Potrebata na lu|eto od 

esencijalnite amino-kiselini se zadovoluva so konzumacija na odredeni prehrambeni produkti koi 

se bogati so ovoj vid na amino-kiselini. Vo prodol`enie se dadeni imiwata na site dvaeset 

esencijalni i neesencijalni amino-kiselini koi vleguvaat vo gradbata na proteinite, nivnite oznaki, 

simboli i rezidiumski strukturi. 

 
 
  Amino-kiselina Oznaka   Simbol   Struktura na rezidium 

Alanine ALA A 
    

Arginine ARG R 

 
 

Asparagine ASN N                                                   

 
Aspartic acid ASP D 

 
Cysteine CYS C 

   
 

Glutamic acid GLU E 

 
Glutamine GLN Q 

 
Glycine GLY G 

   
Proline PRO P 

   
Serine SER S 

 
 
 

Tabela 1.2.1 Lista na neesencijalni amino-kiselini 
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  Amino-kiselina   Oznaka   Simbol     Struktura na rezidium 
 Isoleucine ILE I 

 
Histidine HIS H 

 
Leucine LEU L  

     
Methionine MET M 

   

Lysine LYS K 

   
Phenylalanine PHE F 

  
Tryptophan TRP W                           

   
Tyrosine TYR Y 

 
Threonine THR T 

   
Valine Val V 

    
 
 

Tabela 1.2.2  Lista na esencijalni amino-kiselini 
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     Amino-kiselinite u~estvuvaat vo odr`uvaweto na stabilnosta na proteinite, stimulacijata na 

nevrotransmiterite, regulacijata na {e}er vo krvta, procesite na sozdavawe i rast na hormonite, 

sozdavaweto na antitela, formiraweto na kolagen, regulacijata na metabolizmot i se glavni 

energetski snabduva~i na muskulite po iscrpni fizi~ki aktivnosti. 

  

     Spored strukturata na rezidiumot amino-kiselinite mo`at da bidat: neutralni(glicin, alanin, 

serin, treonin, metionin, cistein, valin, leucin, izoleucin, prolin, fenilalanin, tirozin, 

triptofan), kiseli(asparaginska i glutaminska kiselina) i bazni(lizin, arginin, histidin, 

asparagin, glutamin). 

 

      Sekoi dve amino-kiselini mo`at da formirat pogolema molekula nare~ena dipeptida so 

formirawe na peptidna vrska me|u niv. Peptidnata vrska se formira me|u jagleroden atom od 

karboksilnata COOH grupa i azoten atom od amino grupata NH 2 . Na Slika 1.2.2 e prika`ano 

povrzuvaweto na dve amino-kiselini so kovalentna peptidna vrska pri {to se osloboduva i edna 

molekula na voda H 2 O. Formiranata peptidna vrska me|u bilo koi dve amino-kiselini mo`e da se 

raskine samo so dejstvo na soodvetni enzimi kako {to e enzimot tripsin. Niza od amino-kiselini 

povrzani me|u sebe so peptidni vrski pretstavuva amino-kiselinska veriga a proteinite se 

strukturi sostaveni od edna ili pove}e amino-kiselinski verigi.   

 

 

Slika 1.2.2 Povrzuvawe na amino-kiselini  

 

amino-kiselina (1) amino-kiselina (2) 

       peptidna vrska 

                   voda 
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     Strukturata na proteinite mo`e da bide razgleduvana na primarno, sekundarno, tercierno i 

kvaternerno nivo i vo prodol`enie }e bidat dadeni karakteristikite na organizacija na proteinite 

na sekoe od ovie nivoa.  

 

 

1.2.1 Primarna struktura na proteinite 

 

 

     Primarnata struktura na proteinite pretstavuva koncept na razgleduvawe na proteinite kako 

niza od amino-kiselini, kade sekoja pozicija na taa niza - i  e popolneta so nekoja amino-kiselina bez 

razgleduvawe na trodimenzionalnata struktura na proteinot kako i negovata prostorna orientacija.  

 

Slika 1.2.1.1 Primarna struktura na proteinite 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

LYS VAL PHE ARG CYS GLU LEU ALA 
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1.2.2 Sekundarna struktura na proteinite 

 

 

     Ako se razgleda prostornata struktura na pove}e razli~ni proteini mo`e da se uvidi deka 

postojat lokalni delovi kaj proteinite koi se identi~no geometriski strukturirani. Tie identi~ni 

strukturirawa kaj proteinite se definirani so sekundarnata struktura na proteinite i istite se 

rezultat na formirawe na vodorodni vrski me|u kisloroden atom od edna amino-kiselina i azoten 

atom od druga amino-kiselina. Denes najstabilni dva oblici na sekundarnata struktura na 

proteinite se alfa heliksite i beta ramninite. 

 

     Alfa heliksot e stabilna struktura koja se vospostavuva so formirawe na vodorodni vrski me|u 

kislorodnite atomi od CO grupite od amino-kiselinite na pozicija k  i azotnite atomi od NH grupite 

od amino kiselinite na pozicija 4k . Taa e izvitkana periodi~na struktura koja e prika`ana na 

Slika 1.2.2.1 , pri {to statisti~ki e utvrdeno deka prose~niot broj na amino-kiselini po perioda e 3.5 

. 

      Strukturata sostavena od dve ili pove}e paralelni poplipeptidni verigi od amino-kiselini koja e 

formirana i stabilizirana so vospostavuvawe na vodorodni vrski me|u kislorodnite i azotnite 

atomi od sekoi dve paralelni sosedni amino-kiselini e poznata kako beta ramnina. Na Slika 1.2.2.2 e 

prika`ana strukturata na edna  beta ramnina. 

 

                 

 

            Slika 1.2.2.1  Alfa heliks                                                             Slika 1.2.2.2  Beta ramnina 
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1.2.3 Tercierna struktura na proteinite 

 

 

     Terciernata struktura na proteinite e rezultat na razli~nosta na rezidiumite vo ramki na amino-

kiselinite. Del od rezidiumite koi vleguvaat vo ramki na dvaesette amino-kiselini koi se gradbeni 

edinici na proteinite se polarni i hidrofili~ni(mo`at da stapat vo reakcija so voda) a pak 

ostanatite se nepolarni i hidrofobi~ni(ne mo`at da stapat vo reakcija so voda). Me|u sprotivnite 

rezidiumi kaj amino-kiselinite koi ve}e se del od nekoja sekundarna struktura doa|a do formirawe 

na elektronski vrski koi ja davat krajnata prostorna struktura na proteinot kako trodimenzionalna 

struktura sostavena od sekundarni proteinski komponenti(alfa heliksi,beta ramnini,...). Takvi 

vrski se: vodorodnite vrski koi mo`at da se vospostavat me|u dva polarni rezidiumi, vrskite koi se 

vospostavuvaat me|u dva sprotivno naelektrizirani atomi od dva rezidiumi ili disulfidna vrska 

koja se smeta za edna od najsilnite me|urezidiumski vrski. Terciernata struktura na proteinite ja 

odreduva nivnata funkcionalnost i doka`ano e deka proteini so sli~na tercierna struktura imaat 

sli~ni funkcionalnosti. Na Slika 1.2.3.1 e prika`ana terciernata struktura na eden protein.  

 

 

Slika 1.2.3.1 Tercierna struktura na protein 

 

 

 

 

 

 

 

 

 
 

polarna amino-kiselina 

 
hidrofobi~na amino-kiselina 
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1.2.4 Kvaternerna struktura na proteinite 

 

 

     Golem del od proteinite se izgradeni od dve ili pove}e polipeptidni verigi od amino-kiselini 

nare~eni monomeri. Najgolem del od proteinite koi vo svoi ramki vklu~uvaat pove}e od 50 000 amino-

kiselini se izgradeni od dva ili pove}e nekovalentno povrzani monomeri. Postavenosta na ovie 

monomeri ja odreduva kvaternernata struktura na proteinite. Taka na primer na Slika 1.2.4.1 e 

dadena kvaternernata struktura na proteinot hemoglobin koja e odredena so postavenosta na 

~etirite monomeri od koi e izgraden ovoj protein, dva   monomeri so po 141 amino-kiselini i dva   

monomeri so po 146 amino-kiselini. 

 

 

 

Slika 1.2.4.1  Kvaternerna struktura na proteinot hemoglobin 

 

 

1.3 Generalna slika za strukturata na proteinite 

 

 

     Unijata od site ~etiri nivoa na razgleduvawe na strukturata na proteinite najdobro ja opi{uva 

Slika 1.3.1. Na istata e prika`ana prvo primarnata struktura na proteinite kako niza od amino-

kiselini grupirani vo peptidni lanci. Potoa poradi formirawe na vodorodni vrski me|u azotnite i 

kislorodnite atomi od amino-kiselinite doa|a do formirawe na generalni oblici na lokalno 

polipeptidno izvitkuvawe kako {to se alfa heliksite i beta ramninite, koi ja opredeluvaat 

sekundarnata struktura na proteinite. Naredno poradi razli~nata polariziranost na rezidiumite 

doa|a do formirawe na elektronski vrski me|u sprotivnite rezidiumi koi ja oformuvaat kone~nata 

prostorna tercierna struktura na proteinite, dodeka pak mno`estvoto na nekovalentno povrzani 

monomeri ja opredeluva kvaternernata struktura na proteinite. 
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Slika 1.3.1 Unija od site nivoa na razgleduvawe na strukturata na proteinite 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

primarna struktura 

 
alfa heliks 

               beta ramnina 

   tercierna struktura 

                kvaternerna struktura 

 

sekundarna struktura 
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1.4 Pregled na najupotrebuvanite modeli i metodi za prostorno 

modelirawe na strukturata na proteinite 

 

 

     Vo osnova postojat dva generalni metodi za modelirawe na prostornata struktura na proteinite. 

Toa se komparativnoto modelirawe i de novo pristapite. Komparativnoto modelirawe ja predviduva  

prostornata struktura na proteinot so sporeduvawe na negovata primarna struktura so primarnite 

strukturi na proteini so poznati prostorni strukturi. Komparativnoto modelirawe se bazira na 

postavkata deka sli~na primarna struktura na dva proteini rezultira so sli~na prostorna struktura 

na istite. Sli~nost na primarnata struktura od 50% ili pove}e na sporeduvaniot protein so 

referentniot protein naj~esto rezultira so predviden prostoren model za sporeduvaniot protein so 

golema to~nost. Naj~esto upotrebuvan algoritam za nao|awe na  proteinski  strukturi so sli~na 

primarna struktura e BLAST algoritamot, pri {to ako rezultatot od prebaruvaweto se pove}e 

proteini so sli~ni primarni strukturi, toga{ se izbira proteinot so najgolem procent na primarna 

strukturna sli~nost so sporeduvaniot ~ija prostorna struktura e poznata.  

 

     De novo pristapite na modelirawe na proteinite za razlika od komparativnoto modelirawe 

nemaat potreba od postoewe na sporedbeni proteini so poznati prostorni strukturi, i toa gi pravi 

primenlivi za sekoj protein. Nekoi de novo metodi ja predviduvaat prostornata struktura na 

proteinot zemaj}i gi vo predvid me|uenergetskite aspekti vo ramki na proteinot. Takvi se ab initio 

metodite koi ja predviduvaat prostornata struktura na proteinite vrz baza na utvrduvawe na niza na 

energetski funkcii koi gi opi{uvaat fizi~ko-hemiskite interakcii me|u atomite vo ramki na 

proteinot. Ab initio metodite se proprateni so golem broj na kompleksni matemati~ki presmetki i do 

denes istite se poka`aa kako uspe{ni vo predviduvaweto na prostornata struktura na proteini so 

mal broj na amino-kiselini i vo predviduvaweto na prostornata struktura na mali segmenti od 

podolgi proteinski sekvenci. Najuspe{nite de novo metodi koi se primenlivi na podolgi proteinski 

sekvenci(na proteini so dol`ina do 150 amino-kiselini) ja predviduvaat prostornata struktura na 

proteinot vrz baza na ve}e utvrdeni prostorni proteinski strukturirawa.    
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      Vo poslednata dekada e napraven ogromen napredok na poleto na otkrivawe na novi de novo metodi 

koi }e dadat to~ni rezultati. Iznenaduva~ka e ogromnata to~nost na nekoi od ponovite de novo 

metodi vo predviduvaweto na prostornata struktura na pomali proteini i na lokalni segmenti od 

podolgi proteinski familii, no seu{te nivnata primena na proteini so pogolem broj na amino-

kiselini e neprakti~na. Ako se napravi sporedba vo odnos na to~nosta na komparativnite metodi i de 

novo metodite mo`e da se utvrdi deka komparativnite metodi tekovno se vo prednost, {to gi pravi 

najupotrebuvani vo bioinformati~kata proteinska strukturna analiza. 
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1.4.1 Homologno modelirawe 

 

     Homolognoto modelirawe e proces koj se odviva vo pove}e fazi. Prvo se vr{i prebaruvawe niz 

proteinska baza na podatoci za da se najdat homologni proteini so poznati prostorni strukturi. Vo 

ovoj slu~aj za homologni proteini se zemaat proteini so sli~ni primarni strukturi so minimum 30% 

veri`na identi~nost. Rezultatot od prebaruvaweto koe e implementirano softverski so algoritmi 

kako BLAST ili FASTA, mo`e da dade pove}e homologni proteini, pri {to vo toj slu~aj se odbira 

proteinot so najgolema primarna strukturna sli~nost so proteinot koj prostorno se modelira. Po 

nao|aweto na homologen protein so najgolem procent na primarna strukturna sli~nost se primenuva 

algoritam za optimalno poramnuvawe na primarnite strukturi na proteinot koj se modelira i 

homologniot protein. So primena na optimalno poramnuvawe se odreduva maksimum mo`ni 

ekvivalentni rezidiumski parovi me|u proteinot predmet na modelirawe i homologniot protein, po 

{to sledi kopirawe na koordinatnite skeletni i ekvivalentni rezidiumski pozicii od homologniot 

protein vo slobodniot prostor rezerviran za prikaz na prostornata struktura na proteinot predmet 

na modelirawe. Naredno se odreduvaat koordinatnite pozicii na rezidiumite kaj proteinot predmet 

na modelirawe koi ne formiraat ekvivalentni rezidiumski parovi so rezidiumite od homologniot 

protein,  i istite se odreduvaat so analiza na sosednite me|urezidiumski vzaemni dejstvija. 

Realnata prostorna struktura na proteinot e rezultat na minimalen energetski me|uatomski balans, 

pri {to ako toj koncept se primeni na tekovno predvideniot prostoren model za proteinot koj 

prostorno se modelira mo`no e da se kooregiraat odredeni nepravilnosti za predvidenite 

prostorni proteinski koordinatni pozicii so {to se pravi optimizacija na prvi~no predvideniot 

prostoren model. Vo zavr{nata faza predvideniot optimalen strukturen model se evaluira so 

proverka na odredeni parametri kako {to se proteinskite me|uatomski rastojanija, prostorni 

agli,...itn. 
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Slika 1.4.1.1 Prikaz na procesot na homologno modelirawe 

 

 

1.4.2 AB INITO modelirawe 

 

 

     Za da se predvidi prostornata struktura na protein so poznata primarna struktura so homologno 

modelirawe neophodno e da postoi barem eden homologen protein(protein so sli~na primarna 

struktura) so poznata prostorna struktura za proteinot koj prostorno se modelira. Ako 

prebaruvaweto na homologni proteini ne dade nitu eden pozitiven rezultat homolognoto modelirawe 

e celosno neprimenlivo. AB INITIO modeliraweto nema potreba od postoewe na proteini so poznati 

prostorni strukturi i istoto ja predviduva prostornata struktura na proteinot vrz baza na utvrdeni 

prostorni strukturirawa na delovi od proteini. Tipi~ni AB INITIO metodi za predviduvawe na 

prostornata struktura na proteini se Chou-Fasman algoritamot i GOR metodot.  

     Chou-Fasman algoritamot vr{i predviduvawe na prostornata struktura na proteinot so 

utvrduvawe na vidovite na sekundarni strukturirawa vo ramki na koi naj~esto se sre}avaat dvesette 

gradbeni amino-kiselini. Taka utvrdeno e deka alaninot, glutaminskata kiselina i metioninot 

naj~esto se del od alfa heliks, dodeka pak ne e mnogu verojatno amino-kiselinite glicin i prolin da 

bidat sostaven del na alfa heliks.  

protein koj se modelira prebaruvawe niz baza   
na podatoci 

nao|awe na homologen 
protein so poznata 
prostorna struktura 

optimalno poramnuvawe 
na primarnite strukturi 

predviduvawe na prvi~en prostoren model optimizacija na 
predvideniot model  

 
evaluacija na 
predvideniot model 

 



 18 

      GOR metodot ja predviduva prostornata struktura na protein so utvrduvawe na pripadnost na 

proteinskite podsekvenci so dol`ina od 17 amino-kiselini kon edno od ~etirite sekundarni 

strukturirawa: heliks(H), standard(E), izvitkuvawe(T) ili navivka(C).  

 

 

1.5  Kompjuterska vizuelizacija na proteinski molekuli 

 

     Sekoja kompjuterska programa za vizuelizacija na strukturata na proteinite implementira eden 

ili pove}e razli~ni molekularni vizuelizaciski formati. Molekularniot vizuelizaciski format 

vospostavuva relacija me|u proteinskite atomi, i istiot ovozmo`uva prikaz na proteinskata 

molekula od odreden aspekt na razgleduvawe. Posofisticiranite programi za vizuelizacija na 

strukturata na proteinite implementiraat pove}e molekularni vizuelizaciski formati so {to se 

ovozmo`uva prikaz na strukturata na proteinot od razli~ni aspekti. Edni od naj~esto koristenite 

molekularni vizuelizaciski formati za prikaz na strukturata na proteinite se slednive: 

 

 Molekularen vizuelizaciski format koj se zadr`uva samo na prikaz na vrskite me|u atomite 

koi se pretstavuvaat so otse~ki.  

 Molekularen vizuelizaciski format koj dava prikaz na proteinskata molekula kako 

mno`estvo na atomi so me|usebni vrski, kade atomite se pretstaveni so sferi a 

me|uatomskite vrski so otse~ki. 

 Molekularen vizuelizaciski format koj dava prikaz na proteinskata molekula kako 

mno`estvo na atomi so van der valsovi radiusi pretstaveni so sferi so proporcionalna 

raspredelba na radiusite na sferite vo pretstavata. 

 Molekularen vizuelizaciski format koj dava prikaz na prostornata raspredelba na 

sekundarnite strukturirawa kaj proteinskata molekula.  
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Slika 1.5.1  Prikaz na prethodnite ~etiri molekularni vizuelizaciski formati 

 

     Naj~esto koristeni softverski aplikacii za prikaz na molekularnata struktura na proteinite se: 

RasMol, Swiss-PDBViewer, Molscript, Ribbons, Grasp,... itn. Site prethodni softverski aplikacii kako 

vlez gi primaat koordinatite na proteinskite atomi po {to sledi vospostavuvawe na relacija me|u 

istite, primena na eden ili pove}e molekularni vizuelizaciski formati koi rezultiraat so edna ili 

pove}e razli~ni pretstavi za molekularnata struktura na proteinot. Na Slika 1.5.2 e daden 

molekularniot prikaz na proteini kaj razli~ni softverski aplikacii. 

 

 

 

Slika 1.5.2 Molekularen prikaz na proteini kaj: (A) Rasmol, (B) Molscript, (C) Ribbons, (D) Grasp 
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1.6 Sporeduvawe na proteini 

 

 

     Sporeduvaweto na dva proteini e proces naso~en kon utvrduvawe na sli~nosti pome|u istite. 

Procesot na sporeduvawe na proteinite naj~esto vklu~uva direktno poramnuvawe na nivnata 

primarna struktura i prostorna sporedbena analiza so koja se utvrduvaat delovite kaj proteinite 

koi se identi~no prostorno strukturirani i delovite koi se razli~no prostorno strukturirani. Dva 

proteini mo`e da imat sli~na prostorna struktura i bez sli~nost na nivnite primarni strukturi. 

Takvata prostorna sli~nost uka`uva na podale~na homologija(evuluciona relacija) pome|u tie 

proteini, i istata ne mo`e da se utvrdi samo so primena na poramnuvawe na nivnite primarni 

strukturi. Sporeduvaweto na prostornata struktura na proteinite naj~esto se pravi algoritamski so 

iznao|awe na maksimalna prostorna sli~nost pome|u sporeduvanite proteini, so primena na 

intermolekularniot ili intramolekularniot metod, a ponekoga{ se upotrebuva i hibriden metod od 

prethodnite dva. 

 

     Intermolekularniot metod naj~esto se primenuva za sporeduvawe na proteini so sli~na 

struktura. Procesot zapo~nuva so utvrduvawe na ekvivalentni rezidiumski parovi po {to sledi 

translacija na eden od proteinite kon drugiot taka {to dvata proteini se doveduvaat vo ista 

koordinatna ramka. Otkako proteinite }e se dovedat vo ista koordinatna ramka pomesteniot protein 

se rotira vo odnos na referentniot protein, pri {to postojano se merat rastojanijata pome|u 

centralnite jaglerodni atomi C   kaj ekvivalentnite rezidiumski parovi. Procesot na rotacija 

zavr{uva koga }e se postigne minimalno me|umolekularno rastojanie koe odgovara na minimum na 

funkcijata 
N

D

f

n

i

i
 1

2

, kade N  go ozna~uva brojot na ekvivalentni rezidiumski parovi a so iD  so 

ozna~eni rastojanijata pome|u centralnite jaglerodni atomi kaj parovite ekvivalentni rezidiumi. 

Me|usebnata prostorna polo`ba na proteinskite molekuli za koja me|umolekularnoto rastojanie e 

minimalno spored ovoj metod odgovara na maksimalno prostorno sovpa|awe na proteinskite 

molekuli.  
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Slika 1.6.1 Prikaz na intermolekularniot metod za utvrduvawe na maksimalno prostorno sovpa|awe 

pome|u dva proteini 

 

     Za razlika od intermolekularniot metod koj se primenuva za utvrduvawe na maksimalno prostorno 

sovpa|awe na dva proteini so sli~na primarna struktura, intramolekularniot metod generalno se 

primenuva za proteini so razli~na primarna struktura. Pojdovno kaj intramolekularniot metod za 

sekoj protein koj prostorno se sporeduva se sostavuva matrica na rezidiumski rastojanija. 

Matricite na rezidiumski rastojanija potoa se sporeduvaat za da se utvrdi maksimalno me|usebno 

sovpa|awe. So primena na ovoj metod se utvrduvaat regionite kaj proteinite koi se sli~no prostorno 

strukturirani.  
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1.7   Klasifikacija na proteini 

 

     Rezultatot od sporeduvaweto na proteinite se me|usebno klasificirani proteini. 

Klasifikacijata na proteini vospostavuva hierarhiska relacija pome|u proteinite i dava 

evoluciski pogled na razvojot na proteinskite strukturi. Klasifikacijata na proteini vo dene{no 

vreme se implementira softverski, pri {to najpoznati dva sistemi za klasifikacija na proteini se 

sistemite SCOP i CATH. 

 

     Proteinite kaj SCOP(Structural Classification Of Proteins) sistemot se organizirani hierarhiski vo 

klasi, izvitkuva~ki klasi, superfamilii i familii. Familiite kaj SCOP sistemot se sostojat od 

proteini so sli~na primarna struktura, koja izrazena vo brojki iznesuva pove}e od 30% veri`na 

identi~nost. Superfamiliite se sostojat od familii so golema strukturna sli~nost, no so mala 

sli~nost na nivnite primarni strukturi. Se veruva deka ~lenovite na superfamiliite imaat dale~en 

zaedni~ki prethodnik i istite funkcionalno se razlikuvaat. Mno`estvo na superfamilii so sli~ni 

sekundarni strukturirawa proprateni so sli~ni prostorni orientacii i vrski formira 

izvitkuva~ka klasa, pri {to ne sekoga{ ~lenovite na izvitkuva~kata klasa  imaat zaedni~ka 

evuluciona relacija. Najvisokoto nivo vo hierarhijata na podelba na vidovite na klasifikacii na 

proteini kaj SCOP sistemot go zavzama klasifikacijata na proteinite isklu~ivo spored nivnata 

sekundarna struktura. Takvata klasifikacija gi grupira proteinite vo klasi, pri {to postoi klasa 

na proteini sostaveni samo od alfa heliksi, klasa na proteini sostaveni samo od beta ramnini, 

klasa na proteini sostaveni od alfa heliksi i beta ramnini,...itn. 

 

     Kaj CATH(Class, Architecture, Topology and Homologous) sistemot proteinite se organizirani vo 

klasi, arhitekturi, topologii, homologni superfamilii i homologni familii. Homolognite familii i 

homolognite superfamilii identi~no se definirani kako kaj SCOP sistemot. Topologija kaj CATH e 

sinonim za toa {to be{e definirano kako izvitkuva~ka klasa kaj SCOP sistemot. Arhitektura e 

klasifikacisko nivo karakteristi~no samo za CATH i istoto ja opi{uva raspredelbata na 

sekundarnite strukturi nezavisno od nivnata me|usebna povrzanost. Klasifikaciskoto nivo klasa 

kaj CATH sistemot e identi~no definirano kako kaj SCOP sistemot.   
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1.8 Predmet na istra`uvawe vo ramki na magisterskiot trud 

 

 

     Proteinite se sistemi od amino-kiselinski atomi. Me|u atomite kaj proteinite postojat niza na 

vrski, sili i vzaemnodejstvia koi ja opredeluvaat prostornata struktura na proteinite. Brojot na 

atomi vo ramki na proteinite e mnogu golem a sledstveno na toa i brojot na atomski vzaemni dejstvija 

isto taka }e bide mnogu golem. Analizata na sekoe od tie vzaemni dejstvija vo prakti~ni uslovi 

re~isi e nevozmo`na i zatoa proteinite koga se razgleduvaat kako sistemi od atomi se razgleduvaat 

kako koncepti od teorijata na haosot. Atomite koi u~estvuvaat vo gradbata na proteinite se dadeni vo 

Tabela 1.8.1 . 

 

Atom  Simbol 

jagleroden atom C 

azoten atom N 

kisloroden atom O 

vodoroden atom H 

sulfuren atom S 

 

                                                                              Tabela 1.8.1 Proteinski atomi 

 

 

     Predmet na istra`uvawe i analiza na ovoj magisterski trud prvo }e bide da se predlo`i model za 

prostornata struktura na skeletot na proteinite, koj podocna }e bide primenet na proteini od 

razli~ni proteinski familii. Otkako }e bidat utvrdeni generalnite parametri na predlo`eniot 

model koj ja modelira strukturata na skeletite na proteinite na molekularno nivo, }e se predlo`i 

nareden stohasti~ki model za verojatnost na konkretna primarna struktura na protein koj bi 

pripa|al kon odredena proteinska familija, baziran na razgleduvawe na proteinite kako markovi 

sistemi. 
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2 

Protein Data Bank 
 

     Podatocite za strukturata na proteinite se ~uvaat vo javna baza na podatoci Protein Data Bank-PDB. 

Otkako strukturata na proteinot }e se utvrdi glavno so koristewe na rengentska kristalografija ili 

NMR spektroskopija, istata odi na validacija po {to dokolku ishodot od validacijata bide pozitiven, 

podatocite za  noviot protein se za~uvuvaat vo pdb datoteka. 

 

     Strukturata na najgolemiot del od proteinite za koi se ~uvaat podatoci vo Protein Data Bank e 

otkriena so pomo{ na rengentska kristalografija a so NMR spektroskopija e otkriena strukturata 

na okolu 15%  od proteinite za koi se ~uvaat podatoci vo Protein Data Bank.  

 

Vo Tabela 2.1 e dadena detalna statistika za otkrienite proteinski strukturi vo PDB bazata na 

podatoci do 10 Fevruari 2010. 

 

 

Metod 

Tip na molekula  

                           Vkupno proteini nukleinski   

kiselini 

protein / 

NA strukturi 

ostanato 

Rengentska 

kristalografija 

  51042 1191 2346 17                              54596 

NMR 

spektroskopija 

    7193  890    152  7                                8242 

Elektronska 

mikroskopija 

     184     17      70  0                                   271 

Hibridizacija        18        1        1   1                                     21 

Drugo       120        4         4 13                                   141 

Vkupno   58557  2103 2573 38                               63271 

 

Tabela 2.1 Statistika za otkrieni proteinski strukturi do 10 Fevruari 2010 
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     Otkako podatocite za novootkrienata proteinska struktura }e bidat za~uvani vo pdb datoteka, 

istata se asocira so sekvenca od ~etiri karakteri koja pretstavuva identifikator na istata. Taka na 

primer podatocite za ~ovekoviot protein S100B vo kompleks so S45 se za~uvani vo pdb datoteka 

asocirana so kod za identifikacija 3hcm i kon istata mo`e da se pristapi preku URL:  

http://www.rcsb.org/pdb/files/3hcm.pdb.    

 

Kaj sekoja pdb datoteka mo`at da da se izdvojat slednive ~etiri posledovatelni fragmenti: 

 

- Fragment vo koj se ~uvaat podatoci za imeto na strukturata, brojot na lanci vo ramki na 

strukturata, funkcionalni informacii za strukturata, izvorot na strukturata kako i podatoci 

za eksperimentalnite tehniki koi se upotrebeni za utvrduvawe na strukturata.  

 

Vo prodol`enie e prika`an takviot fragment od pdb datoteka za ~ovekoviot S100B protein. 

 

HEADER    METAL BINDING PROTEIN                   06-MAY-09   3HCM               

TITLE     CRYSTAL STRUCTURE OF HUMAN S100B IN COMPLEX WITH S45                   

COMPND    MOL_ID: 1;                                                             

COMPND   2 MOLECULE: PROTEIN S100-B;                                             

COMPND   3 CHAIN: A, B;                                                          

COMPND   4 SYNONYM: S100 CALCIUM-BINDING PROTEIN B, S-100 PROTEIN                

COMPND   5 SUBUNIT BETA, S-100 PROTEIN BETA CHAIN;                               

COMPND   6 ENGINEERED: YES                                                       

SOURCE    MOL_ID: 1;                                                             

SOURCE   2 ORGANISM_SCIENTIFIC: HOMO SAPIENS;                                    

SOURCE   3 ORGANISM_COMMON: HUMAN;                                               

SOURCE   4 ORGANISM_TAXID: 9606;                                                 

SOURCE   5 EXPRESSION_SYSTEM: ESCHERICHIA COLI;                                  

SOURCE   6 EXPRESSION_SYSTEM_TAXID: 562;                                         

SOURCE   7 OTHER_DETAILS: THE PROTEIN WAS PURCHASED FROM A COMMERCIAL            

SOURCE   8 SOURCE.                                                               

KEYWDS    S100B, CALCIUM BINDING PROTEIN, INHIBITOR, CALCIUM,                    

KEYWDS   2 CYTOPLASM, METAL-BINDING, NUCLEUS                                     

EXPDTA    X-RAY DIFFRACTION                                                      

AUTHOR    S.MANGANI,L.CESARI                                                     

REVDAT   1   02-FEB-10 3HCM    0 

___________________________________________________________________________ 

 

 

 

 

 

 

 

http://www.rcsb.org/pdb/files/3hcm.pdb
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- Fragment vo koj se ~uvaat podatoci za brojot na peptidni lanci vo ramki na strukturata i nivnata 

sodr`ina kako verigi od amino-kiselini.  

 

Vo prodol`enie e prika`an takviot fragment od pdb datoteka za ~ovekoviot S100B protein. 

 

SEQRES   1 A   92  MET SER GLU LEU GLU LYS ALA MET VAL ALA LEU ILE ASP           

SEQRES   2 A   92  VAL PHE HIS GLN TYR SER GLY ARG GLU GLY ASP LYS HIS           

SEQRES   3 A   92  LYS LEU LYS LYS SER GLU LEU LYS GLU LEU ILE ASN ASN           

SEQRES   4 A   92  GLU LEU SER HIS PHE LEU GLU GLU ILE LYS GLU GLN GLU           

SEQRES   5 A   92  VAL VAL ASP LYS VAL MET GLU THR LEU ASP ASN ASP GLY           

SEQRES   6 A   92  ASP GLY GLU CYS ASP PHE GLN GLU PHE MET ALA PHE VAL           

SEQRES   7 A   92  ALA MET VAL THR THR ALA CYS HIS GLU PHE PHE GLU HIS           

SEQRES   8 A   92  GLU                                                           

SEQRES   1 B   92  MET SER GLU LEU GLU LYS ALA MET VAL ALA LEU ILE ASP           

SEQRES   2 B   92  VAL PHE HIS GLN TYR SER GLY ARG GLU GLY ASP LYS HIS           

SEQRES   3 B   92  LYS LEU LYS LYS SER GLU LEU LYS GLU LEU ILE ASN ASN           

SEQRES   4 B   92  GLU LEU SER HIS PHE LEU GLU GLU ILE LYS GLU GLN GLU           

SEQRES   5 B   92  VAL VAL ASP LYS VAL MET GLU THR LEU ASP ASN ASP GLY           

SEQRES   6 B   92  ASP GLY GLU CYS ASP PHE GLN GLU PHE MET ALA PHE VAL           

SEQRES   7 B   92  ALA MET VAL THR THR ALA CYS HIS GLU PHE PHE GLU HIS           

SEQRES   8 B   92  GLU                                                          

____________________________________________________________________________ 
 

 

- Fragment koj ja opi{uva sekundarnata struktura na proteinot vo koj se smestuvaat podatoci za 

vidovite na sekundarni strukturirawa i nivniot broj vo ramki na proteinot. Vo ovoj fragment se 

~uvat i podatoci za toa koja e po~etna a koja zavr{na amino-kiselina na sekoe sekundarno 

strukturirawe.  

 

Del od toj fragment za ~ovekoviot S100B protein e daden vo prodol`enie. 

 

HELIX    1   1 SER A    1  GLY A   19  1                                  19     

HELIX    2   2 LYS A   28  LEU A   40  1                                  13     

HELIX    3   3 GLU A   49  ASP A   61  1                                  13     

HELIX    4   4 ASP A   69  GLU A   86  1                                  18     

HELIX    5   5 SER B    1  GLY B   19  1                                  19     

HELIX    6   6 LYS B   28  LEU B   40  1                                  13     

HELIX    7   7 GLU B   49  ASP B   61  1                                  13     

HELIX    8   8 PHE B   70  PHE B   88  1                                  19 

__________________________________________________________________________________ 
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-       Fragment vo koj se ~uvaat podatoci za prostornite koordinati na sekoj atom od proteinot.  

 

Sekoj zapis vo toj del zapo~nuva so zborot ATOM po {to sleduvaat podatoci za: 

 redniot broj na atomot vo ramki na proteinot 

 vidot na atomot 

 imeto na amino-kiselinata koja go sodr`i atomot 

 peptidniot lanec kon koj pripa|aat atomot i amino-kiselinata 

 brojot na amino-kiselinata vo ramki na strukturata 

 

Vedna{ po ovoj del se dadeni prostornite koordinati na atomot vo oblik ),,( zyx  izrazeni vo 

edinici angstremi  1A m1010 , po {to sledat poslednite dva podatoci za radiusot na atomot i 

negoviot temperaturen faktor. 

 

Vo prodol`enie e prika`an del od takviot fragment od pdb datoteka za ~ovekoviot S100B protein. 

 

ATOM      1  N   MET A   0      16.174  -7.193  12.900  1.00 41.62           N   

ATOM      2  CA  MET A   0      14.846  -6.710  13.401  1.00 40.86           C   

ATOM      3  C   MET A   0      14.733  -5.190  13.305  1.00 39.59           C   

ATOM      4  O   MET A   0      15.691  -4.454  13.590  1.00 40.54           O   

ATOM      5  CB  MET A   0      14.606  -7.195  14.828  1.00 41.52           C   

ATOM      6  CG  MET A   0      14.203  -8.656  14.947  1.00 44.13           C   

ATOM      7  SD  MET A   0      12.421  -8.817  15.138  1.00 46.04           S   

ATOM      8  CE  MET A   0      12.133 -10.518  14.604  1.00 43.75           C   

ATOM      9  N   SER A   1      13.571  -4.707  12.883  1.00 37.78           N   

ATOM     10  CA  SER A   1      13.389  -3.258  12.700  1.00 36.06           C   

ATOM     11  C   SER A   1      13.094  -2.597  14.044  1.00 35.55           C   

ATOM     12  O   SER A   1      12.797  -3.284  15.022  1.00 35.10           O   

ATOM     13  CB  SER A   1      12.246  -2.969  11.718  1.00 36.56           C   

ATOM     14  OG  SER A   1      10.985  -3.224  12.323  1.00 31.21           O   

ATOM     15  N   GLU A   2      13.169  -1.274  14.078  1.00 34.39           N   

ATOM     16  CA  GLU A   2      12.928  -0.508  15.296  1.00 34.87           C   

ATOM     17  C   GLU A   2      11.516  -0.719  15.845  1.00 33.68           C   

ATOM     18  O   GLU A   2      11.338  -1.072  17.016  1.00 34.50           O   

ATOM     19  CB  GLU A   2      13.225   0.975  15.049  1.00 35.68           C   

ATOM     20  CG  GLU A   2      14.686   1.198  14.682  1.00 37.62           C   

ATOM     21  CD  GLU A   2      15.610   0.293  15.491  1.00 41.37           C   

ATOM     22  OE1 GLU A   2      15.666   0.451  16.740  1.00 42.46           O   

ATOM     23  OE2 GLU A   2      16.250  -0.595  14.882  1.00 43.85           O   

____________________________________________________________________________________ 
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3 

PROSTORNO MODELIRAWE  

NA PROTEINITE 
 

 

3.1 Predlog na prostoren skeleten model 

 

 

     Utvrdeno e deka prostornata struktura na proteinot ja odreduva negovata funkcionalnost. So 

primena na fundamentalna analiza vo odnos na proteinite se doa|a do zaklu~okot deka prostornata 

struktura na proteinite na makroskopsko nivo e rezultat na golem broj na haoti~ni atomski vzaemni 

dejstvija koi se odvivaat na mikroskopsko nivo. Prostornite proteinski modeli predlo`eni do sega 

glavno se naso~eni kon reprezentacija na prostornata struktura na proteinite na makroskopsko nivo 

so primena na matemati~ka analiza koja }e dade rezultati koi mo`at lesno kompjuterski da se 

pretstavat i obrabotat, bez posu{tinska analiza na procesite koi se odvivaat na mikroskopsko 

nivo. 

 

     Uviduvaj}i deka proteinite na mikroskopsko nivo se eden haoti~en sistem od atomi so golem broj 

na me|uatomski dejstvija i voden od ideata deka do odreden stepen na toj haoti~en sistem mo`e da mu 

se dade nekoja prostorno-logi~ka dimenzija, vo ovoj trud }e bide predlo`en nov pristap na 

modelirawe na prostornata struktura na skeletot na proteinite. Glavnata idea koja se prosleduva vo 

ramki na modelot e da se najde formalno-matemati~ki sistem koj }e ja opi{e prostornata relacija 

me|u skeletnite proteinski atomi, pri {to modelot }e bide izveden vrz baza na primena na koncepti 

od vektorska algebra. Po formiraweto na teoretskata koncepcija na modelot, istiot }e bide 

primenet na realni proteinski strukturi a generalnite rezultati od taa primena na golem broj na 

proteini od razli~ni proteinski familii }e bidat dadeni vo delot za analiza na eksperimentalno 

dobienite podatoci.   Modelot koj go predlo`iv go narekov skeleten model, bidej}i istiot ja modelira 

preku matemati~ki formalen sistem prostornata zavisnost me|u skeletnite atomi.  
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3.2 SKELETEN MODEL 

 

 

     Proteinite se sekvenci izgradeni od dvaeset razli~ni amino-kiselini. Sekoja amino-kiselina e 

izgradena od fiksen del koj sodr`i centralen jagleroden atom C , amino-grupa NH 2  i edna edna 

karboksilna grupa COOH. Centralniot jagleroden atom C  e povrzan so rezidium koj ima razli~na 

struktura za sekoja od dvaesette amino-kiselini. Koga pove}e amino-kiselini me|usebno }e 

izreagiraat so formirawe na me|usebni peptidni vrski doa|a do sozdavawe na amino-kiselinski 

verigi koi mo`at da bidat peptidi ili polipeptidi koi ponatamu gradat konkretni proteini. Na 

Slika 3.2.1 e prika`ana op{tata struktura na del od protein. 

 

 

 

Slika 3.2.1  Op{ta struktura na del od protein 

 

  

    Glavnata horizontalna linija na Slika 3.2.1 go prika`uva skeletot na proteinot koj e sostaven od 

niza na azotni atomi ozna~eni so 
ZiN i , , centralni jaglerodni atomi ozna~eni so

ZiAi ,  i 

niza na jaglerodni atomi ozna~eni so 
ZiCi , . Sekoj jagleroden atom

ZiCi , vo ramki na skeletot 

e povrzan so kisloroden atom
ZiOi , , dodeka pak sekoj centralen jagleroden atom

ZiAi , e 

povrzan so rezidium
ZiRi , .  

 

 

 

 

 



 30 

     Sekoj od atomite vo ramki na proteinot ima odredena prostorna pozicija koja e odredena so 

koordinatnata trojka ),,( zyx a koordinatite na site atomi se dadeni vo koordinatnata sekcija za 

sekoj protein vo ramki na Protein Data Bank bazata na podatoci. 

 

     Skeletot na proteinite kako {to e prika`ano na Slika 3.2.1 se sostoi od niza na natriumovi, 

centralni jaglerodni i jaglerodni atomi. Prostornata raspredelba na tie atomi e opredelena so 

nivnite prostorni trodimenzionalni koordinati. Nizata na n  skeletni atomi }e ja ozna~ime so 

nn AAAA ,,...,, 121  . ]e zememe deka elementite na pozicii ,...),,(, 74123 AAAZiA i



  se azotnite 

atomi, elementite na pozicii ,...),,(, 85213 AAAZiA i



  se centralnite jaglerodni atomi i 

elementite na pozicii ,...),,(, 9633 AAAZiA i

 se jaglerodnite atomi.  

 

     Za nizata na n  skeletni atomi so stohasti~ki raspredeleni koordinatni polo`bi }e bide 

predlo`en matemati~ki model koj }e dade prostorno-logi~ki opis na skeletot na proteinot, odnosno 

nizata na n  skeletni atomi }e dobie matemati~ki definirana prostorno-logi~ka dimenzija. 

 

     Za sekoi dva sosedni atomi vo ramki na proteinskiot skelet iA i 1iA , 1,2,...,2,1  nni  mo`e da 

se opredeli pozicionen vektor


1ii AA koj dava informacija za vzaemnata orientacija na dvata 

sosedni atomi i za rastojanieto me|u tie dva sosedni atomi. Pozicioniot vektor me|u dva sosedni 

atomi so koordinati ),,( iiii zyxA  i ),,( 1111  iiii zyxA  e vektorot


































ii

ii

ii

ii

zz

yy

xx

AA

1

1

1

1 . Pred vrzuvaweto 

na dvata sosedni atomi vo vektor, atomite iA i 1iA bea dva atomi so stohasti~ki raspredeleni 

koordinatni pozicii. Po opredeluvaweto na pozicionen vektor


1ii AA za istite, me|u niv e 

vospostavena prostorna relacija za nivnata relativna me|usebna polo`ba, nivnata vzaema prostorna 

orientacija i za nivnata odale~enost.  
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     Sekoj pozicionen vektor 1,2,...,2,1,1 


 nniAA ii  dava informacija za nasokata na prostorno 

lokalno skr{nuvawe na nizata na skeletni atomi, indirektno go opredeluva rastojanieto me|u 

sosednite atomi 1,2,...,2,1,)()()( 2

1

2

1

2

11  



 nnizzyyxxAA iiiiiiii  i dava 

informacija za relativnata pozicija na atomot 1iA vo odnos na atomot iA .  

 

     Ako 01  ii xx , toga{ pozicijata na atomot  1iA  vo odnos na x -oskata e ii xx 1  edinici  vo  

desno  po x -oskata vo odnos na pozicijata na atomot iA  vo odnos na x -oskata. Ako 01  ii xx , toga{ 

pozicijata na atomot 1iA  vo odnos na x -oskata e ii xx 1  edinici vo levo po x -oskata vo odnos na 

pozicijata na atomot iA   vo odnos na x -oskata.  

 

     Ako 01  ii yy , toga{ pozicijata na atomot 1iA  vo odnos na y -oskata e ii yy 1  edinici nagore 

po y  oskata vo odnos na pozicijata na atomot iA  vo odnos na y -oskata. Ako 01  ii yy , toga{ 

pozicijata na atomot 1iA  vo odnos na y -oskata e ii yy 1  edinici nadolu po y -oskata  vo odnos na 

pozicijata na atomot iA  vo odnos na y -oskata.   

 

     Ako 01  ii zz , toga{ pozicijata na atomot 1iA  vo odnos na z -oskata e ii zz 1  edinici nagore 

po z  oskata vo odnos na pozicijata na atomot iA  vo odnos na z -oskata. Ako 01  ii zz , toga{  

pozicijata na atomot 1iA  vo odnos na z -oskata e ii zz 1  edinici nadolu po z  oskata vo odnos na 

pozicijata na atomot iA  vo odnos na z -oskata. 
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     Za nizata na n  skeletni atomi nn AAAA ,,...,, 121   mo`eme da gi opredelime pozicionite vektori za 

sekoi dva sosedni atomi. Takvi pozicioni vektori za proteinski skelet koj se sostoi od n  atomi }e 

ima vkupno 1n  i istite se: 










nnnn AAAAAAAA 1123221 ,,...,, . Lanecot na sosedni pozicioni vektori 

dava generalna slika za naso~enosta na nizata na skeletni atomi i sekoj od vektorite vo toj lanec 

mo`e da se upotrebi za presmetuvawe na rastojanijata me|u atomite koi toj vektor gi povrzuva so 

formulata za modul na vektor 1,2,...,2,1,)()()( 2

1

2

1

2

11  



 nnizzyyxxAA iiiiiiii . 

 

 

Slika 3.2.1 Niza na sosedni skeletni pozicioni vektori 

 

    Nizata na 1n  sosedni pozicioni vektori










nnnn AAAAAAAA 1123221 ,,...,, e prviot parametar vo 

ramki na predlo`eniot skeleten model koj u~estvuva vo modeliraweto na prostornata struktura na 

skeletot na proteinot. 

 

 

 

 

 

  y 

 z 

  x 

 

A 1  

   A 3  

 A 4  

         
          Na   atom 

 

          C  atom 

 

          C     atom 

 A 2  

 A 5  

 A 1n  

 A n  
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     Sekoi dva sosedni vektori od nizata na 1n  pozicioni vektori me|usebno formiraat agol. Aglite 

me|u sekoi dva sosedni pozicioni vektori vo lanecot na pozicioni vektori }e gi definirame kako 

agli na svrtuvawe, bidej}i istite ja opredeluvaat nasokata na prostirawe na sekoj nareden 

pozicionen vektor(po~nuvaj}i od vektorot 


32 AA ) izrazena preku stepeni na svrtuvawe od tekovnata 

nasoka na prethodniot pozicionen vektor vo ramki na lanecot na pozicioni vektori.  

 

     Kaj lanecot na 1n   sosedni pozicioni vektori takvi agli }e ima vkupno 2n . So 1  }e go 

ozna~ime agolot na svrtuvawe me|u prvite dva pozicioni vektori 


21 AA  i 


32 AA , so 2  }e go ozna~ime 

agolot na svrtuvawe me|u narednite dva pozicioni vektori


32 AA  i 


43 AA ,....., so 2n  }e go ozna~ime 

agolot na svrtuvawe me|u predposledniot i posledniot pozicionen vektor 


 12 nn AA  i 


 nn AA 1 . 

 

 

 

Slika 3.2.2 Agli na svrtuvawe 

 

 

         
          Na   atom 
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          C     atom 

i  

 

A i  

A 1i  

 

A 2i  

 

A 3i  

 

A 4i  

1i  
2i  

x 

y 
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     Sekoi dva sosedni pozicioni vektori 


1ii AA i 2,3,...,2,1,21 


 nniAA ii  formiraat triagolnik 

~ii temiwa se atomite 1, ii AA  i 2iA . Vo ramki na nizata na 1n  sosedni pozicioni vektori 











nnnn AAAAAAAA 1123221 ,,...,,  mo`at da se formirat vkupno 2n  sosedni triagolnici 

nnnnnn AAAAAAAAAAAA 12123432321 ,,...,,   . Agolot na svrtuvawe me|u sosednite pozicioni 

vektori 


1ii AA  i  


 21 ii AA  mo`e da se opredeli so primena na kosinusnata teorema za triagolnikot 

21  iii AAA  na na~inot daden vo prodol`enie. 

 

     Vektorot 


2ii AA  e vektorot sproti agolot na svrtuvawe i  me|u vektorite 


1ii AA i 


 21 ii AA  kaj 

triagolnikot 21  iii AAA . Dol`inite na stranite 211,  iiii AAAA  i 2ii AA  vo ramki na triagolnikot 

21  iii AAA  se modulite na vektorite 






 211 , iiii AAAA  i 


2ii AA . Vektorot 










  2112 iiiiii AAAAAA . 

Pozicionite vektori 


1ii AA =





















































1,

1,

1,

1

1

1

ii

ii

ii

ii

ii

ii

z

y

x

zz

yy

xx

 i 


























































2,1

2,1

2,1

12

12

12

21

ii

ii

ii

ii

ii

ii

ii

z

y

x

zz

yy

xx

AA  se ve}e 

poznati, pa vektorot 










































2,11,

2,11,

2,11,

2112

iiii

iiii

iiii

iiiiii

zz

yy

xx

AAAAAA .  

 

     Kvadratot od dol`inata na stranata sproti agolot na svrtuvawe i  spored kosinusnata teorema vo 

ramki na triagolnikot 21  iii AAA  e iiiiiiiiiii AAAAAAAAAA cos2 211

2

21

2

1

2

2



















  . 

Bidej}i
2

2,11,

2

2,11,

2

2,11,

2

2 )()()( 



  iiiiiiiiiiiiii zzyyxxAA , 
2

1,

2

1,

2

1,

2

1 



  iiiiiiii zyxAA  

i 
2

2,1

2

2,1

2

2,1

2

21 



  iiiiiiii zyxAA , po zamena vo prethodnoto ravenstvo se dobiva deka 

iiiiiiiiiiiiiiiii AAAAzzyyxx cos2222 2112,11,2,11,2,11,







  .  
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     Ako od prethodnoto ravenstvo se izrazi agolot i , istiot e 










































211

2111cos

iiii

iiii

i

AAAA

AAAA
 , kade 







  211 iiii AAAA e skalarniot proizvod me|u sosednite pozicioni vektori 


1ii AA  i  


 21 ii AA  i istiot  

e 2,11,2,11,2,11,211 







  iiiiiiiiiiiiiiii zzyyxxAAAA .  

 

 

Slika 3.2.3 Presmetuvawe na agli na svrtuvawe 

 

     Po presmetuvawata na skalarnite proizvodi me|u sekoi dva sosedni pozicioni vektori i modulite 

na site pozicioni vektori mo`eme da ja opredelime nizata na agli na svrtuvawe koi u~estvuvaat vo 

gradbata na slikata za prostorno-logi~kata struktura na proteinskiot skelet preku ravenstvoto: 

2,3,...,2,1,cos

211

2111 








































 nni

AAAA

AAAA

iiii

iiii

i . Nizata na 2n  agli na svrtuvawe 

2321 ,,...,,  nn   e vtoriot parametar vo ramki na predlo`eniot skeleten model i istata ja 

definira iskr{enosta na proteinskiot skelet.  
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     Niz centrite na sekoi tri sosedni skeletni atomi 2,3,...2,1,,, 21  nniAAA iii  minuva 

ramnina 2,3,...,2,1,  nnii  so opredelen naklon. Za da ja najdeme ravenkata na skeletnata 

ramnina 2,3,...2,1,  nnii  mora da bidat poznati koordinatite na eden atom od nizata na tri 

sosedni atomi koi formiraat ramnina i sosednite pozicioni vektori 


1ii AA  i 

2,3,...,2,1,21 


 nniAA ii . 

 

Slika 3.2.4 Prostorni skeletni ramnini 21,,   iii   

 

     Vektorskiot proizvod me|u dvata sosedni pozicioni vektori 


1ii AA i 2,3,...,2,1,21 


 nniAA ii  

}e go ozna~uvame so 


in  i istiot e vektor koj e normalen na ramninata koja ja formiraat trite 

nekolinearni atomi, odnosno dvata sosedni pozicioni vektori. Ako se poznati dvata sosedni 

pozicioni vektori vo komponentna forma 




























1,

1,

1,

1

ii

ii

ii

ii

z

y

x

AA  i 


 21 ii AA ,

2,1

2,1

2,1

























ii

ii

ii

z

y

x

2,3,...,2,1  nni  

toga{ vektorot koj e normalen na ramninata opredelena so polo`bite na trite sosedni skeletni 

atomi i dvata sosedni pozicioni vektori 


1ii AA  i 


 21 ii AA e normalniot vektor


in



















iz

iy

ix

n

n

n

,

,

,

.  

         
          Na   atom 

 

          C   atom 

 

          C     atom 

 

A i  

A 1i  

 

A 2i  

 

A 3i  

x 

y A 4i  

i  

1 i  

2 i  

z 
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     Prvata komponenta ixn ,  vo ramki na normalniot vektor 


in  e   

ixn , 2,11,2,11,

2,12,1

1,1,






 iiiiiiii

iiii

iiii
yzzy

zy

zy
, vtorata komponenata iyn ,  vo ramki na normalniot 

vektor 


in  e  iyn , 2,11,2,11,

2,12,1

1,1,






 iiiiiiii

iiii

iiii
zxxz

xz

xz
 i tretata komponeta izn , vo ramki na 

normalniot vektor 


in  e  izn , 2,11,2,11,

2,12,1

1,1,






 iiiiiiii

iiii

iiii
xyyx

yx

yx
.  

      

 

Slika 3.2.5 Prikaz na ramninata i i nejziniot normalen vektor 


in  

 

     Otkako }e bide opredelen normalniot vektor na ramninata koja ja formiraat trite sosedni atomi 

za da bide napi{ana ravenkata na ramninata potrebno e da se znaat koordinatite na eden od trite 

sosedni skeletni atomi. Neka koordinatite na skeletniot atom iA  vo ramki na i -tata trojka na 

sosedni skeletni atomi 21,,  iii AAA  se ),,( pppi zyxA , toga{ ravenkata na ramninata koja minuva 

niz centrite na trite sosedni skeletni atomi  1, ii AA  i 2iA  e: 

pizpiypixiziyix znynxnznynxn  ,,,,,,  .  

 

 

A i  

A 1i  

 

A 2i  



in

 
i  

x 

y 

z 

Na  atom 

C   atom 

C     atom 
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     Prostornata orientacija na proteinskiot skelet e odredena so nizata na skeletni ramnini 

2321 ,,...,,   nn  od oblik pizpiypixiziyix znynxnznynxn  ,,,,,, , 

2,3,...,2,1  nni , koi se tretiot parametar na predlo`eniot skeleten model. 

  

 

     Sekoi dve sosedni skeletni ramnini i  i 3,4,...,2,1,1   nnii  me|usebno formiraat 

prostoren agol koj }e go narekuvame torzionen agol. Za nizata na 2n  sosedni skeletni ramnini 

opredeleni so polo`bite na sekoi tri sosedni skeletni atomi postojat vkupno 3n  sosedni 

torzioni agli 3421 ,,...,,  nn  , kade i  e torzioniot agol me|u ramninite i  i 

3,4,...,2,1,1   nnii .   

 

     Torzioniot agolot me|u dvete sosedni ramnini i  i 3,4,...,2,1,1   nnii  e agolot me|u 

normalnite vektori 




















iz

iy

ix

i

n

n

n

n

,

,

,

 i 




























1,

1,

1,

1

iz

iy

ix

i

n

n

n

n  na  ramninite i  i 1 i  soodvetno. Dvata normalni 

vektori 


in  i  


1in  mo`at da se dovedat vo sostojba da imat zaedni~ka po~etna to~ka i agolot koi tie 

}e go obrazuvaat e vsu{nost agolot me|u ramninite i  i 1 i . Bidej}i vektorite


in i 


1in  imaat 

zaedni~ka po~etna to~ka vo odnos na niv mo`e da se definira vektor




































iziz

iyiy

ixix

iii

nn

nn

nn

nn

,1,

,1,

,1,

1 .  

Spored kosinusnata teorema iiiiii nnnn  cos2 1

22

1

2










 , kade i  e agolot me|u 

normalnite vektori


in  i 


1in i istiot e vsu{nost agolot me|u ramninite i  i 1 i .  

 

 



 39 

So zamena za 
2

,,1,

2

1,

2

,,1,

2

1,

2

,,1,

2

1,

2

,1,

2

,1,

2

,1,

2

222)()()( iziziziziyiyiyiyixixixixiziziyiyixixi nnnnnnnnnnnnnnnnnn  



 , 

2

,

2

,

2

,

2

iziyixi nnnn 


 i
2

1,

2

1,

2

1,

2

1 



  iziyixi nnnn  vo ravenstvoto iiiiii nnnn  cos2 1

22

1

2










   

se dobiva deka iiiiziziyiyixix nnnnnnnn cos2222 1,1,,1,,1,



  , od kade ako se izrazi agolot 

me|u ramninite i   i 1 i  za istiot se dobiva deka e 








































1

11cos

ii

ii

i

nn

nn
 , 3,4,...,2,1  nni .  

     Vo prethodnoto ravenstvo 1,,1,,1,,1 







 iziziyiyixixii nnnnnnnn  e skalarniot proizod na 

normalnite vektori 


in  i  


1in  a 
2

,

2

,

2

, iziyixi nnnn 


 i 
2

1,

2

1,

2

1,1 



  iziyixi nnnn  se modulite 

na normalnite vektori 


in   i  


1in .  

 

Slika 3.2.6 Prikaz na torzionen agol i  

 

     Dokolku se primeni prethodniot koncept mo`at da se opredelat site 3n  torzioni agli 

3421 ,,...,,  nn   koi ja detaliziraat prostornata struktura na skeletot na proteinot. Nizata na 

3n  torzioni agli 3421 ,,...,,  nn   e ~etvrtiot i posleden parametar na predlo`eniot skeleten 

model. 
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
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Na  atom 
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A 3i  
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3.3  Sublimat na karakteristikite na predlo`eniot model 

 

 

     Predlo`eniot skeleten model ima za cel da dade matemati~ki definirana prostorno-logi~ka 

dimenzija na proteinskite skeletni atomi kon koi e pristapeno kako kon mno`estvo na ~esti~ki so 

stohasti~ki raspredeleni koordinati vo trodimenzionalniot prostor. Istiot go modelira skeletot 

na proteinot koj se sostoi od niza na  azotni, centralni jaglerodni i jaglerodni atomi i e opi{an so 

matemati~kiot formalen sistem daden vo prodol`enie. 































3421

2321

2321

1123221

,,..,,

,,...,,

,,....,,

,,....,,

nn

nn

nn

nnnn AAAAAAAA



  

- Nizata na sosedni pozicioni vektori 










nnnn AAAAAAAA 1123221 ,,...,,  dava informacija za 

relativnata pozicija na sekoj skeleten atom, me|uatomskite skeletni  rastojanija i generalnata 

orientiranost i naso~enost na proteinskiot skelet. 

 

- Nizata na agli na svrtuvawe 2321 ,,...,,  nn   dava informacija za dvodimenzionalnata aglova 

orientiranost i naso~enost na proteinskiot skelet. 

 

- Nizata na sosedni skeletni ramnini 2321 ,,...,,   nn  dava generalna pretstava za prostornata 

struktura na proteinskiot skelet. 

 

- Nizata na torzioni agli: 3421 ,,...,,  nn   ja detalizira prostornata struktura, orientacija i 

naso~enost na skeletot na proteinot. 
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4  

Prostorno modelirawe na 

konkretni proteini 
 

 

     Vo ovoj del na magisterskiot trud predlo`eniot skeleten model }e se primeni na konkretni 

proteini. Za olesnuvawe na matemati~kite presmetki napi{av C++ programa koja kako vlez gi prima 

koordinatite na skeletnite atomi vo ramki na proteinot a na izlez gi dava presmetanite parametri 

na skeletniot model za konkreten protein. Koordinatite na skeletnite atomi se eksperimentalno 

otkrieni i istite se is~ituvaat od koordinatnata sekcija na pdb datotekata za proteinot koj e 

predmet na modelirawe. 

 

     Predlo`eniot skeleten model e primenet na proteinot - Human Alpha-Defensin HNP-1. Istiot 

protein ima imuno-odbrandbena funkcija i e otkrien so NMR spektroskopija. HNP-1 proteinot e 

veriga od 30 amino-kiselini. Amino-kiselinite vo ramki na HNP-1 proteinot podredeni po redosled 

se: ALA,  CYS, TYR, CYS, ARG, ILE, PRO, ALA, CYS, ILE, ALA, GLY, GLU, ARG, ARG, TYR, GLY, THR, CYS, THR, CYS, ILE, TYR, 

GLN, GLY, ARG, LEU, TRP, ALA, PHE, CYS, CYS. Sekoja od ovie 30 amino-kiselini sodr`i 3 skeletni 

atomi(azoten, centralen jagleroden i jagleroden atom) a nizata od 30 amino-kiselini formira skelet 

so 90303   atomi.  

 

     Spored predlo`eniot skeleten model, skeletot na proteinot e opi{an so matemati~ko-formalen 

sistem sostaven od slednive parametri: pozicioni vektori za nizata od skeletni atomi, niza na agli 

na svrtuvawe, niza na sosedni skeletni ramnini i niza na torzioni  agli koi ja detaliziraat slikata 

za prostornata struktura na skeletot na proteinot.  
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     Kaj proteinskiot skelet od devedeset atomi 908921 ,,...,, AAAA  elementite na pozicii 

30,29,...,2,1,23  ii  se azotnite atomi iN  od i tata amino-kiselina, elementite na pozicii 

30,29,...,2,1,13  ii   se centralnite jaglerodni atomi iA  od i tata amino-kiselina i elementite na 

pozicii 30,29,...,2,1,3 ii  se jaglerodnite atomi iC  od  i tata amino-kiselina.  

 

     Za skeletnite atomi koi se devedeset na broj mo`at da bidat opredeleni osumdeset i devet 

pozicioni vektori 


908989883221 ,,,..., AAAAAAAA  koi davat informacija za prostornata naso~enost i 

orientacija na skeletot na proteinot, me|uatomskite rastojanija i relativnite koordinatni pozicii 

na atomite 1iA izrazeni vo odnos na koordinatnite pozicii na nivnite prethodnici - atomite iA . 

  

     Vo ramki na nizata od osumdeset i devet skeletni pozicioni vektori postojat podnizi na: 

 


ii AN      -    azotno-centralnojaglerodni pozicioni vektori 

 


iiCA       -    centralnojaglerodni-jaglerodni pozicioni vektori  

 


1ii NC  -      jaglerodno-azotni pozicioni vektori  

 

Prikazot na  pozicionite vektori po grupi spored prethodnata klasifikacija e daden vo 

prodol`enie, pri {to pozicionite vektori 




























1,

1,

1,

1

ii

ii

ii

ii

z

y

x

AA  se prika`eni vo oblik 

 1,1,1,1 



  iiiiiiii zyxAA . 
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

ii AN POZICIONI VEKTORI 




11 AN [-0.51 -1.356  -0.346]                 




22 AN [0.667 -0.613  -1.156]                   

 


33 AN [-0.872 -0.626  -0.973] 




44 AN [0.423 -1.315  -0.456]             

 


55 AN [1.166 0.0249996  -0.894]             

 


66 AN [-0.349 0.284  -1.367] 

 


77 AN [1.145 0.587  -0.763]           

 


88 AN [0.102 1.425  0.282001]                  

 


99 AN [1.099 0.398  0.873]  

 


1010 AN [0.194 -1.031  1.01]               

 


1111AN [1.269 0.316  0.643]                      

 


1212 AN [-0.106 0.599  1.323]  

  


1313AN [-0.120001 -1.081  0.976]    

  


1414 AN [-0.395 -1.292  -0.55]                   

  


1515AN [-0.681 -0.835  0.978]  

  


1616 AN [0.363 -1.415  -0.067]           

  


1717 AN [-1.245 -0.756  -0.000999998]     

 


1818AN  [-0.783 0.0860004  -1.237]  

  


1919 AN [-1.452 -0.0970011  0.19]   

  


2020 AN [-0.612 -0.942999  -1.015]         

  


2121AN [-1.333 0.485001  -0.342] 

  


2222 AN [-0.197 0.0439987  -1.443]  

  


2323AN [1.321 -0.209  -0.582]                 

  


2424 AN [0.708 1.28  0.0949993] 

  


2525AN [0.72 0.191  1.257]                

 


2626 AN [0.089 1.394  0.475]                      

  


2727 AN [1.356 0.477  0.199] 

  


2828AN [0.0090003 1.233  0.754]   

  


2929 AN [-0.105 1.14  -0.904]                   

  


3030 AN [-0.41 1.229  0.685] 

Tabela 4.1  Lista na 


ii AN pozicioni vektori 
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     Sekoj od pozicionite vektori dadeni prethodno ja opredeluva vzaemnata naso~enost na skeletnite 

azotni atomi iN  so skeletnite centralni jaglerodni atomi iA  vo ramki na amino-kiselinite 

30,29,...,2,1i .  

     Taka na primer da go zememe pozicioniot vektor 


22 AN  [0.667 -0.613  -1.156]. Od istiot mo`e da se 

utvrdi deka skeletniot centralen jagleroden atom 2A  vo ramki na vtorata amino-kiselina se nao|a 

0.667 angstremi desno po x -oskata, 0.613 angstremi nadolu po y -oskata i 1.156 angstremi nadolu po z -

oskata vo odnos na yx,  i z  koordinatite na skeletniot azoten atom 2N  vo ramki na vtorata amino-

kiselina. So toa e opredelena vzaemnata naso~enost na prethodnite atomi. Ovaa analiza e analogna 

za sekoj skeleten pozicionen vektor


ii AN kaj proteinot HNP-1. 

 

     Srednata vrednost na rastojanijata me|u skeletnite azotni atomi iN  i skeletnite centralni 

jaglerodni atomi iA  kaj proteinot HNP-1 e 






30

30

1
__

i

ii AN

x 1.46305 A, so standardna devijacija 
























30

30

1

2
__

i

ii xAN

 0.0146302 A .  

 

     Standardnata devijacija e merka za disperziranosta na podatocite. Dokolku istata za edno 

podato~no mno`estvo  e mal broj toga{ podatocite se raspredeleni vo tesen opseg okolu srednata 

vrednost, vo sprotivnost podatocite bitno se razlikuvaat od srednata vrednost na podato~noto 

mno`estvo. Standardnata devijacija na rastojanijata me|u skeletnite azotni atomi iN  i centralni 

jaglerodni atomi iA  e  0.0146302 A, koja e vrednost bliska do nula, od kade sledi zaklu~okot deka 

site skeletni rastojanija 


ii AN  kaj proteinot HNP-1 se raspredeleni vo tesen opseg okolu srednata 

vrednost na podato~noto mno`estvo od  1.46 A. 
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

iiCA  POZICIONI VEKTORI 



11CA [0.701 -0.504  -1.261]                 


22CA [-1.011 -0.7  -0.885]               

 



33CA [0.551 -1.36  -0.363] 



44CA [1.211 0.129001  -0.935]          



55CA [-0.452 0.152  -1.421]            



66CA [1.198 0.654  -0.673]  



77CA [0.066 1.534  0.115]                  



88CA [1.198 0.28  0.886999]           



99CA [0.156 -0.988  1.151] 

 



1010CA [1.284 0.258  0.779]               



1111CA [-0.233 0.589  1.386]           


1212CA [-0.00399971 -1.076  1.083]  



1313CA [-0.497 -1.272  -0.67]             



1414CA [-0.587 -0.875  1.094]         



1515CA [0.377 -1.465  -0.202] 



1616CA [-1.248 -0.873  -0.082]          



1717CA [-0.749 0.21  -1.31]              



1818CA [-1.486 -0.208  0.295] 

 



1919CA [-0.629 -0.810999  -1.124]  



2020CA [-1.443 0.532  -0.242]         



2121CA [-0.124 0.171  -1.509] 

 



2222CA [1.337 -0.181  -0.717]         



2323CA [0.799 1.3  -0.0200005]      



2424CA [0.592 0.183001  1.394] 

 



2525CA [0.037 1.477  0.372]            



2626CA [1.44 0.393  0.29]               



2727CA [-0.0550001 1.309  0.749] 

 



2828CA [0.0649996 1.175  -0.967]  



2929CA [-0.542 1.218  0.754]          



3030CA [0.661 1.215  -0.647] 

Tabela 4.2  Lista na 


iiCA  pozicioni vektori 

 



 46 

     Analogno na prethodnata diskusija sekoj od pozicionite vektori dadeni prethodno ja opredeluva 

vzaemnata naso~enost na skeletnite centralni jaglerodni atomi iA  so skeletnite jaglerodni atomi 

iC  vo ramki na amino-kiselinite 30,29,...,2,1i .  

     Taka na primer da go zememe pozicioniot vektor 


88CA [1.198 0.28  0.886999]. Od istiot mo`e da se 

utvrdi deka skeletniot jagleroden atom 8C  vo ramki na osmata amino-kiselina se nao|a 1.198 

angstremi desno po x -oskata, 0.28 angstremi nagore po y -oskata i 0.886999 angstremi nagore po z -

oskata vo odnos na yx,  i z  koordinatite na skeletniot centralen jagleroden atom 8A  vo ramki na 

osmata amino-kiselina. So ova e opredelena vzaemnata naso~enost na atomite 8A  i 8C . Prethodnata 

analiza analogno mo`e da se sprovede za sekoj skeleten  pozicionen vektor


iiCA  kaj proteinot HNP-1. 

 

     Srednata vrednost na rastojanijata me|u skeletnite centralni jaglerodni atomi iA  i jaglerodni 

atomi iC  kaj proteinot HNP-1 e 






30

30

1
__

i

iiCA

x 1.52427 A. Standardnata devijacija za istite e 
























30

30

1

2
__

i

ii xCA

 0.0096554 A. Standardnata devijacija i vo ovoj slu~aj ima vrednost blizu nula, 

od kade sledi zaklu~okot deka rastojanijata me|u skeletnite centralni jaglerodni i jaglerodni atomi 

se raspredeleni vo tesen opseg okolu srednata vrednost od  1.52 A. 
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

1ii NC POZICIONI VEKTORI 




21NC [0.274 -1.309  -0.043]             




32 NC [0.21 0.123  -1.3]                       




43NC [-0.553 -0.577  -1.047] 

 


54 NC [0.44 -1.116  -0.591]           

 


65 NC [0.317 1.145  -0.561]                 




76 NC [0.289 -0.356  -1.23] 




87 NC [0.401 0.465  1.177]              




98 NC [0.013 1.18  0.605]                    




109 NC [0.453 -1.203  -0.320001]  




1110NC [0.900001 0.773  -0.6]         




1211NC [1.036 0.609  0.557]              

 


1312NC [-0.981 -0.897  -0.069] 




1413NC  [0.416 -1.143  0.537]           




1514NC [-1.273 -0.334001  -0.154]     

 


1615NC [0.239 -0.704  1.102]  




1716NC [-1.021 0.361  0.769]           




1817NC [-0.844 -0.967  -0.363]           




1918NC [-0.855 0.749  -0.706]  




2019NC [-0.639 -1.11  0.35]              




2120NC [-0.2 0.813  -1.033]                

 


2221NC [-0.729 -0.914  -0.625]  




2322NC  [1.011 -0.448999  0.742]   




2423NC  [-0.212 0.843  1.014]               




2524NC  [1.318 0.160999  0.0440006]  




2625NC  [0.389 0.288  1.246]           




2726NC  [0.535 0.869  -0.834]                




2827NC  [1.099 0.375999  0.626] 




2928NC  [-1.152 0.634  -0.207]         




3029NC  [0.761 1.092  -0.0169997] 
 

Tabela 4.3  Lista na 


1ii NC pozicioni vektori 
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     Listata na pozicioni vektori dadeni prethodno ja opredeluva vzaemnata naso~enost na skeletnite 

jaglerodni atomi iC  so skeletnite azotni atomi 1iN  vo ramki na amino-kiselinite 29,28,...,2,1i .  

     Taka na primer da go zememe pozicioniot vektor 


109 NC  [0.453 -1.203  -0.320001]. Od istiot mo`e 

da se utvrdi deka skeletniot azoten atom 10N  vo ramki na desettata amino-kiselina se nao|a 0.453 

angstremi  desno po x -oskata, 1.203 angstremi nadolu po y -oskata i 0.320001 angstremi nadolu po z -

oskata vo odnos na yx,  i z koordinatite na skeletniot jagleroden atom 9C  vo ramki na devettata 

amino-kiselina. So toa e opredelena vzaemnata naso~enost na prethodnite dva atomi. Ovaa analiza 

mo`e da se sprovede za sekoj skeleten pozicionen vektor 


1ii NC  kaj proteinot HNP-1. 

     

      Srednata vrednost na rastojanijata me|u skeletnite jaglerodni atomi iC  i skeletnite azotni 

atomi 1iN  kaj proteinot HNP-1 e 








29

29

1

1
__

i

ii NC

x 1.32776 A. Standardnata devijacija za istite e 


























29

29

1

2
__

1

i

ii xNC

 0.00670848 A. I ovde standardnata devijacija ima vrednost blizu nula koja 

uka`uva na faktot deka rastojanijata me|u skeletnite jaglerodni atomi iC  i skeletnite azotni atomi 

1iN  se raspredeleni vo tesen opseg okolu srednata vrednost od 1.33 A.   
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     Nareden parametar kaj predlo`eniot pristap za modelirawe na skeletot na proteinot e nizata na 

agli na svrtuvawe. Bidej}i ovde skeletot e sostaven od devedeset atomi vo odnos na istiot mo`at da 

bidat opredeleni vkupno osudeset i osum sosedni agli na svrtuvawe 888721 ,,...,,  .  

     Sekoi tri sosedni skeletni atomi iii CAN ,, (azoten,centralen jagleroden i jagleroden atom) vo 

ramki na i -ta amino-kiselina formiraat agol na svrtuvawe iii CAN , sekoi dva sosedni skeletni 

atomi ii CA , (centralen jagleroden i jagleroden atom) od i -ta amino-kiselina so sekoj skeleten azoten 

atom 1iN  od 1i -ta amino-kiselina formiraat agol na svrtuvawe 1 iii NCA  i  sekoj skeleten 

jagleroden atom iC  od i -ta amino-kiselina so sosedniot skeleten azoten i skeleten centralen 

jagleroden atom od 1i -ta amino-kiselina( 1iN i 1iA ) formira agol na svrtuvawe 11  iii ANC . 

Listata na takvi agli kaj skeletot na proteinot HNP-1 e dadena vo prodol`enie. 

 

iii CAN  AGLI NA SVRTUVAWE 1 iii NCA  AGLI NA SVRTUVAWE 11  iii ANC  AGLI NA SVRTUVAWE 

 
1 109.563     

4 110.461   

7 109.307  

10 110.139 

13 109.829 

16 108.299   

19 112.685  

22 110.44     

25 110.609   

28 110.3     

31 110.608 

34 110.78   

37 110.562   

40 110.079  

43 110.259   

46 110.682   

49 110.442 

52 110.373 

55 110.394 

58 105.422   

61 110.107 

64 110.051  

67 110.938  

70 110.574 

73 110.41   

76 111.268 

79 108.609 

82 109.098 

85 109.991   

88 110.372 

 
2 116.3  

5 115.166  

8 115.593    

11 117.292     
14 114.861    

17 118.109    

20 115.35  

23 116.029 

26 116.17   

29 115.985   

32 116.142    

35  116.112   

38 116.023   

41 115.644  
44 116.299 

47 116.25   

50 116.432   

53 116.295    

56 116.722    

59 117.976   

62 115.739  

65 116.276 

68 116.4      

71 115.454   

74 116.329   

77 115.732   

80 116.89     

83 115.418    

86 116.346  
 

 
3 121.777 

6 121.626 

9 121.54     

12 121.047   

15 121.268   

18 122.685  

21 122.386, 
24 121.543 

27 121.396 

30 121.094 

33 120.948  

36 121.628   

39 121.628  

42 121.073 

45 121.271 

48 121.037 

51 121.66    

54 121.795  

57 122.569   

60 121.515  

63 121.361 , 

66 120.893 

69 121.581 

72 122.222 

75 121.415  

78 120.616    

81 119.722 

84 122.066 

87 121.47 

 

Tabela 4.4 Lista na agli na svrtuvawe 
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     Srednata vrednost na aglite na svrtuvawe iii CAN  kaj proteinot HNP-1 e 





30

30

1

23__
i

i

x



110.088
0

. 

Standardnata devijacija za istite e 


















30

30

1

2
__

23

i

i x

 1.16359
0

. Relativno malata vrednost na 

standardnata devijacija uka`uva na  konvergentna raspredelba na proteinskite skeletni agli na 

svrtuvawe iii CAN  okolu srednata vrednost od  110 stepeni. 

     Srednata vrednost na aglite na svrtuvawe 1 iii NCA  kaj proteinot HNP-1 e 







29

29

1

13__
i

i

x



116.184
0

. Standardnata devijacija za istite e 


















29

29

1

2
__

13

i

i x

 0.716328 0
. 

Standardnata devijacija ima vrednost blizu nula, koja uka`uva na faktot deka site agli na svrtuvawe 

1 iii NCA  kaj proteinot HNP-1 se raspredeleni vo tesen opseg okolu srednata vrednost od 116 

stepeni. 

 

     Srednata vrednost na skeletnite agli na svrtuvawe 11  iii ANC  kaj proteinot HNP-1 e 





29

29

1

3__
i

i

x



121.477
0

. Standardnata devijacija za istite e 
















29

29

1

2
__

3

i

i x

  0.585216
0

. 

Standardnata devijacija ima mala vrednost koja uka`uva na konvergentna raspredelba na aglite na 

svrtuvawe 11  iii ANC  okolu srednata vrednost od 121 stepeni. 
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     Nareden parametar koj ja opredeluva prostornata struktura na skeletot na proteinot kaj 

predlo`eniot skeleten model e nizata na sosedni skeletni ramnini. Sekoi tri sosedni nekolinearni 

skeletni atomi formiraat ramnina so to~no opredelen naklon. Za skeletot na proteinot HNP-1 koj se 

sostoi od devedeset atomi mo`at da se opredelat osumdeset i osum sosedni skeletni ramnini 

888721 ,,...,,  .  

 

     Sekoi tri sosedni skeletni atomi iii CAN ,, (azoten, centralen jagleroden i jagleroden atom) vo 

ramki na i -ta amino-kiselina formiraat ramnina 23  i , 30,29,...,2,1i , sekoi dva sosedni skeletni 

atomi ii CA , (centralen jagleroden i jagleroden atom) od i -ta amino-kiselina so sekoj skeleten azoten 

atom 1iN  od 1i -ta amino-kiselina formiraat ramnina 13  i , 29,28,...,2,1i  i sekoj skeleten 

jagleroden atom iC  od i -ta amino-kiselina so sosedniot skeleten azoten i skeleten centralen 

jagleroden atom od 1i -ta amino-kiselina( 1iN  i 1iA ) formira ramnina i3 , 29,28,...,2,1i . 

Ravenkite na site skeletni ramnini kaj HNP-1 proteinot se dadeni vo prodol`enie. 
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iii CAN  SKELETNI RAMNINI 

 

:1  1.53553x-0.885656y+1.2076z-0.284512=0                  

:4 -0.266695x+1.75901y-1.08664z+6.44495=0  

:7 -1.09604x-0.852659y+1.53085z-0.490043=0               

:10 1.28835x-0.156711y+1.64703z+10.8165=0  

:13 0.100364x+2.06097y+0.188532z+21.7452=0              

:16 0.702885x-1.87254y-0.568478z-22.7042=0  

:19 1.23795x-0.182033y+1.71769z+19.5598=0                 

:22 1.18501x+0.247363y-1.67859z-25.4762=0  

:25 1.32062x-1.12876y-1.1479z-22.7626=0                        

:28 1.06373x+1.14571y+1.37386z+25.62=0  

:31 0.059249x-1.90865y+0.821068z-1.62068=0                

:34 2.07227x+0.109506y+0.116452z-22.3632=0 

:37 1.96574x-0.565472y-0.384616z-23.7755=0                 

:40 -1.8947x+0.75498y-0.412778z+23.4978=0 

:43 1.60144x+0.231144y+1.31246z-6.81093=0                 

:46 0.0575389x+0.113382y-2.08282z-0.160307=0  

:49 0.990569x-1.6302y-0.827694z-30.2165=0                   

:52 0.231926x+2.06917y+0.290661z+35.4383=0 

:55 0.263119x-1.75156y+1.11656z-24.2069=0                  

:58 0.768185x+1.31654y-1.68633z19.3732=0  

:61 -0.673384x-1.96909y-0.167802z-39.0957=0                

:64 -0.29273x-2.07054y-0.0231693z-39.2468=0 

:67 0.760779x-0.438597y+1.88429z+14.8323=0               

:70 1.76693x-0.930712y-0.628195z-15.541=0  

:73 -1.78554x-0.221331y+1.05637z+4.04779=0                

:76 0.217585x+0.65819y-1.97238z-1.93181=0 

:79 0.0967824x-1.02659y+1.80124z-1.20441=0                

:82 -2.07826x+0.057713y-0.0695691z+10.4359=0   

:85 1.96063x+0.569138y+0.48999z-2.64346=0                  

:88 -1.62744x+0.187515y-1.31052z+1.08653=0 
 

 

Tabela 4.5 iii CAN  skeletni ramnini 
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1iii NCA  SKELETNI RAMNINI 

 

:2 -1.62898x-0.315371y-0.779513z-2.8618=0              

:5 1.01886x-1.50015y+0.0226469z-6.20686=0 

:8 1.21447x+0.777636y-1.07001z+2.28026=0             

:11 -1.1197x+0.304301y-1.40824z-7.76818=0  

:14 1.54177x-0.704029y-0.565724z-13.594=0              

:17 -1.04401x+1.27904y-0.615494z+3.9541=0  

:20 1.75204x-0.0315671y-0.584444z-14.5978=0         

:23 -0.877259x-0.71326y+1.41z+18.9486=0 

:26 1.70081x+0.571323y+0.259896z-6.62302=0          

:29 -0.756967x+1.4715y+0.760331z+19.7985=0  

:32 -0.516001x+1.56568y-0.752101z+5.5982=0           

:35 1.0457x-1.0627y-1.05197z-18.9211=0  

:38 -1.44887x-0.0118314y+1.09722z+17.5002=0         

:41 0.500147x-1.48306y-0.917816z-21.1391=0  

:44 -1.75664x-0.463732y+0.0847262z+7.4232=0         

:47 -0.641735x+1.04343y-1.34186z+19.4598=0  

:50 -1.343x+0.833753y+0.901523z+19.2099=0             

:53 -0.0741068x-1.30134y-1.29085z-24.999=0  

:56 -1.53149x+0.938386y+0.179962z+13.072=0           

:59 -0.35281x-1.44222y-1.06676z-33.7181=0  

:62 -1.4861x+1.02256y+0.237995z+9.3282=0                

:65 -0.456234x-1.71694y-0.417321z-38.1697=0  

:68 1.33506x-0.805946y+0.949157z+0.288553=0         

:71 -0.216381x+1.81124y-0.145883z+25.5567=0  

:74 1.73321x+0.0986061y-0.563897z-2.47206=0          

:77 -0.579772x+1.35611y+1.04111z+20.8561=0 

:80 0.53781x+0.857581y-1.45927z-1.16135=0               

:83 0.369853x+1.12744y+1.39481z+10.0297=0  

:86 -0.844073x+0.56458y+-1.51876z+-2.31659=0  

 
 

 

Tabela 4.6  1iii NCA  skeletni ramnini 
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11  iii ANC  SKELETNI RAMNINI 

 

:3 1.48685x+0.288063y+0.705141z+2.61316=0           

:6 -0.933479x+1.33793y-0.0242039z+5.4933=0  

:9 -1.11369x-0.695049y+0.971266z-2.01126=0           

:12 1.01248x-0.295746y+1.31226z+7.11943=0  

:15 -1.40589x+0.629128y+0.489633z+12.0098=0        

:18 0.993638x-1.18784y+0.577263z-3.64684=0 

 :21 -1.54609x+0.00697178y+0.523995z+12.8794=0   

:24 0.78935x+0.653547y-1.29165z-17.2847=0  

:27 -1.54495x-0.51961y-0.233661z+6.03704=0             

:30 0.686639x-1.3401y-0.696536z-18.0407=0  

:33 0.472064x-1.42967y+0.685118z-5.13184=0            

:36 -0.950061x+0.965736y+0.95282z+17.1808=0 

:39 1.32245x+0.016685y-0.988958z-15.8927=0           

:42 -0.455243x+1.34987y+0.8355z+19.241=0  

:45 1.6065x+0.416039y-0.0826323z-6.89753=0             

:48 0.581003x-0.958426y+1.22132z-17.8253=0  

:51 1.2274x-0.759799y-0.829745z-17.5297=0                

:54 0.0738272x+1.18756y+1.17048z+22.7899=0  

:57 1.4567x-0.862785y-0.0767441z-11.5338=0              

:60 0.22296x+1.30859y+0.986729z+30.2065=0  

:63 1.3464x-0.928821y-0.212133z-8.4637=0                  

:66 0.416395x+1.56858y+0.38183z+34.8751=0  

:69 -1.21784x+0.738052y-0.868204z-0.238932=0         

:72 0.193972x-1.62504y+0.135818z-22.8895=0  

:75 -1.60012x-0.073881y+0.516634z+2.4826=0             

:78 0.570749x-1.23737y-0.923169z-18.9933=0  

:81 -0.488355x-0.823012y+1.35168z+0.796172=0         

:84 -0.337156x-1.01967y-1.24671z-8.99952=0   

:87 0.768912x-0.514315y+1.38299z+2.10799=0 
 

 

Tabela 4.7 11  iii ANC  skeletni ramnini 
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     Prostornata slika za skeletot na proteinot formirana so mno`estvo na skeletni ramnini 

888721 ,,...,,   se nadopolnuva so posledniot parametar vo ramki na predlo`eniot skeleten model 

- nizata na torzioni agli. 

 

     Za skeletot na proteinot HNP-1 mo`at da se opredelat vkupno osumdeset i sedum razli~ni torzioni 

agli: 878621 ,,...,,  . Skeletnite ramnini mo`at da bidat 1, iiiiii NCACAN  ili 11  iii ANC  

ramnini, pa sledstveno na toa sekoj torzionen agol od nizata na torzioni agli 878621 ,,...,,   

pripa|a kon edna od klasite na torzioni agli dadeni vo prodol`enie.   

 

Klasa na torzioni agli me|u ramninite iii CAN  i 1iii NCA : 858241 ,,...,,  . 

Klasa na torzioni agli me|u ramninite 1iii NCA  i 11  iii ANC : 868352 ,,...,,  . 

Klasa na torzioni agli me|u ramninite 11  iii ANC  i 111  iii CAN : 878463 ,,...,,  . 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 56 

 

TORZIONI AGLI ME\U RAMNINITE 

iii CAN  i 1iii NCA  

 

TORZIONI AGLI ME\U RAMNINITE 

1iii NCA  i 11  iii ANC  

 

TORZIONI AGLI ME\U RAMNINITE 

11  iii ANC  i 111  iii CAN  

1 143.563      

4 140.925  

7 168.138 

10 174.667  

13 112.267  

16 139.331 

19 72.6476 

22 163.31     

25 69.8095   

28 21.1153 

31 164.905 

34 59.4427 

37 149.623 

40 116.564 

43 137.845   

46 40.6562   

49 155.225 

52 142.282 

55 119.231 

58 95.1198  

61 106.088 

64  14.2901   

67 33.6938  

70 121.057  

73 167.103 

76 109.938  

79 159.686 

82 102.132 

85 122.798 

 

2  179.802  

5 179.267 

8 179.461    

11 179.027    

14 179.079    

17 179.354    

20 179.216 

23 179.566 

26 179.914 

29 179.831  

32 179.934   

35  179.914    

38  179.597   

41 180  

44 179.676 

47 179.71   

50 179.796   

53 179.715   

56 176.758   

59 176.58      

62 179.857    

65 179.972 

68 179.905 

71  179.828 

 74 179.405  

77 178.275  

80 179.02       

83 179.634     

86 179.98 

 

3 100.858   

6 92.6297   

9 85.4139    

12 94.2826   

15 136.671     

18 46.0442   

21 143.333  

24 58.6261 

27 77.7515  

30 54.0091  

33 74.799     

36 143.756    

39  127.349   

42 78.6095   

45 84.8418 

48 70.9142  

51 126.824  

54 102.456    

57 88.326     

60 146.888    

63 63.5952   

66 84.232 

69  131.057 

72 87.3769   

75  113.726 

78 95.6672  

81 75.3147     

84 122.421    

87 154.871 

 

 
 

Tabela 4.8 Lista na torzioni agli 
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     Srednata vrednost na torzionite agli me|u ramninite iii CAN  i 1iii NCA  e 







29

29

1

23__
i

i

x



114.602
0

. Standardnata devijacija za istite e 


















29

229

1

__

23

i

i x

 45.8206
0

. Vo ovoj 

slu~aj standardnata devijacija ima golema vrednost koja uka`uva na postoewe na {irok opseg na 

raspredelba na torzionite agli me|u ramninite iii CAN  i 1iii NCA .  

     Srednata vrednost na torzionite agli me|u ramninite 1iii NCA  i 11  iii ANC  e 





29

29

1

13__
i

i

x



179.382
0

. 

Standardnata devijacija za istite e 


















29

229

1

__

13

i

i x

 0.830625
0

. Malata vrednost na 

standardnata devijacija uka`uva na konvergentna raspredelba na torzionite agli me|u ramninite 

1iii NCA  i 11  iii ANC  okolu  180 stepeni. Poradi toa {to kovalentnite peptidini vrski me|u amino-

kiselinite se vospostaveni me|u skeletnite jaglerodni atomi iC  i skeletnite azotni atomi 1iN , se 

doa|a do zaklu~okot deka skeletnite centralni jaglerodni atomi i jaglerodni atomi od i -te amino-

kiselini se re~isi komplanarni so skeletnite azotni i centralni jaglerodni atomi od 1i -te amino-

kiselini(le`at re~isi vo edna ista ramnina). 

     Srednata vrednost na torzionite agli me|u ramninite 11  iii ANC  i 111  iii CAN  e 



29

29

1

3__
i

i

x



98.7119 
0

. 

Standardnata devijacija za istite e 
















29

229

1

__

3

i

i x

 29.7271
0

. Standardnata devijacija ima 

golema vrednost koja uka`uva na relativno {iroka disperzija na torzionite agli me|u ramninite 

11  iii ANC  i 111  iii CAN . 
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     So modelirawe na skeletot na proteinot HNP-1 utvrdivme zna~ajni realni fizi~ki osobenosti na 

istiot dadeni vo prodol`enie. 

 

1.  Rastojanijata me|u skeletnite azotni i centralni jaglerodni atomi ii AN   se relativno 

konstantni so mal opseg na varijacija i sredna vrednost od 1.46305 A. 

 

2. Rastojanijata me|u skeletnite centralni jaglerodni i jaglerodni atomi ii CA   se relativno 

konstantni so mal opseg na varijacija i sredna vrednost od 1.52427 A. 

 

3. Rastojanijata me|u skeletnite jaglerodni i azotni atomi 1 ii NC  se relativno konstantni so mal 

opseg na varijacija i sredna vrednost od 1.32776 A. 

 

4. Aglite na svrtuvawe iii CAN  se relativno konstantni so mal opseg na varijacija i sredna 

vrednost od 110.088
0

. 

 

5. Aglite na svrtuvawe 1 iii NCA  se relativno konstantni so mal opseg na varijacija i sredna 

vrednost od 116.184
0

. 

 

6. Aglite na svrtuvawe 11  iii ANC  se relativno konstantni so mal opseg na varijacija i sredna 

vrednost od 121.477
0

. 

 

7. Skeletnite centralni jaglerodni atomi iA  i jaglerodni atomi iC  od i -te amino-kiselini se 

re~isi komplanarni so skeletnite azotni atomi 1iN  i centralni jaglerodni atom 1iA  od 1i -te 

amino-kiselini. 
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5 

Analiza na eksperimentalno dobieni 

podatoci i primena na modelot 

 

5.1 Analiza na eksperimentalno dobieni podatoci 

 

     Primenata na predlo`eniot skeleten model na proteini koi pripa|aat na razli~ni proteinski 

familii dade rezultati interesni za analiza i diskusija. Rezultatite poka`aa konstantnost na del 

od parametrite na predlo`eniot model i menlivost na ostanatite. Se utvrdi deka skeletnite 

me|uatomski rastojanija i aglite na svrtuvawe se relativno konstantni i deka menlivost projavuvaat 

dve od trite klasi na torzioni agli. Klasata na konstantni torzioni agli uka`uva na generalna skoro 

perfektna komplanarnost na skeletnite centralni jaglerodni atomi i jaglerodni atomi so skeletnite 

azotni i centralni jaglerodni atomi kaj sekoi dve sosedni amino-kiselini kaj proteinite.  

 

     Generalnite rezultati od primenata na modelot na golem broj na proteini od razli~ni proteinski 

familii gi dade rezultatite dadeni vo prodol`enie, pri {to treba da se napomene deka vektorskite, 

aglebarskite i statisti~kite presmetki bea napraveni so pomo{ na samostojno napi{an C++ 

programski kod. 

 

 Rastojanijata me|u skeletnite azotni i centralni jaglerodni atomi ii AN   projavuvaat 

konstantnost so sredna vrednost od  1.46215 A  i standardna devijacija od 0.01325 A. 

 

 Rastojanijata me|u skeletnite centralni jaglerodni i jaglerodni atomi ii CA   projavuvaat 

konstantnost so sredna vrednost od 1.52468 A i standardna devijacija od 0.01198 A. 

 

 Rastojanijata me|u skeletnite jaglerodni i azotni atomi 1 ii NC  projavuvaat konstantnost so 

sredna vrednost od 1.33509 A  i standardna devijacija od 0.01455 A. 
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 Aglite na svrtuvawe iii CAN  projavuvaat konstantnost so sredna vrednost od 110.62
0

 i 

standardna devijacija od 1.169
0

 . 

 

 Aglite na svrtuvawe 1 iii NCA  projavuvaat konstantnost so sredna vrednost od 116.62
0

  i 

standardna devijacija od 0.719
0

. 

 

 Aglite na svrtuvawe 11  iii ANC  projavuvaat konstantnost so sredna vrednost od 121.08
0

 i 

standardna devijacija od 0.5833
0

. 

 

 Srednata vrednost na aglite me|u ramninite 1 iii NCA  i 11  iii ANC  e 180.3
0

 so standardna 

devijacija od 0.835
0

 {to uka`uva na postoewe na komplanarnost me|u atomite iA , iC , 1iN  i 

1iA . Zna~i kaj sekoj proteinski skelet centralnite jaglerodni atomi od dve sosedni amino-

kiselini 1, ii AA  so skeletniot jagleroden atom od prvata amino-kiselina iC  i skeletniot 

azoten atom 1iN  od narednata  amino-kiselina pribli`no le`at vo ista ramnina. 

 

 

5.2 Primena na predlo`eniot skeleten model 
 

 
     Predlo`eniot skeleten model mo`e da se primeni za kompjuterska vizuelizacija i strukturno 

prostorno sporeduvawe na proteinite. Sekoja softverska aplikacija za kompjuterska vizuelizacija 

na proteinskite molekuli se bazira na vospostavuvawe na prostorno-logi~ka relacija pome|u 

proteinskite atomi. Procesot na vospostavuvawe na prostorno-logi~ka zavisnost pome|u 

proteinskite atomi se odviva vo pove}e ~ekori.  

 

     Prvo se odreduva domenot na preslikuvaweto, od realna fizi~ka struktura vo matemati~ko-

softverska struktura koja vo celost kompletno i to~no }e ja pretstavuva realnata fizi~ka struktura 

na baranoto nivo na razgleduvawe, vodej}i smetka takvata struktura da bide pogodna za softverska 

obrabotka koja na krajot }e treba da generira rezultati koi }e uka`uvaat na realni fizi~ki 

osobenosti i relacii kaj proteinite.  
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     Nesomneno deka predlo`eniot skeleten model vospostavuva takva prostorno-logi~ka relacija 

pome|u proteinskite atomi, i istiot pretstavuva svoevidna baza za kompjuterska vzuelizacija na 

proteinskata molekula od pove}e aspekti. Nizata na sosedni pozicioni vektori i nizata na agli na 

svrtuvawe ja odreduvaat dvodimenzionalnata prostorna strukturiranost na proteinskata molekula, 

dodeka pak nizata na sosedni skeletni ramnini i nizata na prostorni torzioni agli ja odreduvaat 

trodimenzionalnata prostorna strukturiranost na proteinskata molekula i istite mo`at da bidat 

softverski implementirani so primena na OpenGl ili Direct3D razvojni programski vizuelizaciski 

okolini. 

 

     Pedlo`eniot skeleten model e posebno pogoden za sporeduvawe na prostornite strukturi na 

razli~ni proteini. Celta na sekoe prostorno sporeduvawe na proteini e da se identifikuva 

maksimalnoto prostorno sovpa|awe pome|u dva proteini. Prostornata respredelba na sekoja 

proteinska molekula vo najgolem del e odredena so prostornata raspredelba na skeletot na istata. 

Prethodno utvrdivme deka razli~nata prostorna struktura na proteinskite molekuli a so toa i na 

proteinskite skeleti se dol`i na {irokata disperzija na aglite pome|u ramninite :' iii CAN  i 

1iii NCA  i aglite pome|u ramninite :'' 11  iii ANC  i 111  iii CAN . Neka sporeduvanite proteini se 

proteinite X i Y, so dol`ini(broj na amino-kiselini) n  i m  soodvetno. Primarnata struktura na 

proteinot X }e ja ozna~ime so nn XXXX 121 ...  , a na proteinot Y so mm YYYY 121 ...  , kade 

nniX i ,1,...,2,1,   i mmjY j ,1,...,2,1,   se amino-kiselini od mno`estvoto na dvaeset gradbeni 

proteinski amino-kiselini. Razgleduvame slu~aj koga dol`inata na proteinot X e pomala od 

dol`inata na proteinot Y, mn  . Vo konkretniov slu~aj sakame da ja opredelime podsekvencata od 

proteinot Y koja e so najgolem procent na prostorna sli~nost so proteinot X. Vo ramki na proteinot Y 

takvi podsekvenci ima vkupno 1 nm , i istite se: 

mmnmnmnnnn YYYYYYYYYYYY 121132121 ......,,...,...  . Sekoja od prethodnite podsekvenci 

prostorno mo`e da se sporedi so proteinot X, i za istite mo`e da se opredeli stepenot na prostorno 

sovpa|awe.  
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     Kako metrika za stepen na prostorno sovpa|awe ovde }e ja koristime srednata kvadratna 

devijacija, koja mo`e da se presmeta za sekoja od prethodnite podsekvenci kaj proteinot Y i proteinot 

X po ravenstvoto: 
n

d

n

i

n

i

iYiXiYiX

i

 
 



 1 1

2

,,

2

,, )''''()''( 

. 

 

Veli~inite vo prethodnoto ravenstvo se slednive: 

 iX ,' - torzioni agli pome|u ramninite iii CAN  i 1iii NCA  vo ramki na proteinot X. 

 iY ,' - torzioni agli pome|u ramninite iii CAN  i 1iii NCA  vo ramki na sporeduvanata 

podsekvenca od proteinot  Y. 

 iX ,''  - torzioni agli pome|u ramninite  11  iii ANC  i 111  iii CAN  vo ramki na proteinot X. 

 iY ,''  - torzioni agli pome|u ramninite  11  iii ANC  i 111  iii CAN  vo ramki na sporeduvanata 

podsekvenca od proteinot Y. 

 

     Taka 1d  go pretstavuva stepenot na prostorno sovpa|awe pome|u proteinskite sekvenci 

nn YYYY 121 ...   i nn XXXX 121 ...  , 2d  go pretstavuva stepenot na prostorno sovpa|awe pome|u 

proteinskite sekvenci 132 ... nn YYYY  i  nn XXXX 121 ...  ,..., 1nmd  go pretstavuva stepenot na 

prostorno sovpa|awe pome|u proteinskite sekvenci mmnmnm YYYY 121 ...   i nn XXXX 121 ...  , pri 

{to site vrednosti  121 ,,...,,  nmnm dddd  se presmetuvaat po prethodno utvrdenata metrika. 

Najmalata vrednost id  od elementite 121 ,,...,,  nmnm dddd , ja odreduva podnizata od proteinot Y so 

najgolem procent na prostorna strukturna sli~nost so proteinot X. Neka taa vrednost e elementot na 

pozicija k  vo ramki na nizata  121 ,,...,,  nmnm dddd , odnosno }.,,...,,min{ 121  nmnmk ddddd  Toga{ 

so direktno koristewe na eden od parametrite na predlo`eniot model(nizata na prostorni agli) i 

definirawe na soodvetna metrika za prostorna strukturna sli~nost sme utvrdile deka podnizata 

121 ...  nknkkk YYYY   e so najgolem procent na prostorna strukturna sli~nost so proteinot X.  
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     Analogno na prethodnoto razgleduvawe se i razgleduvawata koga dol`inata na proteinot Y e 

pomala od dol`inata na proteinot X i koga nivnite dol`ini se ednakvi. Prethodniot pristap na 

prostorno sporeduvawe mo`e da se primeni i za sekoja podsekvenca od proteinot X so dol`ina 

nnll ,1,...,2,1,  , za da se najde podsekvenca vo ramki na proteinot Y so najgolem procent na 

prostorna strukturna sli~nost. 
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6 

                 Stohasti~ki model za konkretna struktura          

na protein od ista proteinska familija 

 

 

 

 

 

     

 

 

6.1 Predmet na analiza  

 

     Dosega{nata nau~na bioinformati~ka analiza na strukturata na proteinite ima utvrdeno deka 

proteinite so sli~na primarna struktura naj~esto se homologni proteini(imaat zaedni~ki 

predhodnik) i pripa|aat na ista proteinska familija.  

 

     Sli~nata primarna struktura na proteinite od ista proteinska familija i faktot deka postojano 

se otkrivaat novi proteini koi pripa|aat kon odredena proteinska familija mi dade za idea da 

predlo`am stohasti~ki model koj vrz baza na analiza na primarnata struktura na tekovno otkrienite 

proteini vo ramki na edna proteinska familija ja opredeluva verojatnosta za konkretna primarna 

struktura na protein koj bi pripa|al kon istata proteinska familija. Predlo`eniot stohasti~ki 

model e konstruiran vrz baza na razgleduvawe na proteinite kako markovi sistemi, koi se 

kartkomemoriski sistemi ~ii naredni sostojbi zavisat samo od tekovnite sostojbi, no ne i od 

prethodnite sostojbi. 
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6.2 Diskretni markovi verigi 

 

 

     Razgleduvame slu~aen proces ,...}2,1,0,{ nX n  koj e opi{an so slu~ajnata promenliva X  koja vo 

diskretnoto vreme n  ja definirame kako nX  i istata mo`e da primi bilo koja vrednost od 

mno`estvoto },1,...,2,1{ RRA   so odredena verojatnost. Za slu~ajniot proces velime deka vo 

vreme n  e vo sostojba i , kade i  e element od mno`estvoto A  ako i samo ako slu~ajnata promenliva 

X  vo vreme n , a toa e nX , prima vrednost i , i pi{uvame .iX n   

 

     Slu~ajniot proces e diskreten markov proces(diskretna markova veriga) ako za istiot va`i deka 

idnata sostojba na procesot e zavisna samo od tekovnata sostojba, no ne i od prethodnite sostojbi, 

odnosno va`i: jinnnnnn PiXjXPkXkXiXjXP ,100111 )|(),...,,|(   . 

Zna~i procesot vo narednoto diskretno vreme mo`e da si ja zadr`i tekovnata sostojba ili da 

premine vo druga sostojba i takviot premin ili ostanuvawe vo tekovnata sostojba e stohasti~ki 

opredelen so uslovnata verojatnost jiP , . Uslovnite verojatnosti jiP ,  se narekuvaat verojatnosti na 

edno~ekoren premin. Ako se poznati site verojatnosti na edno~ekorni premini mo`e da se sostavi 

i matrica na verojatnosti na edno~ekorni premini. Matricata go ima oblikot: 

P





































RRRRRR

RR

RR

PPPP

PPPP

PPPP

,1,2,1,

,21,22,21,2

,11,12,11,1

....

...................................

...................................

....

....

.  Elementot 1,1P  od matricata P  ja pretstavuva verojatnosta ako 

procesot tekovno se nao|a vo sostojba 1 vo narednoto diskretno vreme povtorno da se nao|a vo 

istata sostojba, elementot 2,1P  ja pretstavuva verojatnosta ako procesot tekovno se nao|a vo 

sostojba 1 vo narednoto diskretno vreme da se nao|a vo sostojba 2,...itn. Bidej}i markoviot proces 

od edna sostojba vo narednoto diskretno vreme mo`e da premine vo druga sostojba ili da ostane vo 

istata, za istiot va`i: 1
1

, 


R

j

jiP , za site mo`ni i . 
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6.2.1  Verojatnosti na n-~ekorni premini i ~apman-kolmogorova ravenka 

 

 

     Verojatnosta diskreten markov proces posle n premini(n diskretni vremiwa) od sostojba i  da 

premine vo sostojba j  se narekuva verojatnost na n-~ekoren premin i istata se ozna~uva so 
)(

,

n

jiP .  

Verojatnostite na n-~ekorni premini se presmetuvaat so primena na ~apman-kolmogorovata 

ravenka. Ako diskretniot markov proces mo`e da se najde vo R  razli~ni sostojbi toga{ 

verojatnosta istiot posle n premini od sostojba i  da premine vo sostojba j  e: 

)(

,

1

)(

,

)(

,

)(

,

m

jk

R

k

s

ki

ms

ji

n

ji PPPP 


  , za sekoe s  i m  taka {to nmmnss  ,1,,1  i nms  .  

 

     So primena na ~apman-kolmogorovata ravenka 
)(

,

1

)(

,

)(

,

)(

,

m

jk

R

k

s

ki

ms

ji

n

ji PPPP 


   mo`at da se presmetat 

verojatnostite na n-~ekorni premini za site mo`ni parovi na sostojbi ),( ji  od koi ponatamu se 

sostavuva matrica na verojatnosti na n-~ekorni premini 
)(nP

































)(

,

)(

1,

)(

2,

)(

1,

)(

,2

)(

1,2

)(

2,2

)(

1,2

)(

,1

)(

1,1

)(

2,1

)(

1,1

.....

............................................

............................................

.....

.....

n

RR

n

RR

n

R

n

R

n

R

n

R

nn

n

R

n

R

nn

PPPP

PPPP

PPPP

. Ako gi 

imame presmetano  matricata  na  verojatnosti  na  s -~ekorni  premini  
)(sP   i  matricata  na  

verojatnosti  na m -~ekorni premini 
)(mP  nmmnss  ,1,,1  i nms  , toga{ so primena na 

~apman-kolmogorovata ravenka 
)(

,

1

)(

,

)(

,

)(

,

m

jk

R

k

s

ki

ms

ji

n

ji PPPP 


   za site mo`ni parovi ),( ji  od 

mno`estvoto na mo`ni sostojbi sledi deka matricata na verojatnosti na n-~ekorni premini se 

dobiva so mno`ewe na matricite 
)(sP  i 

)(mP , odnosno 
)()()()( msmsn PPPP  
. So  primena  na  

prethodnoto  matricata  na  verojatnosti  na n-~ekorni premini mo`e da se napi{e vo oblik: 

}{...)2()1()( patinPPPPPPPPPP nnn  
, kade P  e matrica na verojatnosti na 

edno~ekorni premini. 
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6.2.2 Pristaplivi sostojbi i ireducibilni diskretni markovi verigi 
 
 

  

    Definicija: Za sostojbata j  velime deka e pristapliva od sostojbata i  ako postoi barem edna 

verojatnost pogolema od nula procesot od sostojba i  posle n  premini da se najde vo sostojba j , 

odnosno barem za edno 0n  mora da va`i .0,
)( ji

nP  

 

     Definicija: Za sostojbite i  i j  velime deka komuniciraat me|usebno ili deka obrazuvaat 

komunicira~ki par ako sostojbata j  e pristapliva od sostojbata i  i sostojbata i  e pristapliva od 

sostojbata j . 

  

     Ako sostojbite i  i j  komuniciraat me|u sebe - odnosno sostojbata i  e pristapliva od sostojbata 

j  i obratno toga{ taa relacija me|u istite se ozna~uva so <->, i pi{uvame ji  . Va`i i 

slednovo: Ako sostojbite i  i j  obrazuvaat komunicira~ki par i sostojbite j  i k  isto taka 

obrazuvaat komunicira~ki par, toga{ sostojbite i  i k  isto taka obrazuvaat komunicira~ki par, 

odnosno ako ji   i kj  , toga{ ki  . 

 

     Definicija: Za diskretnata markova veriga(proces) velime deka e ireducibilna diskretna 

markova veriga ako mno`estvoto na mo`ni sostojbi za istata pretstavuva komunicira~ka klasa - 

odnosno procesot od bilo koja sostojba mo`e da se najde vo bilo druga sostojba vo ramki na 

dozvolenoto mno`estvo. 
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6.2.3 Periodi~ni i neperiodi~ni sostojbi na diskretna markova veriga  

 

 

     Za sostojbata i  velime deka e periodi~na so perioda )1( kk , ako vra}aweto vo taa sostojba se 

slu~uva posle kn   premini(diskretni vremiwa), pri {to .Nn  Zna~i ako sostojbata i  e 

periodi~na so perioda k  toga{ diskretniot markov proces od sostojba i  po k  ili k2  ili ,...3k itn 

premini povtorno se vra}a vo sostojbata .i  

 

     Va`no {to treba da zabeli`ime ovde e toa deka iako sostojbata i  mo`e da bide periodi~na so 

perioda k  sepak mo`no e da ne bide vozmo`no procesot od sostojbata i   da se vrati vo istata za 

nekoi vrednosti na kn  . Taka na primer iako sostojbata 1 da ka`eme e periodi~na so perioda 2 

sepak mo`e da bide nevozmo`no da se vrati vo taa sostojba posle 2 ili 6 premini no sepak 

vra}aweto vo taa sostojba mora da se slu~i po nekoi 2n  premini za .3,1  nn  

 

     Ako sostojbite i  i j  se periodi~ni i obrazuvaat komunicira~ki par - odnosno ji  , toga{ 

periodata na vra}awe na procesot kon sostojbata i  koja ja ozna~uvame so )(id  e ednakva na 

periodata na vra}awe na procesot vo sostojbata j  koja ja ozna~uvame so )( jd , odnosno 

)()( jdid  . Ako 1k  toga{ sostojbata i  e neperiodi~na, odnosno ne mo`eme da ka`eme deka 

posle odreden broj na premini procesot povtorno mora da se vrati vo sostojbata i .  
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6.2.4 Rekurentni i tranzistentni sostojbi kaj diskretna markova veriga 

 

 

     Za sostojbata i  velime deka e tranzistentna ako postoi nenulta verojatnost procesot otkako }e 

ja napu{ti nikoga{ pove}e da ne se vrati vo istata. Odnosno ako so iT  ja ozna~ime slu~ajnata 

promenliva za vremenskiot period na povtorno vra}awe na procesot vo sostojbata i , toga{ ako 

sostojbata i  e tranzistentna postoi verojatnost pogolema od nula procesot nikoga{ pove}e da ne se 

vrati vo istata, odnosno verojatnosta deka iT  e pogolema od nula  - .0}{ iTP  Ako 

procesot posle odreden broj na premini otkako }e ja napu{ti sostojbata i  povtorno se vra}a vo 

istata toga{ za istata sostojba velime deka e rekurentna - odnosno .0}{ iTP  

 

     Va`no e da se ka`e deka postojat dva tipa na rekurentni sostojbi kaj diskretnite markovi verigi 

i toa : 

- Pozitivno rekurentni 

      -  Nulto rekurentni 

 

     Za da ja objasnime razlikata pome|u istite potrebno e da se definira o~ekuvano vreme na 

vra}awe na procesot kon rekurentnata sostojba koe se bele`i so ].[ ii TEM   Ako o~ekuvanoto 

vreme na vra}awe na procesot vo sostojbata i  - ][ ii TEM   e kone~no toga{ velime deka sostojbata 

i  e pozitivno rekurentna, vo sprotivnost istata e nulto rekurentna. 

 

     Isto taka osven toa {to dadena sostojba i  mo`e da bide tranzistentna ili rekurentna isto taka 

taa mo`e da bide i apsorbira~ka, pri {to dokolku procesot se najde vo sostojba koja sme ja 

definirale kako apsorbira~ka toga{ istiot nikako ne mo`e da ja napu{ti istata - odnosno va`i: 

.,0,1 ,, jiPP jiii   
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6.3  Opis na modelot 

 

 

     Proteinite se sekvenci izgradeni od dvaeset razli~ni amino-kiselini. Listata na amino-kiselini 

koi vleguvaat vo gradbata na proteinite i nivnite simboli se dadeni vo Tabela 6.3.1. Primarnoto nivo 

na organizacija na proteinite ni ovozmo`uva istite da gi razgleduvame kako nizi od amino-kiselini, 

kade sekoja pozicija na taa niza e popolneta so edna od dvaesette amino-kiselini dadeni vo Tabela 

6.3.1. Ako so AC={A,R,N,D,C,E,Q,G,P,S,I,H,L,M,K,F,W,Y,T,V} go ozna~ime mno`estvoto na dvaesette amino-

kiselini koi vleguvaat go gradbata na proteinite, toga{ sekoj otkrien i verificiran protein 

razgleduvan na primarno nivo e niza od n  amino-kiselini 
n

iia 1}{  = nn aaaa ,,...,, 121  , kade sekoja od 

amino-kiselinite ia  e element od mno`estvoto AC. 

 

 

Amino-kiselina Simbol 

Alanine A 

Arginine R 

Asparagine N                                                   

Aspartic acid D 

Cysteine C 

Glutamic acid E 

Glutamine Q 

Glycine G 

Proline P 

Serine S 

 Isoleucine   I 

Histidine   H 

Leucine   L  

Methionine   M 

Lysine   K 

Phenylalanine   F 

Tryptophan   W                           

Tyrosine  Y 

Threonine    T 

  Valine    V 
 

          Tabela 6.3.1 Lista na amino-kiselini 
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     Razgleduvame proteinska familija koja vo op{tost se sostoi od k  proteini, kk   ,,...,, 121 . 

Sekoj od proteinite i  sodr`i pozitiven celobroen broj na amino-kiselini, {to zna~i deka sekoj 

protein i  e niza od n  amino-kiselini 
n

iii a 1}{  , definirana  nad mno`estvoto od dvaeset 

gradbeni amino-kiselini  AC. 

 

     Stohasti~koto razgleduvawe na proteinite vo ramki na koe verojatnosta na pozicija 1j  da se 

nao|a konkretna amino-kiselina 1ja  zavisi samo od amino-kiselinata ja  koja se nao|a na pozicija 

j , no ne i od amino-kiselinite 1221 ,,...,, aaaa jj   na pozicii 1,2,...,2,1  jj , ni ovozmo`uva 

proteinite na primarno nivo da mo`eme gi razgleduvame kako markovi sistemi. Vo op{tost markov 

sistemi e sekoj karatkomemoriski sistem kaj koj narednata sostojba na sistemot zavisi samo od 

tekovnata, no ne i od prethodnite sostojbi vo koi se nao|al sistemot.  

 

     Ako so 1ja  ja ozna~ime amino-kiselinata na pozicija 1j , so ja  ja ozna~ime amino-kiselinata na 

pozicija j  i so 1221 ,,...,, aaaa jj   gi ozna~ime amino-kiselinite na pozicii 1,2,...,2,1  jj  kaj 

proteinot i , koga istiot se razgleduva kako markov sistem za istiot va`i: 

)|(),,...,,|( 11211 jjjjj aaPaaaaaP   . 

  

     Za sekoj protein i  od proteinskata familija kk   ,,...,, 121  mo`eme da konstruirame 

frekfentna kvadratna matrica F i  so dvaeset koloni i dvaeset redici, kaj koja sekoj 

element
X

YX

YX
n

n
f

,

,  , kade 
YXn ,

 e broj na pojavuvawa na amino-kiselinata Y kako naredna po amino-

kiselinata X  vo ramki na proteinot i  a Xn  e vkupniot broj na pojavuvawa na amino-kiselinata X  

vo ramki na proteinot i  kako neterminalna amino-kiselina(po istata sledi naredna amino-

kiselina od proteinot i ).  Strukturata na frekfentnata kvadratna matrica F e dadena vo 

prodol`enie. 
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 A R N D C E Q G P S I H L M K F W Y T V 

A AAf ,  RAf ,  NAf ,  DAf ,  CAf ,  EAf ,  QAf ,  GAf ,  PAf ,  SAf ,  IAf ,  HAf ,  LAf ,  MAf ,  KAf ,  FAf ,  WAf ,  YAf ,  TAf ,  VAf ,  

R ARf ,  RRf ,  NRf ,  DRf ,  CRf ,  ERf ,  QRf ,  GRf ,  PRf ,  SRf ,  IRf ,  HRf ,  LRf ,  MRf ,  KRf ,  FRf ,  WRf ,  YRf ,  TRf ,  VRf ,  

N                                                   ANf ,  RNf ,  NNf ,  DNf ,  CNf ,  ENf ,  QNf ,  GNf ,  PNf ,  SNf ,  INf ,  HNf ,  LNf ,  MNf ,  KNf ,  FNf ,  WNf ,  YNf ,  TNf ,  VNf ,  

D ADf ,  RDf ,  NDf ,  DDf ,  CDf ,  EDf ,  QDf ,  GDf ,  PDf ,  SDf ,  IDf ,  HDf ,  LDf ,  MDf ,  KDf ,  FDf ,  WDf ,  YDf ,  TDf ,  VDf ,  

C ACf ,  RCf ,  NCf ,  DCf ,  CCf ,  ECf ,  QCf ,  GCf ,  PCf ,  SCf ,  ICf ,  HCf ,  LCf ,  MCf ,  KCf ,  FCf ,  WCf ,  YCf ,  TCf ,  VCf ,  

E AEf ,  REf ,  NEf ,  DEf ,  CEf ,  EEf ,  QEf ,  GEf ,  PEf ,  SEf ,  IEf ,  HEf ,  LEf ,  MEf ,  KEf ,  FEf ,  WEf ,  YEf ,  TEf ,  VEf ,  

Q AQf ,  RQf ,  NQf ,  DQf ,  CQf ,  EQf ,  QQf ,  GQf ,  PQf ,  SQf ,  IQf ,  HQf ,  LQf ,  MQf ,  KQf ,  FQf ,  WQf ,  YQf ,  TQf ,  VQf ,  

G AGf ,  RGf ,  NGf ,  DGf ,  CGf ,  EGf ,  QGf ,  GGf ,  PGf ,  SGf ,  IGf ,  HGf ,  LGf ,  MGf ,  KGf ,  FGf ,  WGf ,  YGf ,  TGf ,  VGf ,  

P APf ,  RPf ,  NPf ,  DPf ,  CPf ,  EPf ,  QPf ,  GPf ,  PPf ,  SPf ,  IPf ,  HPf ,  LPf ,  MPf ,  KPf ,  FPf ,  WPf ,  YPf ,  TPf ,  VPf ,  

S ASf ,  RSf ,  NSf ,  DSf ,  CSf ,  ESf ,  QSf ,  GSf ,  PSf ,  SSf ,  ISf ,  HSf ,  LSf ,  MSf ,  KSf ,  FSf ,  WSf ,  YSf ,  TSf ,  VSf ,  

  I AIf ,  RIf ,  NIf ,  DIf ,  CIf ,  EIf ,  QIf ,  GIf ,  PIf ,  SIf ,  IIf ,  HIf ,  LIf ,  MIf ,  KIf ,  FIf ,  WIf ,  YIf ,  TIf ,  VIf ,  

  H AHf ,  RHf ,  NHf ,  DHf ,  CHf ,  EHf ,  QHf ,  GHf ,  PHf ,  SHf ,  IHf ,  HHf ,  LHf ,  MHf ,  KHf ,  FHf ,  WHf ,  YHf ,  THf ,  VHf ,  

  L  ALf ,  RLf ,  NLf ,  DLf ,  CLf ,  ELf ,  QLf ,  GLf ,  PLf ,  SLf ,  ILf ,  HLf ,  LLf ,  MLf ,  KLf ,  FLf ,  WLf ,  YLf ,  TLf ,  VLf ,  

  M AMf ,  RMf ,  NMf ,  DMf ,  CMf ,  EMf ,  QMf ,  GMf ,  PMf ,  SMf ,  IMf ,  HMf ,  LMf ,  MMf ,  KMf ,  FMf ,  WMf ,  YMf ,  TMf ,  VMf ,  

  K AKf ,  RKf ,  NKf ,  DKf ,  CKf ,  EKf ,  QKf ,  GKf ,  PKf ,  SKf ,  IKf ,  HKf ,  LKf ,  MKf ,  KKf ,  FKf ,  WKf ,  YKf ,  TKf ,  VKf ,  

  F AFf ,  RFf ,  NFf ,  DFf ,  CFf ,  EFf ,  QFf ,  GFf ,  PFf ,  SFf ,  IFf ,  HFf ,  LFf ,  MFf ,  KFf ,  FFf ,  WFf ,  YFf ,  TFf ,  VFf ,  

  W                           AWf ,  RWf ,  NWf ,  DWf ,  CWf ,  EWf ,  QWf ,  GWf ,  PWf ,  SWf ,  IWf ,  HWf ,  LWf ,  MWf ,  KWf ,  FWf ,  WWf ,  YWf ,  TWf ,  VWf ,  

 Y AYf ,  RYf ,  NYf ,  DYf ,  CYf ,  EYf ,  QYf ,  GYf ,  PYf ,  SYf ,  IYf ,  HYf ,  LYf ,  MYf ,  KYf ,  FYf ,  WYf ,  YYf ,  TYf ,  VYf ,  

   T ATf ,  RTf ,  NTf ,  DTf ,  CTf ,  ETf ,  QTf ,  GTf ,  PTf ,  STf ,  ITf ,  HTf ,  LTf ,  MTf ,  KTf ,  FTf ,  WTf ,  YTf ,  TTf ,  VTf ,  

   V AVf ,  RVf ,  NVf ,  DVf ,  CVf ,  EVf ,  QVf ,  GVf ,  PVf ,  SVf ,  IVf ,  HVf ,  LVf ,  MVf ,  KVf ,  FVf ,  WVf ,  YVf ,  TVf ,  VVf ,  

 

Slika 6.2.2  Frekfentna kvadratna matrica F 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 



 73 

     Za nizata na proteini kk   ,,...,, 121  od proteinskata familija mo`e da se konstruira niza 

od frekfentni kvadratni matrici F 1 ,F 2 ,...,F 1k ,F k , kade za sekoj protein i  e konstruirana 

frekfentna kvadratna matrica F i . So sobirawe na frekfentnite kvadratni matrici F 1 ,F 2 ,...,F 1k ,F k  

i delewe na sekoj od elementite na rezultantnata matrica so brojot na proteini vo ramki na 

proteinskata familija sme ja opredelile matricata P=
k

1



k

i 1

F i , kade sekoj element YXp , vo ramki na 

matricata P ja pretstavuva prose~nata verojatnost kako naredna amino-kiselina po amino-kiselinata 

X  da sledi amino-kiselinata Y  kaj protein koj bi pripa|al kon tekovnata proteinska 

familija kk   ,,...,, 121 . 

    

       Za konstrukcija na stohasti~kiot model potrebno e i da se opredeli verojatnosta proteinot da 

zapo~nuva so konkretna amino-kiselina od mno`estvoto na gradbeni amino-kiselini AC. Taa 

verojatnost mo`e da se opredeli na dva na~ini dadeni vo prodol`enie. 

     Ako verojatnosta za pojavuvawe na konkretna amino-kiselina kako po~etna ja utvrduvame samo vrz 

baza na analiza na po~etnite amino-kiselini kaj proteinite od proteinskata familija, toga{ spored 

ovoj pristap verojatnosta konkretna amino-kiselina X  da bide po~etna za protein od istata 

proteinska familija e 
k

n
p X

X  , kade Xn  e brojot na pojavuvawa na amino-kiselinata X  kako 

po~etna vo ramki na proteinskata familija kk   ,,...,, 121 . Drugiot pristap na utvrduvawe na 

verojatnosta za pojavuvawe na konkretna amino-kiselina kako po~etna se bazira na analiza na site 

amino-kiselini vo ramki na proteinskata familija. Za sekoja amino-kiselina X  od mno`estvoto na 

gradbeni amino-kiselini AC mo`at da se opredelat vrednostite: 
)(

,
)(

,...,
)(

,
)(

,

1

1,

2

2,

1

1,

k

kX

k

kXXX

l

n

l

n

l

n

l

n

 


, 

kade sekoj od elementite iXn ,  go pretstavuva brojot na pojavuvawa na amino-kiselinata X  kaj 

proteinot i  a )( il   e brojot na amino-kiselini koi vleguvaat vo gradbata na proteinot i . Spored   

ovoj   pristap   verojatnosta   konkretna   amino-kiselina  X    da   se  pojavi  kako  po~etna  e:  

k

l

n

l

n

l

n

l

n

p k

kX

k

kXXX

X

)()(
...

)()(

,

1

1,

2

2,

1

1,











 


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      Po nao|awe na matricata P i verojatnostite Xp  za sekoja od dvesette proteinski gradbeni amino-

kiselini, mo`eme da ja dademe generalnata formula za verojatnost na konkretna primarna struktura 

na protein od ista proteinska familija, bazirana na razgleduvawe na proteinite kako markovi 

sistemi. 

 

     Verojatnosta  za  konkretna  primarna struktura  nn XXXX ,,...,, 121   na  protein koj bi pripa|al 

kon proteinskata  familija  kk   ,,...,, 121   od  koja  se  izvedeni  matricata  P  i  verojatnostite 

Xp  za pojavuvawe  na  sekoja  od  amino-kiselinite  kako  po~etni  vo  ramki  na protein koj bi 

pripa|al kon taa proteinska familija e: 

)()|(),|(),,...,,|(),,...,,|(),,...,,( 112123123211221121 XPXXPXXXPXXXXXPXXXXXPXXXXP nnnnnnnn   . 

 

     So primena na konceptot na razgleduvawe na proteinite na primarno nivo kako markovi sistemi  

sekoja od verojatnostite ),,...,,|( 1221 XXXXXP iii   zavisi samo od elementite 1iX , no ne i od 

strukturata na nizata  1232 ,,...,, XXXX ii  ,  {to vo konkretniot slu~aj bi zna~elo deka verojatnosta 

na pozicija i  kaj proteinot da se javi konkretna amino-kiselina iX  od mno`estvoto na dvaeset 

gradbeni amino-kiselini e zavisna samo od amino-kiselinata 1iX  na pozicija 1i  no ne i od 

prethodnata struktura na proteinot(strukturata na podnizata 1232 ,,...,, XXXX ii  ), ni ovozmo`uva 

sekoja od verojatnostite ),,...,,|( 1221 XXXXXP iii   da mo`at da bidat napi{ani vo oblik: 

)|(),,...,,|( 11221   iiiii XXPXXXXXP . So  ova  ravenstvoto  za  verojatnost na  konkretna  

primarna  struktura nn XXXX ,,...,, 121   na  protein od ista proteinska familija  go  dobiva  oblikot: 

)()|()|()|()|(),,...,,( 11223211121 XPXXPXXPXXPXXPXXXXP nnnnnn   . 
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     Verojatnostite na pozicija i  da se nao|a konkretna amino-kiselina iX  ako na pozicija 1i  se 

nao|a amino-kiselinata 1iX  kaj protein koj bi pripa|al kon tekovnata proteinska familija 

kk   ,,...,, 121  se ednakvi na prose~nite verojatnosti kako naredna amino-kiselina po amino-

kiselinata 1iX  da sleduva amino-kiselinata iX , utvrdeni vrz baza na analiza na primarnata 

struktura na tekovno otkrienite i verificirani proteini kk   ,,...,, 121 , odnosno va`i 

)|( 1ii XXP =
ii XXp ,1

, nni ,1,...3,2  . Verojatnosta amino-kiselinata 1X  da se javi kako po~etna 

1Xp  mo`e da se opredeli na na~inite predlo`eni prethodno, od kade sledi deka verojatnosta za 

konkretnata primarna struktura nn XXXX ,,...,, 121   na protein koj bi pripa|al kon proteinskata 

familija kk   ,,...,, 121  e  ),,...,,( 121 nn XXXXP 
 nn XXp ,1


 12 , nn XXp

1213223 ,,, XXXXXXX pppp
nn




. 

 

     Prethodnoto ravenstvo e generalnata formula koja go opi{uva modelot za verojatnost na 

konkretna primarna struktura na protein koj bi pripa|al kon konkretna proteinska familija 

konstruiran vrz baza na analiza na primarnata struktura na site tekovno otkrieni i verificirani 

proteini od taa proteinska familija.  
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Zaklu~ok 
 

 

     Ovoj magisterski trud e proizvod na nekolkumese~ni istra`uvawa i analizi na strukturata na 

proteinite na razli~ni nivoa na organizacija. Pokraj detalniot osvrt za strukturata na proteinite i 

najupotrebuvanite modeli i metodi za pretstava na strukturata na proteinite, predlo`eni se i dva 

novi modela. Prviot model e vektorski baziran model i istiot ja opi{uva prostornata struktura na 

skeletot na proteinot, dodeka pak vtoriot model e stohasti~ki baziran model koj ja predviduva 

konkretnata primarna struktura na protein koj bi pripa|al kon odredena proteinska familija.  

 

     Skeletniot model na mno`estvoto na skeletni atomi so haoti~no raspredeleni koordinatni 

pozicii mu dava matemati~ka prostorno-logi~ka dimenzija so primena na naprednati koncepti od 

vektorska analiza. Kako model se karakterizira so niza na parametri, pri {to nekolkumese~nata 

primena na ovoj model na golem broj na proteini od razli~ni proteinski familii utvrdi 

konstantnost na del od parametrite i promenlivost na  ostanatite. Takvata analiza be{e 

potpomognata so samostojno napi{an programski C++ kod za avtomatizacija na nizata na algebarski, 

vektorski i statisti~ki presmetki.  

 

     Vo ramki na ovoj magisterski trud be{e predlo`en i stohasti~ki model za verojatnost na 

primarna struktura na protein koj bi pripa|al kon odredena proteinska familija. Takviot model e 

izveden vrz baza na razgleduvawe na nizata na tekovno otkrieni i verificirani proteini od edna 

proteinska familija kako markovi sistemi, pri {to generalnite rezultati od toa razgleduvawe za 

proteinskata familija se upotrebeni za formirawe na matrica na verojatnosti za promena na 

sostojba od koja se izveduva generalnata formula za verojatnost na konkretna primarna struktura na 

protein koj bi pripa|al kon taa proteinska familija. 

 

     Smetam deka predlo`enite modeli so primenetata softverska analiza i generalnite zaklu~oci vo 

odnos na rezultatite od istata se svoeviden doprinos kon bioinformati~kata analiza na proteinite 

i svoeviden patokz za idna nau~no-istra`uva~ka rabota.  
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