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ავტორისაგან 

თქვენს წინაშეა პირველი ქართულენოვანი სახელმძღვანელო ბიოინფორმატიკა- 

ში. ამ სახელმძღვანელოს საფუძვლად დაედო ლექციათა კურსი, რომელიც 

იკითხებოდა თბილისის ივანე ჯავახიშვილის სახელობის სახელმწიფო უნივერ- 

სიტეტის ზუსტ და საბუნებისმეტყველო მეცნიერებათა ფაკულტეტის 

მაგისტრატურის განყოფილების სტუდენტებისათვის. ბიოინფორმატიკა ინტერ- 
დისციპლინარული დარგია. მისი მიზნები თანამედროვე ბიოლოგიისა და 

ბიომედიცინის პრობლემების გადაწყვეტით შემოიფარგლება. ამისათვის იგი 

იყენებს მათემატიკაში, კომპიუტერულ მეცნიერებებში, ფიზიკაში, ქიმიაში და 

ბუნებრივია, ბიოლოგიაში დაგროვილ ცოდნასა და საშუალებებს. 

ბიოინფორმატიკაში დაგროვილი ცოდნის გაცნობა, მის ფარგლებში შემუშავებულ 

მიდგომებზე წარმოდგენის შექმნათ და განვითარების პერსპექტივებზე 

ინფორმაციის მიღება უდავოდ დიდ სარგებელს მოუტანს თანამედროვე 
ბიოლოგიისა და ბიომედიცინის საკითხებით დაინტერესებულ ნებისმიერ სტუ- 

დენტსა და ახალგაზრდა მკვლევარს. ამასთან ბიოინფორმატიკისადმი ინტერესის 
არსებობა შეიძლება ვივარაუდოთ გამოყენებითი მათემატიკისა და ინფორმა- 

ტიკის, ბიოფიზიკისა და კოდენსირებული გარემოს ფიზიკის, ორგანული ქიმიის, 

პოლიმერების ქიმიისა, ქიმიურ ნწაერთთა პროექტირებისა და სინთეზის, 

ფარმაკოლოგიის, ანუ საბუნებისმეტყველო მეცნიერებათა და მედიცინის 
სრულიად განსხვავებული განყოფილებების სტუდენტებისათვის. შესაბამისად 
წინამდებარე სახელმძღვანელო შეიძლება რეკომენდირებულ იქნეს სამედიცინო, 

ბიოლოგიის, მათემატიკის, ფიზიკისა და ქიმიის განყოფილებების სტუდენტებისა 

და ახალგაზრდა მკვლევარებისათვის. 

თანამედროვე ბიოლოგია ადამიანის მოღვაწეობის ის სფეროა, რომელიც 

გამოირჩევა განსაკუთრებით დიდი ინტენსივობის ინფორმაციულ ნაკადთა 

არსებობით. ბიოინფორმატიკის ჩამოყალიბებისა და ინტენსიურად განვითარების 

საწინდარს სწორედ ამ ინფორმაციების მიღების, შენახვისა და ანალიზის 

აუცილებლობა წარმოადგენს. წიგნის პირველი თავი მკითხველს წარმოდგენას 

უქმნის იმაზე, თუ რა როლი შეიძლება ითამაშოს ბიოინფორმატიკულმა 

საშუალებებმა ინფორმაციების მიღების, შენახვისა და ანალიზის საქმეში და 

ბიოინფორმატიკის განვითარების გარკვეული დონის მიღწევის შემთხვევაში, 

როგორი პერსპექტივა იშლება ადამიაწის მოღვაწეობის მნიშვნელოვანი სფერო- 

ების: მედიცინის, სოფლის მეურნეობის, ეკოლოგიური უსაფრთხეობის, თვისობ- 
რივად ახალ სიმაღლეებზე აყვანის თვალსაზრისით. 

სტრუქტურული ბიოინფორმატიკაკ ბიოინფორმატიკის განუყოფელი და 

მნიშვნელოვანი ნაწილია. შეიძლება ითქვას, რომ პირველი კომპიუტერული 
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მიდგომები ბიოლოგიაში სწორედ სტრუქტურული ბიოლოგიის ამოცანების 
გადაწყვეტის მიზნით შეიქმნა. წინამდებარე სახელმძვანელოს დიდი ნაწილი 

ეხება სტრუქტურული ბიოინფორმატიკის საკითხების მიმოხილვას და ამდენად, 

მოცემული წიგნის სახელი „სტრუქტურული ბიოინფორმატიკის საფუძველბი“ 

შეიძლება ყოფილიყო. ამ სპეციფიკიდან გამომდინარე, მეორე თავი ითვალის- 

წინებს სტრუქტურული ბიოლოგიის საფუძვლებთან, მის ტერმინოლოგიასა და 

ცნებებთან გაცნობას. ამით, ჩვენი აზრით, სტრუქტურულ ბიოლოგიაში გაუ- 

თვითცნობიერებელ მკითხველს ვუადვილებთ სტრუქტურულ ბიოინფორმატი- 

კასთან დაკავშირებული თავების გაცნობას. შესაბამისად, სტრუქტურული ბიო- 
ლოგიის ცოდნის მქონე მკითხველს შეუძლია წიგნის გაცნობისას გამოტოვოს 
მეორე თავი. 

მესამე თავი ეხება ინფორმაციის შენახვის საკითხებს. კერძოდ, განხილულია 
ამინმუავურ და ნუკლეოტიდურ თანამიმდევრობათა შესახებ მოწაცემთა 

ძირითადი ბაზები. ასევე ცილების სივრცული მოწყობების შესახებ მონაცემთა 
ძირითადი ბაზა. 

მეოთხე და მეხუთე თავში მიმოხილულია მონაცემების ანალიზის საშუალებები. 

მეოთხე თავი შეეხება თანამიმდევრობათა შედარებისა და ევოლუციური ხის 

აგების საშუალებებს, მეხუთე კი, სტრუქტურათა კლასიფიკატორებსა და ცილათა 
სტუქტურების შედარების მეთოდებს. 

დღეს ჩვენ ვცხოვრობთ სტრუქტურული გენომიკის ერაში, როცა დღის წესრიგში 

მთელი სიმწვავით დგას ამოცანა - თითოეული გენი უზრუნველვყოთ 

ინფორმაციით მისი ექსპრესიის პროდუქტის სივრცული მოწყობისა და ფუნქციის 

შესახებ·- რადგან სტრუქტურული გენომიკის პრობლემების გადასაწყვეტად 

გამოყენებული ექსპერიმენტული მეთოდები ძვირია და დიდ დროს მოითხოვს, 

მათ გადასაწყვეტად იაფი კომპიუტერული მიდგომების ინტენსიურად ჩართვის 

აუცილებლობა გაჩნდა. შესაბამისად, შემუშავებულ იქნა სივრცული სტრუე- 

ტურის წინასწარმეტყველების მეთოდების მთელი რიგი. წიგნის მეექვსე თავი 

სწორედ ცილის სტრუქტურული მოწყობისა და ფუნქციის წინასწარმეტყველების 
მეთოდებს ეძღვნება. 

ბიოლოგიური სისტემების ფუნქციონირების მექანნიზმებში გარკვევა და ამ 

მექანიზმებზე ზემოქმედების საშუალებების შემუშავება თანამედროვე ბიომედი- 

ცინის უმთავრეს ამოცანას წარმოადგენს. ამ ამოცანის წარმატებით გადაწყვეტა 

დიდწილადაა დამოკიდებული მოლეკულათშორისი ურთიერთქმედებათა ქსე- 

ლების, ამ ურთიერთქმედებათა თავისებურებების შესახებ ამომწურავი ინფორ- 

მაციის არსებობაზე. მეშვიდე თავში მკითხველი გაეცნობა ცილა - ცილა და ცილა – 

ლიგანდის ტიპის ურთიერთქმედებათა შემსწავლელ კომპიუტერულ მიდგომ- 

ებსა და შესაბამის პროგრამულ პაკეტებს. აქვე მკითხველი წარმოდგენას შეიქმნის



ბიოლოგიურად აქტიურ წაერთთა (წამალთა) პროექტირების პროცესებსა და ამ 
პროცესებში გამოყენებულ კომპიუტერულ მიდგომებზე. 

ბოლო, მერვე თავში მიმოხილულია თანამედროვე ბიომედიცინის ერთ-ერთი 

მნიშვნელოვანი მიმართულების, სტრუქტურული გენომიკის განვითარების 

გზები და პერსპექტივები. 

ავტორი დიდ მადლობას უხდის: მაია გრიგოლავას, თენგიზ სამსონიძეს და 

თენგიზ” “ზაალიშვილს ხელნაწერის დახვეწის პროცესში გაწეული დახმა- 

რებისათვის. 

მალაქია ფირცხალავა





თავი 1 

ბიოინფორმატიკა და სტრუქტურული 

ბიოინფორმატიკა. არსებობისა და 

განვითარების საფუძვლები 

1. ბიოინფორმატიკის არსებობისა და განვითარების 

საფუშვლები 

ჩვენ ეცხოვრობთ მძლავრი ინფორმაციული ნაკადების ეპოქაში. ამ 

ინფორმაციების შენახვა და გადამუშავება ახალი ცოდნის მიღების მიზნით, 

კაცობრიობისათვის ერთ-ერთ უმნიშვნელოვანეს ამოცანას წარმოადგენს. 

თანამედროვე ბიოლოგია ადამიანის მოღვაწეობის ის სფეროა, რომელიც გამო- 

ირჩევა განსაკუთრებით დიდი ინტენსივობის ინფორმაციულ ნაკადთა არსე- 

ბობით. ეს აიხსნება იმ უდიდესი როლით, რომელიც აკისრია თანამედროვე 

ბიოლოგიას ნებისმიერი ქვეყნის სრულფასოვანი განვითარების საქმეში. სოფლის 

მეურნეობის (მათ შორის კვების მრეწველობის), მედიცინის (მათ შორის 

ფარმაკოლოგიის), ეკოლოგიური და სხვა მნიშვნელოვანი პრობლემების გადაწ- 

ყვეტა თანამედროვე ტექნოლოგიების გამოყენებით, ნებისმიერი სახელმწიფოს 
უმთავრესი ამოცანებია. თუ თვალს მივადევნებთ თანამედროვე ბიოლოგიური 

კვლევების განვითარების გზას, ადვილად შევამჩნევთ ამ კვლევათა გაიაფების 

ტენდენციას. ასე მაგალითად, ჯერ კიდევ ორიოდე ათეული წლის წინ 

დაგეგმილი, “ადამიანის გენომის” სახელწოდებით ცნობილი პროექტის რეალი- 

ზაცია დაკავშირებული იყო კოლოსალურ დანახარჯებთან. ასეთივე მასშტაზისა 
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და ბუნების პროექტები, რომლებშიც ინტენსიურად არიან ჩართულნი სხვადასხვა 
ქვეყნის მკვლევარები, მიმდინარეობს დღესაც და იგეგმება მომავლისთვისაც. 

დღეისათვის უკვე შეიძლება ითქვას, რომ მათზე მოთხოვნილი დანახარჯები 

გაცილებით დაბალია. ექსპერიმენტულ მეთოდთა დახვეწისა და კომპიუტერულ 

მიდგომათა წილის გაზრდასთან ერთად მოსალოდნელია ასეთ პროექტთა 

თვითღირებულების შემდგომი მნიშვნელოვანი შემცირება და ეს უახლოესი 

მომავლის პერსპექტივად მოიაზრება. 

ბიოლოგიურ პრობლემათა კვლევების მიზანია შეიქმნას წინაპირობა ცოცხალი 

უჯრედის, თუ მრავალუჯრედიანი ორგანიზმის ნორმალური ფუნქციონირე- 

ბისთვის საჭირო ბიოლოგიური პროცესების საფუშველში მყოფი მოლეკულური 

მექანიზმების სრულად წარმოჩენისათვის, ანწომალიათა მიზეზების დადგე- 
ნისათვის. სწორედ ამ მიზნით გაიშიფრა სხვადასხვა ორგანიზმთა გენომების 

ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობები. იქმწება ამ იმფორმაციის შენახვისა და 

გადამუშავების უზრუნველმყოფი, კომპიუტერულ მეცნიერებათა თაწამოედროვე 

მიღწევებზე დაფუძნებული ახალი საშუალებები. ეს პროცესი ალბათ კიდევ 

დიდხანს გაგრძელდება. სწორედ ამან განაპირობა ახალი ინტერდისციპ- 

ლიწარული დარგის, ბიოინფორმატიკის ჩამოყალიბება. სულ რაღაც ათიოდ 
წელიწადში ამ დარგმა მიაღწია განვითარების მაღალ დონეს. თამამად შეიძლება 

ითქვას, რომ არ ასებობს პრობლემა ფუნქციური გენომიკის, პროტეომიკის, 

სტრუქტურული ბიოლოგიის, სისტემური ბიოლოგიის ფარგლებში, ანუ 

თანამედროვე ბიოლოგიის მირითადი მიმართულებების ფარგლებში, რომლის 

გადაწყვეტისათვის ბიოინფორმატიკულ კვლევებში დაგროვილმა ცოდნამ თავისი 

დადებითი წვლილის შეტანა ვერ შეძლოს. 

ბიო-სამედიცინო პრობლემები და ბიოინფორმატიკა 

გენური პროექტები, როგორც ინფორმაციის ძირითადი წყარო. 

მოდით ახლა შევეცადოთ უფრო ამომწურავად ვუპასუხოთ კითხვას - რამ 

განაპირობა ზიოლოგიაში მძლავრი იმფორმაციული წაკადებისა და შესაბამისად 

ზიოინფორმატიკის წარმოშოზა და რას ემსახურეზა იგი? 

ცნობილია, რომ გეწომური დნმ-ს ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობა მატარე- 

ბელია ყველა იმ ინფორმაციისა, რომელიც აუცილებელია ცოცხალი ორგანიზმის 

არსებობისათვის საჭირო მოლეკულური პროცესების სწორად განსახორცი- 
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ელებლად. აქედან გამომდინარე, გენომში თავმოყრილი სრული ინფორმაციის 
მოშიება და ამ ინფორმაციის დროსა და სივრცეში სწორად რეალიზების 
საშუალებეზის წარმოჩენა წარმოადგენს თანამედროვე ბიოლოგიის უპირველეს 
ამოცანას. რამდენიმე ათეული წლის განმავლობაში მრავალი ქვეყნის მკვლევართა 

ძალისხმევამ განაპირობა ზემოთხსენებულ მექანიზმთა შესახებ ზღვა ინფორ- 

მაციის დაგროვება. მიუხედავად ამისა, დღეისათვის შესაძლებელი გახდა მხო- 

ლოდ გარკვეული საფუძვლების შექმნა და თანამედროვე ბიოლოგიის ძირითადი 

მიზნისკენ სწორი მიმართულებით მოძრაობის უზრუნველსაყოფად აქცენტი 

გაკეთდა ურთიერთკავშირში მყოფ, მაგრამ მაინც გარკვეულწილად ცალკეულ 

მიმართულებებზე. ამათგან შეიძლება გამოვყოთ ფუნქციური გეწომიკა, პროტე- 

ომიკა, სტრუქტურული ბიოლოგია, სისტემური ბიოლოგია. აქ უპრიანია მოკლედ 

მიმოვიხილოთ ზემოთ ხსენებული მიმართულებები, წარმოვაჩინოთ მიმარ- 

თულებათა ფარგლებში ჩასატარებელ კვლევათა ამოცანები. 

კიდევ ერთხელ აღვნიშნავ, რომ ცოცხალი ორგანიზმის არსებობისათვის აუცი- 

ლებელი მთელი ინფორმაცია თავმოყრილია დნმ-ს ნუკლეოტიდურ თაწამიმ- 

დევრობაში და ამან განაპირობა სწორედ სხვადასხვა ორგანიზმების გენომთა 

ნუკლეოტიდურ თაწამიმდევრობების შესახებ ინფორმაციების სულ “უფრო 

მზარდი ტემპებით დაგროვების ტენდენცია. ასეთი ტენდენციის შენარჩუნების 

საფუძველს იძლევა არსებული სეკვენწირების მეთოდების შემდგომი დახვეწა ან 

პრინციპულად ახალ მიდგომებზე გადასვლის შესაძლებლობები. ამის შესახებ 

ქვემოთ, ახლა კი ხაზი გავუსვათ იმას, რომ გენომის ნუკლეოტიდური თანა- 

მიმდევრობის ცოდნა თავისთავად ვერ უზრუწველგვყოფს სრული ინფორმაციით, 

მაგალითად ინფორმაციით გენეტიკური აპარატის ფუნქციონირების საფუძველში 

მყოფ მოლეკულური მექანიზმების შესახებ, თუ არაა ცნობილი ღია წასაკითხი 
ჩარჩოების ადგილმდებარეობა, რეგულატორული უბნების სტრუქტურა, მათი 

ურთიერთ და წასაკითხ ჩარჩოებთან მიმართება და სხვა ანალოგიური 

მონაცემები. სწორედ ამ უკანასკნელი საკითხების გარკვევის მიზნით ჩატა- 

რებული კვლევები უზრუნველგვყოფს ინფორმაციით, რომელიც საფუშვლად 
უდევს თანამედროვე ბიოლოგიის ერთერთ მნიშვნელოვან მიმართულებას - 

ფუნქციურ გენომიკას. 

პროტეომიკა მოიცავს ინფორმაციას მთელი გენომის მასშტაბით გენთა, ანუ 

ექსპრესირებად უბანთა ფუნქციური დატვირთვების შესახებ და მას ერთ-ერთი 

ცენტრალური ადგილი უკავია ფუნქციონალურ გენომიკაში. ფუნქციონალური 

გენომიკა პროტეომიკის გარდა გულისხმობს აგრეთვე გენომის არაექსპრე- 
სირებადი ნაწილების კვლევას, მათ შორის რეგულატორული უბნებისა და ე.ი. 

რეგულაციის მექანიზმებისა. 

ფუნქციასა და სტრუქტურას შორის ურთიერთმიმართების საკითხების გარკვევა 

თანამედროვე ბიოლოგიის ერთ-ერთი მნიშვნელოვანი ამოცანაა. სტრუქტურული 

ბიოლოგია სწორედ ფუნქცია-სტრუქტურას შორის “ორთიერთმიმართების 
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გარკვევის მიზნით ჩატარებული კვლევების პროცესში ცოდნის დაგროვებას 

ბულისხმობს. ასეთი ცოდნა საშუალებას იძლევა გადავწყვიტოთ თანამედროვე 

ბიოლოგიისთვის ისეთი მნიშვნელოვანი ამოცანები, როგორიცაა ბიომაკრო- 

მოლეკულების სივრცული მოწყობის კანონზომიერებათა დადგენა (მაგალითად, 

მხოლოდ ღია წასაკითხი ჩარჩოს ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობის ცოდნის 

საფუშველზე ცილის სივრცული მოწყობისა და შესაბამისი ფუნქციური დატვირ- 

თვის დადგენა), ბიოლოგიური ფუნქციონირებისათვის საჭირო მოლეკულური 

მექანიზმების სტრუქტურულ საფუძვლებში გარკვევა, ბიომაკრომოლეკულებს 

შორის ურთიერთქმედების უწარის შეფასება, და აქედან გამომდინარე გეწეტი- 

კური აპარატის ფუნქციონირების მოლეკულური მექანიზმების ახსნა. აღსა- 

ნიშნავია რომ მოლეკულური მექანიზმების სტრუქტურული საფუძვლების 

ცოდნა თავის მხრივ უზრუნველგვყოფს ამ მექანიზმებზე ზემოქმედების შესაძ- 

ლებლობებით. აქვე შეგვიძლია შევნიშნოთ, რომ ზემოთ მოცემულ სფეროთა 

შორის გამიჯვნა არამკვეთრია და მათში თავმოყრილ ცოდნათა შორის ადგილი 

აქვს გადაფარვას. 

საერთოდ, ბიოლოგიურ კვლევათა მომავალი უფრო ინტეგრაციული ხასიათისაა 

და ამით განსხვავდება წარსული რეალობისაგან, როცა ძირითადად სპეცი- 

ალიზაციაზე კეთდებოდა აქცენტი. წარსულში ძირითადად შეისწავლებოდა 

ცალკეული ბიოლობიური ერთეულები სტრუქტურული მოწყობა და 
ბიოლოგიური ფუენქცია, დღეს კი, კვლევები სულ უფრო მეტად მიმართულია ამ 

ერთეულებს შორის ურთიერთქმედების გარკვევაზე ასეთი „სისტემური 

მიდგომების“ განხორციელების აუცილებლობა გახდა საწინდარი სწორედ ე.წ. 
სისტემური ზიოლოგიის განვითარებისა. 

აქ ხაზი უნდა გაესვას იმ გარემოებას რომ თანმედროვე ბიოლოგიის 

უმნიშვნელოვანესი პრობლემის გადაწყვეტის პროცესში დაგროვილი ცოდნა მე- 

20 საუკენის 80-ანი წლების ბოლომდე მირითადად ექსპერიმენტული კვლევების 

შედეგად მოიპოვებოდა, კომპიუტერული მიდგომების გამოყენებით დაგროვილი 

ცოდნის წილი კი, მცირე იყო. მდგომარეობა ძირეულად შეიცვალა წინა საუკუნის 

90-ანი წლების ბოლოსა და ამ საუკუნის დასაწყისიდან, როცა ერთის მხრივ მოხდა 

რიგ ორგანიზმთა გენომების სრული ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობების 

დადგენის მიზნით განხორციელებული პროექტების, მათ შორის ადამიანის 

გენომის პროექტის წარმატებული დასრულება და მეორეს მხრივ შეიქმნა 

ტექნოლოგიური საფუძველი სისტემური მიდგომების რეალიზებისათვის. 

სეკვენირების მეთოდების დახვეწის კვალდაკვალ გაიზარდა იმ ორგანიზმთა 

რიცხვი „ი რომელთა გენომების ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობები უკვე 

გაიშიფრა ან გაშიფვრის პროცესშია. დღევანდელი პროგნოზით ასეთ ტენდენციას 

კიდევ დიდხანს ექნება ადგილი. შესაბამისად, დღის წესრიგში მეტად 

მტკივნულად დადგა საკითხი - გენომის წუკლეოტიდურ ტექსტში შენახული 

ყველა ინფორმაციის წარმოჩენისა და ამ პროცესის გენომების წუკლეოტიდური 

თაწამიმდევრობის შესახებ ინფორმაციის მოპოვების სიჩქარის შესაბამისი 
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სიჩქრით განხორციელების გცხადია,„ყ„ ექსპერიმენტული მიდგომების 
ძვირადღირებულებისა და შრომატევადობის გამო, უკანასკნელი ამოცანის 

მხოლოდ ექსპერიმენტულ მიდგომებზე დაფუძნებით განხორციელება 

არარეალურია. და აქ გაჩნდა კომპიუტერული მიდგომები „ რომლებიც 

ეფუძნებოდა რა მათემატიკურ და კომპიუტერულ მეცნიერებათა მიღწევებს, 

წარმოადგენდა ნუკლეოტიდურ ტექსტებში შენახული ინფორმაციის მცირე 

დანახარჯებითა და მოკლე დროში ანალიზის საშუალებებს. შეიძლება ითქვას, 

რომ თანამედროვე ბიოლოგიის ნებისმიერი მიმართულების განვითარების 

უზრუნველყოფის მიზნით შემუშავებულია შესაბამისი სპექტრი მონაცემთა 

ბაზებისა და ამ ბაზებთან სამუშაოდ განკუთვნილი პროგრამათა პაკეტებისა. 

ცხადია ინფორმაციის დაგროვებასთან ერთად, მონაცემთა ბაზების, 

კომპიუტერული მიდგომებისა და შესაბამის პროგრამათა პაკეტების რიცხვი 

გაიზრდება. შედეგად გაფართოვდება ბიოლოგიურ პრობლემათა სპექტრი, 

რომელთა წარმატებით გადაწყვეტა დიდწილად დამოკიდებული იქნება 

შესაბამისი პროგრამული უზრუნველყოფის არსებობაზე. ასეთ პრობლემათა 

თვალსაჩინო მაგალითად გამოდგება თანამედროვე ბიოლოგიის უახლოესი 

მიმართულების ე.წ. „სისტემური ბიოლოგიის“ განვითარების გზაზე მდგომი 

პრობლემები. 

დნმ მიკრო-მატრიცებზე დაფუმნებულ კვლევები და ბიოინფორ- 

მატოკა. 

როგორც “%ზემოთ ითქვა ბიოლოგიურ კველევათა მომავლი უფრო 

ინტეგრაციული ხასიათისაა და ამით განსხვავდება წარსული რეალობისაგან, 

როცა ძირითადად სპეციალიზაციაზე კეთდებოდა აქცენტი. წარსულში 

ძირითადად შეისწავლებოდა ცალკეული ბიოლოგიური ერთეულების 

სტრუქტურული მოწყობა და ბიოლოგიური ფუნქცია. დღეს კი, კვლევები სულ 
უფრო მეტად მიმართულია ამ ერთეულებს შორის «ურთიერთქმედების 

გარკვევაზე. ასეთი „სისტემური მიდგომების“ განხორციელება კი, შესაბამისი 

მათემატიკური აპარატის და პროგრამული უზრუნველყოფის გარეშე 

შეუძლებელია. ასეთი სისტემური მიდგომის მაგალითებად გამოდგება გენთა 

ექსპრესიის ფართო, მაშტაბური სურათის ანალიზი, რომელიც ეფუმწება 

ჰიბრიდიზაციის ექსპერიმენტებს და ხორციელდება დნმ მიკრომატრიცებზე (იხ. 
სურათი 1.1) 

ასეთი ექსპერიმენტების აუცილებლობა კიდევ “უფრო აძლიერებს 

ბიოინფორმატიკულ მიდგომებზე მოთხოვნილებას. შეიძლება თამამად ითქვას, 

რომ სულ უფრო იზრდება მოთხოვნა გენთა ფუნქციის წინასწარმეტყველების 
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საკღყველი ფარფატა 

    

   
   

  

  

  

მრაჟალშვერი 00949 
კალამი     

      
4470 
«48% 

26 1 +. 
“ა 

! “აზ/ 
ჯლოვი ჯენი 

სურათი 11 დნმ მიკრო-მატრიცის სქემტური წარმოდგენა სურათზე 
მოცემულია საფუმველი-ფირფიტის (§სძ69) მიკრო-მატრიცად მოწყობის მაკეტი. 
მიკრო-მატრიცის შემადგენელი მირითადი ერთეულებია უმცირესი უზნეზი, ე.წ. 
„ლაქები“ (5:0C). ლაქებს ქმნის მიწის საფუშველთან მყარად მიმაგრეზული იდნმ 
კლონები. ლაქათა ზომა, ფორმა და მათში განთავსეზული დწმ-ს კონცენტრაცია 
ცვალეზადია. ლაქეზის გენერირეზისათვის შექმნილია სპეციალური როზოტიზი- 
რებული მექანიზმები რომლებიც უზრუნველყოფილია მრავალწვერიანი 
(მრავალკალმიანი, ისი წთად) დასატანი მოწყოზილოზით. დატანა შესამლეზელია 
წარმოეზდეს ზლოკების სახით («ახ>ვო2)/3), აწუ არაეურთდროულად დატანილი 
უზნების სახით. ერთი და იგივე გენი (კლონი) შეიძლება რამდენჯერ იქწეს 
დატანილი ერთსა და იმავე საფუძველ-ფირფიტაზე. ლაქეზის სახით დატანილი 
ზონდეზის (საკვლევი დწმ კლონების) რიცხვი შეიშლება აჭარბებდეს 40 000-ს. 
ასეთი რაოდენობა ელემენტეზისაგან შემდგარ მატრიცაზე ჰიბრიდიზაციის 
ექსპერიმენტის შედეგების ინტერპრეტირება სპეციალურად შემუშავებული 
პროგრამული უზრუნველყოფის გარეშე პრაქტიკულად შეუძლებელია. 
ზოგადად ნათელი,ა რომ რთული ზიოლოგიური სისტემების 
ფართომასშტაბური ექსპერიმენტებით კვლევის შესაძლებლობები მძლავრი 
ბიოინფორმატიკული ხაზის არ ქონის პიროზებში შეზღუდულია. 

მეთოდებზე. გენთა ბიოლოგიური ფუნქციის ცოდნა როგორც ბიოლოგიური, ისე 

კლინიკური ინტერესების სფეროა და შესაბამისად, გვეხმარება როგორც 

შემდგომი ბიოლოგიური კვლევების შესახებ გადაწყვეტილებების მიღებაში, 

ასევე თერაპიის სამიზნეთა შერჩევაში. ასე მაგალითად, მიკრომატრიცული 

ექსპერიმენტების სამართავად შექმნილ პროგრამათა პაკეტების უმრავლესობა 
ინფორმაციას გენთა ფუნქციის შესახებ იღებს საზოგადო მოხმარების მონაცემთა 

ბაზებიდან, რომლებიც მოიცავს ინფორმაციას გენომში დაფიქსირებულ გენთა 

მხოლოდ დაახლოებით ნახევრის შესახებ ამ ხარვეზის აღმოფხვრა კი, 

დიდწილად სტრუქტურული ბიოინფორმატიკის პრეროგატივაა. 
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სტრუქტურული ბიოლოგია და ბიოინფორმატიკა 

უჯრედში ინფორმაცია შენახულია გენომის სტრუქტურული ორგანიზაციისა და 
გენთა ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობების ფორმით. ამ ინფორმაციის 

გარკვეულ ბიოლოგიურ ფუნქციად რეალიზების გზა სქემატურად ასე შეიძლება 

წარმოვადგინოთ: 

გენის ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობა - ცილის ამინმჟავური თაწნამიმდევ- 

როზა - ცილის სივრცული სტრუქტურა - ზიოლოგიური ფუნქცია 

ეს გზა წათლად მიუთითებს სტრუქტურული ბიოლოგიის როლზე თანამედროვე 

ბიოლოგიის ძირითადი ამოცანების გადაწყვეტის პროცესში. სტრუქტურული 

ბიოლოგია გულისხმობს ცოდნას ბიომაკრომოლეკულათა სტრუქტურის, პოლი- 

პეპტიდთა ცილად დახვევის, ცილის, დნმ-სა და რნმ-ს სივრცული მოწყობის, 

მათი ურთიერთქმედების კანონზომიერებათა, ასევე იმ მეთოდთა შესახებ, 

რომლებიც გამოიყენება ამ კანონზომირებებათა დასადგენად. ბიომაკრო- 

მოლეკულათა ფუნქცია ძირითად განპირობებულია მათი სივრცული მოწყობის 

თავისებურებებით მოლეკულური მექანიზმების ახსნა კი მოითხოვს 

ბიომაკრომოლეკულათა ფუნქციონირების შესახებ და ეი სივრცული 

სტრუქტურის შესახებ ამომწურავი ცოდნის ფლობას. აქედან გამომდინარე, 
სტრუქტურული ბიოლოგიის მიღწევები დიდწილად განაპირობებს თანამედ- 

როევე ბიოლოგიის ძირითადი მიზნის, ცოცხალი უჯრედისა თუ მრავალუჯრე- 

დიანი ორგანიზმის ნორმალური ცხოველმყოფელობის უზრუნველმყოფი მოლე- 

კულური მექანიზმების შესახებ სრული ცოდნის დროულად მიღების 

შესაძლებლობას. 

სტრუქტურული ბიოლოგიის საკვანძო როლი განსაკუთრებით თვალშისაცემია 

დღეს, როცა თავი იჩინა დისბალანსმა გენომთა ნუკლუოტიდური თანამიმდევრო- 

ბების შესახებ დაგროვილი ინფორმაციის მოცულობას, ამ ინფორმაციული ნაკა- 

დის სიჩქარეს, ერთის მხრივ, და სტრუქტურული ინფორმაციის მოცულობას, მისი 

ექსპერიმენტული მეთოდებით მოპოვების სიჩქარეს შორის, მეორეს მხრივ. 

სტრუქტურული ინფორმაციის ექსპერიმენტული მეთოდებით მიღების პროცე- 

დურა საკმოდ რთული, ძვირადღირებული და დროში გაწელილია. ამის 

მაგალითებად შეიძლება მოვიყვანოთ რენტგენოსტრუქტურული ანლიზისა და 

ბირთვული მაგნიტური რეზონანსის მეთოდები. სტრუქტურული ბიოლოგიის 

პრობლემების სწრაფად და მცირე დანახარჯებით გადაწყვეტისათვის ბუნებ- 

რივია, დღის წესრიგში დადგა ალტერნატიული, კომპიუტერულ მიდგომებზე 

დაფუძნებული მეთოდის შემუშავების აუცილებლობა. ასეთი მეთოდების შემუ- 
შავება-განვითარები–“ მცდელობას ადგილი ჰქონდა «ოუკვე კომპიუტერული 

ტექნიკით სარგებლობის საშუალების გაჩენისთანავე. ამიტომ შეიძლება თამამად 

ითქვას, რომ ისტორიულად ბიოინფორმატიკას საფუძველი ჩაეყარა სწორედ 

სტრუქტურული ბიოლოგიის პრობლემების კომპიუტერული მიდგომებით 
გადაწყვეტის მცდელობის მომენტიდან და შესაბამისად, სტრუქტურული 
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ბიოლოგიის პრობლემების გადასაწყვეტად შექმნილი ადრეული კომპიუტერული 

მიდგომები შეიძლება განხილულ იეწეს, როგორც ბიოინფორმატიკულ მეთოდთა 

პირველი ნიმუშები. 

შემდგომში, სტრუქტურული ბიოლოგიის ამოცანათა აქტუალობის %ზრდის 
პირობებში, შესაბამის კომპიუტერულ მიდგომათა მეტად მრავალფეროვანი და 

დახვეწილი სპექტრის ჩამოყალიბებამ და მისი შემდგომი განვითარების მწვავე 

აუცილებლობამ დღის წესრიგში დააყენა სტრუქტურული ბიოინფორმატიკის 

ბიოინფორმატიკიდან გამოყოფის და მისი დამოუკიდებელ მიმართულებად 

ჩამოყალიზების საკითხი. თუმცა მართებულია სტრუქტურული ბიოინფორმატი- 
კის ბიოინფორმატიკის მნიშვნელოვან, განუყოფელ ნაწილად განხილვაც. 

სტრუქტურული ბიოინფორმატიკა დღეს მეტად სწრაფად განვითარებადი 

დარგია. მისი მიღწევები უკვე თვალში საცემია. სტრუქტურულ ბიოინფორმა- 

ტიკაში დაგროვილმა ცოდნამ და მეთოდებმა შეუცვლელი სამსახური შეუძლია 

გაუწიოს ბიოლოგიური პროცესების საფუძველში მყოფი მოლეკულური მექანი%ზ- 
მეზის შემსწავლელ მკვლევარს. 
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2. ბიოინფორმატიკის როლი გენომური პროექტების 

რეალიზების პროცესში 

დღეს “უკვე შეიძლება თამამად ითქვას, რომ ბიოლოგიაში სრულფასოვანი 

კვლევების ჩასატარებლად აუცილებელი ხდება ბიოინფორმატიკის, კომპიუტე- 

რული ბიოლოგიის მეთოდთა საფუძვლების ცოდნა. უკანასკნელი მტკიცების 
დამაჯერებლობის საჩვენებლად შესაძლებელია წარმოვადგინოთ კომპიუტე- 

რული მიდგომებით თანამედროვე ბიოლოგიის სრულიად განსხვავებულ პრობ- 

ლემათა გადაწყვეტის მაგალითები. რადგანაც ჩვენ გენომური პროექტების ერაში 

ვცხოვრობთ, სადემონსტრაციოდ გამოვიყენოთ თანამედროვე ბიოლოგიის 

უმნიშვნელოვანესი ამოცანის, გენომის ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობის 

დადგენის ამოცანის გადასაწყვეტად არსებული საშუალებები და ვნახოთ, რა 

როლს თამაშობს კომპიუტერული მიდგომები მოცემული ამოცანის წარმატე- 

ბულად გადაწყყვეტის საქმეში. 

გენომური პროექტის ამოცანები და მათი გადაწყვეტის 

საშუალებები 

გენომური პროექტები ითვალისწინებს ორგანიზმთა (ცხოველები, მცენარეები, 

სოკოები, ბაქტერიები, არქიბაქტერიები, ერთუჯრედიანი ორგანზმები, ვირუსები) 

გენომების სრული ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობების დადგენას. ორგანიზმის 

გენომური თანამიმდევრობის დადგენა ნიშნავს თითოეული ქრომოსომის დნმ-ს 

ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობის დადგენას. ბაქტერიებისათვის, რომელთა 

უჯრედებში, როგორც წესი, ერთი ქრომოსომაა, გენომური პროექტი მიზნად 

ისახავს სწორედ ამ ქრომოსომის თანამიმდევრობის დადგენას. ადამიანის 

შემთხვევაში კი, გენომის შესახებ სრული ინფორმაციის ცოდნა ითვალისწინებს 24 

წყვილი ქრომოსომის ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობის დადგენას. 

ადამიანის გენომის პროექტი შეიძლება ეპოქალურ პროექტად ჩაითვალოს. 

გენომიკის ერის დაწყება კი თამამად შეიძლება იქნეს მიჩნეული კაცობრიობის 
ერთ-ერთ უმნიშვნელოვანეს მიღწევად. აქ დაწვრილებით არ შევჩერდებით 

ადამიანის გენომის პროექტის თავისებურებებზე ჰრთქვენს ყურადღებას 
შევაჩერებთ მხოლოდ გენომური პროექტის რეალიზების პროცესში გადასაწყვეტ 

ორ მნიშვნელოვან ამოცანაზე. ესენია ასამბლირების (აწყობის) და ანოტირების 

ამოცანები.



ასამბლირების პრობლემის წარმოშობა უკავშირდება დიდი სიგრძის დნმ-ს 

სეკვენირებისათვის შემუშავებული მიდგომის დაფანტვით სეკვენირების 

(5ხიLწსი §იისიით იზ) სპეციფიკას. 

დაფანტვით სეკვენირება 

დიდი სიგრძის დნმ-ს სეკვეწირების პროცესში, როგორც წესი, გამოიყენება ე.წ. 

დაფანტვით სეკვენირების მიდგომა (5ხისდსი ვიცსიოიCონ. 5ხიLყყი - არის საფანტის 
თოფი და მასთან ანალოგია უკავშირდება იმ ფაქტს, რომ ხდება დნმ-ს 

შემთხვევითად, უწესრიგოდ, მცირე ნაწილებად დანაწევრება, დაფანტვა). ასეთი 

მიდგომის გამოყენება განპირობებულია იმ ფაქტით, რომ ჯაჭვის ტერმინირებაზე 

დაფუძნებული მეთოდი (სენჯერის) რომელიც დნმ-ს მხოლოდ შედარებით 
მოკლე ჯაჭვების სეკვენირების საშუალებას იმლევა, იძულებულს გვხდის 

დავანაწევროთ დნმ-ს გრძელი ჯაჭვი მცირე ფრაგმენტებად, მოვახდინოთ მათი 

ცალ-ცალკე სეკვენირება და შემდგომ, სეკვენირებული ფრაგმენტების რეასამ- 

ბლირებით აღვადგინოთ საწყისი (საკვლევი) დწმ-ს თანამიმდევრობა. ზოგადად, 
სეკვენირებისას, გამოიყენებოდა ორი მიდგომა: ერთი, ე.წ ქრომოსომაზე 
გასეირნება (CხXიო0ი5006 VVმIMIიყ), ან პრაიმერით გასეირნება (ი0=თ06» VV2IMIიწ.). 
ასეთ მიდგომით შესაძლებელია მხოლოდ 1.7–7 ათას ფუძის (XII0იხმ§C) სიგრძის 
დნმ-ს ფრაგმენტების სეკვენირება და ამ დროს დმნწ-ს თანამიმდევრობის გავლა 

ხდება თანამიმდევრულად ნაწილ-ნაწილ. მეორე - დაფანტვით სეკვენირება, 

რომელიც წარმოადგენს უფრო სწრაფ, მაგრამ ამასთანავე კომპლექსურ პროცესს, 

გამომდინარე იქიდან, რომ საქმე გვაქვს შემთხვევით ფრაგმენტებთან, მოითხოვს 

შესაბამისი მათემატიკური საფუბმვლების შემუშავებასა და პროგრამულ 

უზრუნველყოფას. 

როგორც უკვე ითქვა დაფანტვით სეკვენირების პროცესში ხდება დნმ-ს 

შემთხვევითი დანაწევრება მთელ რიგ მცირე სიგრძის ფრაგმენტებად, რომელთა 

ჯაჭვის ტერმინირების მეთოდით სეკვენირების შედეგად მივიღებთ წანაკითხებს 

(დნმ-ის სრული ტექსტის მოკლე ფრაგმენტებს). იმისათვის, რომ მიღებულ იეწეს 

წანაკითხთა ურთიერთგადაფარვადი წყვილების დიდი რაოდენობა, ტარდება 

ფრაგმენტაციისა და სეკვენირების რამდენიმე რაუნდი. ამის შემდგომ 

სპეციალური კომპიუტერული პროგრამა, წანაკითხთა გადაფარვად ბოლოების 

შესახებ ინფორმაციაზე დაყრდნობით, ახდენს მათ ასამბლირებას ერთიან უწყვეტ 

თანამიმდევრობად. 

ასამბლირება 

ასამბლირება გულისხმობს შემთხვევითი გზით მიღებული მოკლე დნმ 

ფრაგმენტების სეკვენირების შედეგად წარმოჩენილ მოკლე დნმ თაწნამიმ- 

დევრობათაგან ქრომოსომის სრული წნუკრეოტიდური თანამიმდევრობის აწყობის 
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პროცესს (ანუ შემთხვევითი დანაწევრებით მიღებულ მოკლე თანამიმდევ- 

რობათა სწორი ურთიერთგანლაიგების პროცესს). 

მაგალითისათვის მოვიყვანოთ ორრაუნდიანი დაფანტვის შედეგად წარმოებული 

წანაკითხები (სურათი 1.2), ამ უმარტივეს მაგალითში ვხვდებით ოთხ წანა- 

კითხს, რომელთა ასამბლირება საწყის თანამიმდევრობად წარმოებს მათი 

საკვლევი დნმ-ს ჯაჭვი : X090>06C#XX6CXCCX62CCM26CIX>#C6C17000C 

პირველი დანაწევრების შედეგები: XXXCXCCMXCC1CC#C 
X1CXCCIXIX#CCCV#აCC0CCX 

მეორედ დანაწევრების შედეგები : XXXM#CC#IXCCVCC#8CXC#IXCC 
X1IX#CCC IIM#XCXX 

რეკონსტრუირეზული ჯაჭვი :XXX#6C#XCCXCCM#C2XC#XICCXI#CCCIMXXCXCX 

სურათი 1.2. ასამზლირების მარტივი მაგალითი 

ზოლოების გადაფარვების შესახებ ინფორმაციაზე დაყრდნობით. რეალობაში 

საქმე გვაქვს დიდ რაოდენობა ინფორმაციასთან, რომელიც გამომდინარე იქიდან, 

რომ სეკვენირების პროცესში ადგილი აქვს შეცდომებს, შეიძლება იყოს 

არაცალსახა.ა სრული გენომის ასამბლირებას კიდევ უფრო ართულებს 

გაწმეორებები, ანუ მსგავსი მოკლე წანაკითხები, რომელთა გენომში განლაგების 

ადგილი განსხვავებულია. ამრიგად, გენომის ასამბლირება თავისთავად საკმაოდ 
რთული კომპიუტერული პროცედურაა და მას კიდევ უფრო ართულებს ის ფაქტი, 

რომ გენომური თანამიმდევრობა, როგორც წესი, მდიდარია განმეორებადი 

ფრაგმენტებით. ასეთი განმეორებადი თანმიმდევრობები შეიძლება წარმოადგენ- 

დეს ათასამდე ნუკლეოტიდის სიგრძის ფრაგმენტებს და ერთი და იგივე 

თანამიმდევრობის მქონე ფრაგმენტს შეიძლება შევხვდეთ გენომის ათასამდე 

სხვადასხვა ადგილას. განმეორებები განსაკუთრებით დამახასიათებელია მცენა- 

რეთა და ცხოველთა გენომებისათვის. 

გადაფარვად წანაკითხთა დიდი სიმრავლის პირობებში შესაძლებელია ზემოთ 

მითითებულ სირთულეთა დაძლევა და ზუსტი ასსამბლირების მიღწევა. ასე 
მაგალითად, ადამიანის გენომის პროექტის რეალიზების პროცესში უმრავლესობა 
გენომებისა სეკვენირებულ იქნა 12X (12-ჯერადი) ან უფრო დიდი რიგის 

გადაფარვებით, რაც იმას ნიშნავს, რომ სრული თანამიმდევრობის თითოეული 

ფუმე, საშუალოდ შედიოდა 12 სხვადასხვა წანაკითხში. მიუხედავად ამისა, 

21



მეთოდმა მაინც ვერ შეძლო ადამიანის გენომის დაახლოებით 1%-ის ცალსახად 

ასამბლირება (ცალსახად განლაგება). 

ნაგლეჯთა ასამბლირებისათვის შექმნილია უამრავი, სხვადასხვა ალგორითმზე 

დაფუმნებული პროგრამათა პაკეტი. გენომური ( დიდი სიგრძის) დნმ-ს სეკვენი- 

რებით დაკავებული ნებისმიერი კვლევითი ჯგუფი აუცილებლად იყენებს რომე- 

ლიმე მათგანს. ' 

ანოტირება 

ანოტირეზა გულისხმოს თაწამიმდევრობისათვის ბიოლოგიური 

დანიშნულების მოძიებისა და მინიჭების პროცესს. ეს პროცესი მიმდინარეობს ორ 
ეტაპად: 

1. გენომის შემადგენელი ელემენტების იდენტიფიცირება, ანუ გენთა მოძიების 
ეტაპი. 

2. მოშიებული ელემენტებისათვის ბიოლოგიური დანიშნულების განსაზღვრა. 

ავტომატური ანოტირებისათვის განკუთვნილი პროგრამული საშუალებანი ამ 

ყველაფრის რეალიზებას ახდენს კომპიუტერული ანალიზის საფუძველზე. 

ანოტაცია შესაძლებელია კომპიუტერის გარეშეც (ხელით). რეალურად ეს ორივე 

მიდგომა თანაარსებობს ანოტაციის რეალიზების პროცესში. 

ანოტაციის ძირითადი ეტაპი შეიძლება განხორციელდეს იმ პროგრამათა პაკეტის 

გამოყენებით, რომელიც წარმოაჩენს თანამიმდევრობათა შორის მსაგავსებას და 

სწორედ მსგავსების შეფასებებზე დაფუძნებით მოხდება ანოტაცია. დღეს- 

დღეობით სულ უფრო მეტი დამატებითი ინფორმაციით ივსება საანოტაციო 

ბაზები. ეს დამატებითი ინფორმაცია საშუალებას აძლევს ანოტატორს წარმო- 

აჩინოს განსხვავებები გენებში, რომლებსაც ადრე გააჩნდათ ერთნაირი ანოტაცია. 

მონაცემთა ბაზებში გამოყენებად ინფორმაციათა სახეების მაგალითებად შეიძ- 

ლება მოვიყვანოთ: გენომური კონტექსტები (ელემენტები), მსგავსებათა დამახა- 

სიათებელი ქულები, ექსპერიმენტული მონაცემები და სხვა რესურსებთან 

(ბაზებთან) ინტეგრირების შესაძლებლობები. ასეთი ქვესისტემური მიდგომით 

შესაძლებელია ზედმიწევნით ზუსტი გენომური ანოტაციის ფორმირება. 

არჩევენ ანოტაციის სტრუქტურულ და ფუნქციურ ნაწილს 

სტრუქტურული ანოტაცია გულისხმობს გენომური ელემენტების 

ინდენტიფიცირებას: 
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0LV ( იიი LCმძ!იყ ჩმ4) -ებს და მათ ლოკალიზაციას 

გენთა სტრუქტურის აღწერას 
მაკოდირებელი უზნების იდენტიფიცირებას 

რეგულატორული უბნების იდენტიფიცირებასა და ლოკალიზაციას 

ფუნქციონალური ანოტაცია გულისხმობსს გენომური ელემენტებისათვის 

ბიოლოგიური დანიშნულების განსაზღვრას: 

ბიოქიმიური ფუნქციის 
ბიოლოგიური ფუნქციის 

ჩართულობას რეგულაციასა და ურთიერთქმედებებში 
ექსპრესიის მახასიათებლებსს (დონეებს და მისი რეგულაციის 

საშუალებებს) 

ფუნქციური ანოტაციისას ეყრდნობიან როგორც ბიოლოგიური ექსპერიმენტის 
მონაცემებს, ასევე 1ი §IMC0 (კომპიუტერულ) ანალიზს. 

შექმნილია უამრავი მონაცემთა ბაზა და მათი მომსახურე პროგრამათა პაკეტი და 

მათი საშუალებით ფართო სამეცნიერო საზოგადოებისათვის ხელმისაწვდომი 
ხდება ანოტირებულ გენომთა შესახებ ინფორმაცია. 

გენომური პროექტების განვითარების ტენდენციები და 

შედეგები 

ისტორიულად, როცა ხდებოდა ერთ-ერთი პირველი ეუკარიოტული გენომის 

(Cვტი0იLჩ”გხძIთ§ 0/6–852) სეკვენირება, პირველ ეტაპზე მოხდა გენომის გასწვრივ 
მთელი რიგი ორიენტირების დაფიქსირება და ამით გენომის საერთო რუკის 

წარმოდგენა. შესაბამისად, გენომის სეკვენირება წარმოებდა არა ერთი გავლით, 
არამედ ნაწილ-ნაწილ (იცოდნენ რა ამ ნაწილების დაახლოებითი მდებარეობა 

ქრომოსომაში). ახალმა ტექნოლოგიეზმა, და კერძოდ თაწამედროვე გამომთვლელ 

მანქანათა გაზრდილმა შესაძლებლობებმა მეცნიერებს უბიმგა გამოეყენებინათ 

მოკლე, შემთხვევითი, დწმ ფრაგმენტებით სეკვენირების (§ხისდსი 56ცსლიCიდ) 
მეთოდი, რომელიც გულისხმობს გენომის ერთჯერზე გავლას. 

დნმ-ს სეკვენწირების ტექნოლოგიათა დახვეწა ნიშნავს სეკვენირების გაიაფებას 
(ერთი ფუშე წყვილის დადგენაზე გათვლილი დანახარჯების შემცირებას), 

სეკვენირების პროცესის დაჩქარებას. კვლევების დაგეგმვისას პრიორიტეტი 
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ენიჭება იმ ორგანიზმების გენომების სეკვენირებას, რომლებიც მნიშვნელოვანია 

ადამიანის ჯანმრთელობისათვის (მაგალითად ბაქტერიები ან ავადმყოფობის 
გამომწვევი სხვა ორგანიზმები) ან მნიშვნელოვანია კომერციული თვალ- 

საზრისით. ნაკლებად პრიორიტეტულია, თუმც მაინც ხდება იმ ორგანიზმების 

გენომთა თანამიმდევრობის დადგენა, რომლებმაც შეიძლება წვლილი შეიტანონ 

მოლეკულური ევოლუციის საკითხების გარკვევაში. 

სავარაუდოდ, მომავალში კიდევ უფრო სწრაფად და იაფად მოხდება გენომის 
სეკვენირების ამოცანის გადაწყვეტა. ეს საშუალებას მოგვცემს უკვე ერთი და 

იგივე სახეობის სხვადასხვა ინდივიდისთვის მოვახდინოთ გენომის სრული 
თანამიმდევრობის დადგენ. ადამიანის შემთხევევში ეს “უსაზღვრო, 

ფანტასტიკური პერსპექტივების საწინდარია. 

ასეთი პერსპექტივის ერთ-ერთ მაგალითად შეიძლებე მოვიყვანოთ 

ფარმაკოგენომიკის (ან ტოქსიკოგენომიკის განვითარებაა ამ პროცესში 

ბიოინფორმატიკის როლის მნიშვნელობაზე შემდეგ პარაგრაფში ვისაუბრებთ. 

იქვე შევეცდებით სეკვენირების მეთოდიკის დახვეწის გზების განხილვის 

მაგალითზე ვაჩვენოთ, რომ გენომური თანამიმდევრობის განსაზღვრის 

(სეკვენირები) პროცედურის გაიაფება შესაძლებელია მიღწეულ იეხწეს 

უკანასკნელ პროცედურაში კომპიუტერული მიდგომების წვლილის გაზრდით.



3. ბიოინფორმატიკა თანამედროვე ბიოლოგიისა და 

მედიცინის განვითარების ჭრილში. 

არსებობს მოლოდინი, რომ მომავალში კიდევ უფრო სწრაფად და იაფად მოხდება 

გეწომის სეკვენირების ამოცანის გადაწყვეტა. ამ პარაგრაფში შევეცდებით ვაჩ- 

ვენოთ თუ რა არის ამ მოლოდინის არსებობის საფუძველი. ასევე შევეცდებით 

ვისაუბროთ იმ ფანტასტიკურ პერსპექტივებზე მედიცინაში, რომლებიც ამ 

მოლოდინის რეალიზების შემთხვევაში ისახება. 

დნმ-ს სეკვენირების მეთოდები და მათი განვითარება- 

დახვეწის დიწამიკა 

დწმ-ს სეკვენირება წარმოადგენს ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობის განსაზ- 

ღვრის პროცესს. ახლო წარსულში, როგორც წესი, სეკვენირებისას გამოიყენებოდა 

და რიგ შემთხვევებში დღესაც გამოიყენება ჯაჭვის ტერმინირების მეთოდი. ეს 

მეთოდი, შემუშავებული ფრედერიკ სენჯერის ჯგუფის მიერ ჯერ კიდევ 1975 
წელს, იყენებს მოდიფიცირებულ ნუკლეოტიდურ სუბსტრატებს რათა 
მოახდინოს დწმ-ს სინთეზის თანამიმდევრობა-სპეციფიკური ტერმინაცია (იხ. 

სურათი 1.) დღეისათვის სეკვენირების ბაზარზე გამოჩნდა ახალი, 

პიროსეკვენირებაზე დაფუმნებული ტექნოლოგია, რომელიც სულ უფრო მეტად 
იპყრობს ამ ბაზარს. პიროსეკვენირების იდეა და შესასბამისი მეთოდი შემუშა- 

ვებული და შემოთავაზებული იქნა მოსტაფა რონაჰის (Mი§-36 Iიოგყს!) მიერ. 

დაბალი წარმადობის სეკვენატორების შექმნით ამ მეთოდის კომერციალიზაცია 

მოახდინა „ბიოტაგმა“ (810:380), ხოლო მაღალი წარმადობის სეკვენატორების 

შექმნა შეძლო „454 ლაიფ საიენსმა“ (454 LIL%C 5 60065). უკანასკნელის მიერ შემუშა- 

ვებული, მატრიცაზე დაფუძნებული მეთოდით (იხ. სურათი 1.4) მომუშავე 

სეკვენატორის (454 სეკვენატორის სახელწოდებით ცნობილი) წარმადობა წარმო- 

ადგენს დაახლოებით 100 მეგაფუძეს 7 საათში. ამ ეტაპზე გენომური თაწამიმ- 

დევრობების დიდი ნაწილი სწორედ პიროსეკვენირების დახმარებით იშიფრება, 

რადგანაც იგი გაცილებით სწრაფი პროცედურაა. ასე მაგალითად, ბაქტერიული 

გეწომის გავლა პიროსეკვეწირებით შეიძლება ერთ ჯერზე. სწორედ ამ ტექწიკით 

მოხდა მოლეკულური ბიოლოგიის ერთ-ერთი ფუძემდებლის, ჯეიმს უოტსონის 

გეწომის სეკვენირება როგორც ჯაჭვის ტერმინირების, ისე პიროსეკვენირების 

მეთოდი გულისხმობს ასამბლირების პროცედურას, მაგრამ პიროსეკვენირების 

შემთხვევაში უკანასკნელი პროცედურის წილი უფრო მნიშვნელოვანია. 
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სურათი 1.3 ჯაჭვის ტერმინირების მეთოდით 

სეკვეწირების (ანუ სენჯერის მეთოდით სეკვენირეზის) 
პროცესში მიღებული ელექტროფორეზის ტიპიური 
სურათი. სურათზე ჩანს ოთხი პარალელური სვეტი (ი- 

ლიკი), რომლეზიც შეესაზამება ოთხ სხვადასხვა ნუკლე- 
ოტიდს. ზილიკის თითოეული ზოლი, რომელიც შეესა- 
ზამება საკვლევი დწმ-ს მოცემული ტიპის ნუკლე- 
ოტიდით ტერმინირებულ კონკრეტული სიგრმის ფრაგ- 
მენტს, განსაზღვრავს ამ ნუკლეოტიდის პოზიციას 
საკვლევ დწმ-ში. ჯაჭვის ტერმინირებზის მეთოდით 

სეკვენირების იდეა მარტივია: სეკვენირებ უნდა 
დაიწყოს საკვლევი დნმ-ს სპეციფიკურ უზანთან კომპ - 

ლემენტარული მოკლე „პრაიმერის“ მიერთეზით. შემდგომ დნმ-პოლიმერაზას 
დახმარებით უნდა მოხდეს ამ პრაიმერის დაგრძელება, აწუ წარიმართოს 

პოლიმერიზაციის რეაქცია ამ რეაქციის რეალიზება მოითხოვს დნმ-ს 
ძირითადი საშენი მასალის, ოთხი სხვადასხვა დეზოქსინუკლეოტიდის დამა- 
ტებას, პოლიმერაზაციის პროცესი უნდა წარიმართოს ოთხ სხვადასხვა 
სინჯარაში, რომლებიც ერთმანეთისაგან განსხვავდება იმით, რომ თითოეულ 

სიწჯარას მცირე რაოდენობით უმატეზეწ ჯაჭვის ზრდის მატერმინირებელ 
კონკრეტულ (ოთხიდან ერთს) ნუკლეოტიდს (როგორც წესი, მატერმი- 
წირებლად გამოიყენება ძ!-დეზოქსინუკლეოტიდები). ჯაჭვის მატერმინირე- 
ზბზელი ნუკლეოტიდის მცირე დოზებით გამოყენეზის შედეგად თითოეულ 
სინჯარაში დაგროვდება სხვადასხვა სიგრძის ფრაგმენტეზი. ამასთან თითო- 

ეული მათგანი ტერმინირებული იქნება კონკრეტული, მოცემული ჭურჯ- 
ლისათვის დამახასიათეზელი მატერმინირეზელი წუკლეოტიდით. ამის შემდეგ 
უნდა მოხდეს ოთხი სხვადასხვა სინჯარის შიგთავსის ელექტროფორეზის აპა- 
რატის ოთხ სხვადასხვა ზილიკზე დატაწა და ელექტროფორეზის პროცედურის 
წარმართვა. რაც მიგვიყვანს ფრაგმენტების სიგრძეების მიხედვით განცალ- 
ააა ა მალკეულ. ზოლებად. გამოყოფაბდე, აზე, ზემოთ, მოტემელ 

ე. 

  
ახლახან შემოთავაზებულ იქნა დნმ-ს სეკვენირების ახალი მეთოდი, 

დამყარებული ჰიბრიდიზაციაზე (ე.წ. 58L მეთოდი). იდეა მეტად მარტივია: 

იქმნება ორგანზომილებიანი მატრიცა X-სიგრმის ფრაგმენტებისა (ზონდებისა), 

ანუ მატრიცის თითოეულ (ე) უჯრასთან (ლაქასთან;„ იხ სურ. 

დაკავშირებულია X სიგრძის ზონდი (C- ური ჯონდი). ასეთ, მატრიცის სახით 

ორგანიზებულ X-ზონდთა ერთობას უწოდებენ სეკვენირების ჩიპს. 
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1.1)



სურათი 1.4 454-სეკ- 

ვეწირების”ს ცალკეუ- 
ლი ეტაპების სქემა- 
ტური წარმოდგენა. 
(1) მოკლე ამპლიკო- 
ნეზი, ანუ დნმ-ს ან 
Cდნმ-ს ფრაგმენტები, 
რომლებიც შემდგომი 
ეტაპეზის საწყის ნი- 
მუშებს წარმოადგე- 
წე/ ფრაგმენტები 
მიიღება სხვადასხვა- 

X გვარი ნუკლეაზა– 

- რესტრიქტაზული 
სასას სასას... ე დამუშავების შედე- თანავაახი ხღნმასუროშთოჯ“, გად. ე ხდება ერთ- 

|| | ჯაჭვა ფრაგმენტების 

LIIIIIIIIIIII I IIIIIIIII 5- და 3“ ბოლოების 
ს თლოლილილე ბეის ს ლიზრება სპეცი- 

ფიკური ადაპტორე- 
ბით და შესაბამისად 

  

    
  

            
  

  

ICCI#CC იქმნება ბიბლიოთეკა 

(0M#), + საე» პღღიმერასა (სატ), + ხჩ, შემდგომი ?CL7 ამპლი 
ი” სუღეორილაზა კაც ფიცირეზისათვის. (3) 

ჯეი თუცოყერაზა ება ფრაგმენტებიდ„ ერთ- 

ირთ ადაპიბორთან მი- 

ერთებული ბიოტიწური კუდის მეშვეობით იმობილიზირდება სტრეპტავიდი- 
ნით დაფარულ პატარა ბზურთულებზე. თითოეულ ზურთულაზე ერთი ტიპის 
ფრაგმენტია მიერთეზული. შემდგომ ასეთნაირად მომზადებული ბურთულები 
თავსდება წყალ-ზეთოვან ნარევში (ემულსიაში). (4) ზეთის თითოეული წვეთი 
მოიცავს CL-სთვის საჭირო ყველა ინგრედიენტს და ამრიგად წარმოადგენს 
მიკრორეაქტორს ამპლიფიცირებისათვის. შემდგომ ხდება ამპლიფიცირებული 
ფრაგმენტებით დახუნძლული ბურთულეზის რ%ეთისაგან გამოთავისუფლება და 
მათი ჩატვირთვა ოპტიკური ბოქპკოსაგან დამზადებულ ჩიპში, პიკოტიტრატო- 
რული შესაძლებლოზების მქოწე ფირფიტისმაგვარ ჭურჭელში შემდგომი სეკვე- 
ნირების განხორციელების მიზნით. ფირფიტის თითოეული =» 44 სთ დიამეტრის 

ღრმული ივსება ერთადერთი ბურთულით შევსეზა მიიღწევა ცენტრიფუგირე- 
ზით). (5) ჩიპზე (ფირფიტაზე) სხვადასხვა რეაგენტების თანამიმდევრული დამა- 
ტების პირობებში მიმდინარეოზს პიროსეკვენირეზის პროცესი. თუ დამატებული 

წუკლეოტიდი კომპლემენტარულია გეწერირდება სინათლის სიგნალი. (6) თი– 
თოეული ნიმუშის პიროსეკვენირეზის შედეგი მოცემულია პიროგრამის სახით. 

თითოეული სიგნალის სიმაღლე პროპორციულია მეზობლად განლაგებულ, 
იდენტურ ნწუკლეოტიდთა რიცხვისა. თუ დამატებული ნუკლეოტიდი (ოთხი 
სხვადასხვა ნუკლეოტიდის თანამიმდევრული დამატების პროცეში, რომელიც 
ქმწის სეკვენირეზის ერთ ციკლს) არკომპლემენტარულია, სინათლის სიგწალი არ 
გენერირდება. (7) აღწერს ქიმიურ რეაქციათა იმ ერთობლიოზას, რომელსაც მივ- 
ყავართ სიწათლის სიგნალამდე.



ას) ტს რ.ირCCIL ბ) ტტტ ტტ ტბ #4C 

ტბლC) #ტCს #ტCC #CC 

ტტ ტII ტICL #ტIC 

ტა Iტ IტC IC 

II#ტ0 III I=CCლღდ IIC 

IC ICI ICC -ICC 

1ICა I IC ICC 

Cსა CCI CCხC CCC 

სურათი 1.5 ჰიზრიდიზაციით სეკვენირების პროცესში განსორციელეზული 
ექსპერიმენტის ზოგადი პრინციპის წარმოდგენა. ა) საკვლევი დწმ-ის თანამ- 

იმდევროზა; ზ) #=3 ზონდებით დალაქულ მიკრომატრიცაზე (სულ 4%>64 ლა- 
ქა) საკვლევი ნიმუშით პიზრიდიზაციის ექსპერიმენტის შედეგეზის სქემატუ- 
რი წარმოდგენა წითლად აღნიშნულია ის ლაქები, რომლებთანაც მოხდა 
ჰიბრიდიზაცია, ანუ რომელთა კომპლემენტარული ტრინუკლეოტიდები 
გვხვდეზა საკვლევ დნმ-ში . 

საკვლელ ერთჯაჭვიან დნმ-ს რომელიც მონიშნულია რადიაქტიული ან 

ფლუორესცირებადი ნივთიერებით, დაიტანენ უკანასკნელ მატრიცაზე. დწმ-ს X 

სიგრძის უბნები, მონახავენ რა მატრიცაზე შესაბამის (კომპლემენტარულ) 

ზონდებს, ქმნიან მათთან ჰიბრიდულ წყვილებს. თუ ჩვენ არაჰიბრიზიდირებულ 

საკვლევ დნმ-ს მატრიციდან მოვხსნით, დარჩენილი, მონიშნული დნმ-ს 

საშუალებით გამოვლინდება ჰიბრიდიზაციაში მოწაწილე #-ზონდთა ტიპები 

(თაწამიმდევრობები). 1.5 სურათზე მარტივი მაგალითის სახით მოცემულია 

მატრიცა X=3 შემთხვევისასთვისს «და ასეთ მატრიცაზე დასასეკვენირებელი 

#I#44CCI თანამიმდევრობის პიბრიდიზაციის ექსპერიმენტის შედეგები. 
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ასეთი მიდგომის შემთხვევაში უკიდურესად გამარტივებული და გაიაფებულია 

ექსპერიმენტული ნაწილი და დატვირთვის დიდი წილი მათემატიკურ 

უზრუნველყოფაზე მოდის: მეთოდი განვითარების სტადიაშია და ცხადია 

დასაძლევია მთელი რიგი სიძნელეებისა, როგორც ექსპერიმენტული ნაწილის, 

ასევე მათემატიკური აპარატის სრულყოფის თვალსაზრისით. ექსპერიმენტული 

სიძნელეები დაკავშირებულია ჰიბრიდიზაციის პროცესის სპეციფიკასთან. რიგი 

ზონდებისა, მაგალითად C-C-ით მდიდარი, ჰიბრიდიზირდება უფრო მყარად, 

ვიდრე სხვები. ე.ი შეიძლება ადგილი ჰქონდეს არასრულყოფილ ჰიბრიდიზაციას 

და ყოველივე ამან შეიძლება გამოიწვიოს შეცდომები. სხვა სიძნელეები შეიძლება 

იყო დაკავშირებული საკვლევი დწმ-ას თანწამიმდევრობაში MX-ზონდის 

კომპლემენტარული უბნის მრავალჯერად არსებობასთან. 

დღესდღეობით მათემატიკური პრობლემები ძირითადად “უკავშირდება 

ექსპერიმენტულ შეზღუდვებს, კერძოდ, გამოსაყენებლად შესაძლებელი ზონდის 

სიგრძეზე შეზღუდვებს. ასე მაგალითად, X-ხონდთა სრული მატრიცა უნდა 

მოიცავდეს 4" ლაქას (ელემენტს), რაც იწვევს სიგრძედე %ღვრის არსებობას. 

ამასთან მცირე სიგრძის ზონდთა შემთხვევაში შეიძლება არც არსებობდეს 

ცალსახა მათემატიკური ამონახსნი, ასე მაგალითად, L=2 ზონდის შემთხვევაში 

პრაქტიკულად შეუძლებელია თაწამიმდევრობის განსაზღვრა. დღეისათვის X=8 

სიგრძის ზონდთაგან შემდგარი მატრიცა უკვე კონსტრუირებულია და მიღების 

პროცესშია X=10 ზონდიანი მატრიცა. ამრიგად, მიმდინარეობს მეთოდის დახვეწის 

პროცესი. 

ყოველივე ზემოთქმულის საფუძვლეზე შეიძლება დავასკვნათ, რომ 

სეკვენირების მეთოდიკის დახვეწა-განვითარების დინამიკა აშკარად მიუთითებს 

მეთოდიკის ექსპერიმენტული ნაწილის გამარტივების და შესაბამისად, 

უკანასკნელ ნაწილთან მიმართებაში ასამბლირების, ანუ კომპიუტიზირებული 

პროცედურების წილის ზრდის ტენდენციაზე. 

ფარმაკოგენომიკა და ბიოინფორმატიკა. 

რას წარმოადგენს ფარმაკოგენომიკა და როგორია მისი ამოცანა? 

ფარმაკოგენომიკის ამოცანაა ინდივიდის გეწეტიკური თავისებურებების შესახებ 

მოწაცემებზე დაფუძნებით კონკრეტულ წამალზე ორგანიზმის მოსალოდნელი 

საპასუხო რეაქციის წინასწარმეტყველება. ფარმაკოგენომიკის განვითარება 

იძლევა იმედს, რომ მომავალში შესაძლებელი გახდება პერსონალურად 

ინდივიდისათვის წამლის შემუშავებისა თუ დამზადების პრაქტიკის დანერგვა. 
ანუ წამალი ადაპტირებული იქნება ინდივიდის გენეტიკურ მონაცემებთან. 

მიუხედავად იმისა, რომ გარემო, დიეტა, ასაკი ცხოვრების წესი,ი თუ 

ჯარმთელობის მდგომარეობა გავლენას ახდენს წამლის მიმართ ინდივიდის 
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პასუხზე, თამამად შეიძლება ითქვას, რომ უსაფრთხო და ეფექტური წამლის 

შემუშავების წინაპირობას უდავოდ წარმოადგენს ინდივიდის გენეტიკური 
თავისებურებების გათვალისწინება. ფარმაკოგენომიკა, ტრადიციულ 

ფარმაკოლოგიურ, ვთქვათ ბიოქიმიურ მიდგომებთან ერთად, იყეწებს გენების, 

ცილებისა და ერთეულოვან-ნუკლეოტიდური პოლიმორფიზმების შესახებ 
ანოტირებულ ცოდნას. 

დღეს ფარმაკოგენომიკა იშვიათად, მაგრამ მაინც გამოიყენება. ამის მაგალითად 
გამოდგება ფერმენტი IIMI (თიოპურინ მეთილტრანსფერაზა), რომელიც მეტად 

მნიშვნელოვან როლს თამაშობს ბავშვთა ლეიკემიის ქიმიოთერაპიული მეთოდით 

მკურნალობის პროცესში. იგი მონაწილებს თერაპიული მიზნით გამოყენებული 

წაერთების, თიოპურინების მეტაბოლიზმში. კავკასიელთა მცირე პროცენტში 
გვხვდება შესაბამის გენთა ისეთი ვარიანტები, რომლებიც ვერ აწარმოებენ 

საჭირო ცილის აქტიურ ფორმას. ამის შედეგად, ასეთ პაციენტებზე ქიმიო- 

თერაპიული ზ%ემოქმედებისს თიოპურინები აჭარბებენ ტოქსიკურ %ღვარს. 

დღეისათვის ექიმი ვალდებულია გამოიყენოს გენეტიკური ტესტი, რათა 
გამოავლინოს პაციენტში შესაბამისი გენის ნაკლებობა, ანდა მოახდინოს IVMI-ს 
აქტივობის მონიტორინგი და ამის საფუძველზე შეარჩიოს ქიმიოთერაპიული 

საშუალებების (ამ შემთხვევაში თიოპურინების) საჭირო დოზები. 

მკურნალმა უნდა იცოდეს, რომ ადამიანებს საკმაოდ განსხვავებული რაექცია 

შეიძლება გააჩნდეთ ისეთ წამლებზე როგორებიცაა ტკივილგამაყუჩებლები, 

ანტიდეპრესანტები, წნევის მარეგულირებლები, ან ასთმის საწინააღმდეგო 

საშუალებები. ეს განსხვევებები შეიძლება უკავშირდებოდეს მცირეოდენ 

ცვლილებებს დწმ-ს თანამიმდევრობაში. ხშირად ამ ცვლილებების ცოდნა 

გვეხმარება დოზათა სწორ შერჩევაში. რიგ შემთხვევებში გარკვეული წამლის 

გამოყენება შეიძლება ერთი პაციენტის სამკურნალოდ და «დაუშვებელია 

მეორისათვის. გენეტიკური თავისებურებების განსხვავებიდან გამომდინარე 

წამლებზე განსხვავებული რეაქციის მონიტორინგი აწარმოეს აშშ-ში და შედეგები 

ასეთი იყო: გამოყენებულ მედიკამენტთა მიმართ უარყოფითი რაექციის დიაგ- 

ნოზით სამ წელიწადში ჰოსპიტალიზირებულ იქნა 1 მილიონი ადამიაწი, რომელ- 

თაგანაც 100 000 გარდაიცვალა. 

ადამიანის გენეტიკური აპარატის ფუნქციონირების თავისებურებების შესახებ 

ცოდნის ზრდასთან ერთად ექიმებს ექმნებათ შესაძლებლობა შეიმუშავონ 

ინდივიდის პერსონალურ გენეტიკაზე დაფუძნებული მკურნალობა. ცოდნის 

დაგროვება,ა რომელიც შექმნის საფუძველს მკურნალობის პროცესში 

პერსოწალური დანიშნულების შემუშავებისათვის წარმოადგენს „ფარმაკო- 

გენომიკის“ ძირითად ამოცანას. 

როგორ შეიძლება მოახდინოს გენმა წამლის მიმართ ადამიანის რეაქციაზე 

გავლენა? გამომდინარე იქიდან, რომ მთელი ინსტრუქცია თითოეული ცილის 
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მოქმედების შესახებ კონცენტრირებულია შესაბამის გენში, მცირედმა ცვლილებამ 

გენის ნუკლეოტიდურ თანამიმდევრობაში შეიძლება იქონიოს მნიშვნელოვანი 

გავლენა ცილის ფორმასა და ფუნქციაზე. წამლის პროცესინგზე (გადამუშავებაზე) 

პასუხისმგებელი ცილის შესაბამის გენში ცვლილების შედეგად შეიძლება 

მივიღოთ ისეთი ცილა, რომელსაც დაკარგული აქვს მოცემული წამლის აქტი- 

ვაციის უნარი, ან არასაკმარისად ააქტიურებს მას. სხვა ცილებში ცვლილებებმა 

შეიძლება გამოიწვიოს წამლის დეაქტივაცია ან მისი დაშლა მანამდე, სანამ ის 

თავისი ფუნქციის შესრულებას მოასწრებდეს, ან პირიქით გამოიწვიოს დაშლის 

უნარის დაკარგვა და ამით ხელი შეუწყოს წამლის სისხლში დარჩენასა და 

არასასურველი გვერდითი ეფექტების წარმოქმნას. აქედან გამომდინარე ნათელია, 

რომ სწორედ შესაბამისი ცილების შესაბამის გენებში მიმდინარე ცვლილებები 
განაპირობებს ორგანიზმის წამალზე პასუხის სახეს და სწორედ ამ ცვლილებათა 

ანალიზის საფუძველზე შეიძლება ავხსნათ მოცემული წამლის მიმართ ერთი 

ინდივიდის საპასუხო რეაქციის განსხვავება მეორე ინდივიდის რეაქციისაგან. 

ამიტომ მომავალში, როდესაც ექიმს ექნება შესაძლებლობა იწინასწარმეტყველოს 

ორგანიზმის რეაქცია სხვადასხვა წამალზე, თითოეული პაციენტისთვის პერსო- 

ნალურად შესაძლებელი იქნება წამლისა და დოზის შერჩევა. ასე მაგალითად, თუ 

თქვენმა ექიმმა იცის, რომ თქვენს ორგანიზმს არ შეუძლია საჭიროებისამებრ 

დაამუშავოს კოდეინი, მაშინ იგი ეცდება შეგირჩიოთ სხვა, თქვენთვის უფრო 

გამოსადეგი ტკივილგამაყუჩებელი. ნათელია, რომ უახლოეს მომავალში 

თითოელი ინდივიდის სამედიცინო ფურცელში მოცემული იქნება პერსონალური 

გენეტიკური ინფორმაცია, რაც საშუალებას მისცემს ექიმს სწორად და სწრაფად 

შეარჩიოს მოცემული პაციენტისათვის ეფექტური წამალი. 

მოვიყვანოთ მაგალითი. ღვიძლის ფერმენტთა, ციტოქრომ L450 ოჯახის წევრები 

ქმნიან გენების ჯგუფს, რომლებიც მნიშვნელოვან როლს თამაშობენ ღვიძლში 

წამლებისა და ტოქსინების ეფექტურად გადამუშვების საქმეში. ერთ-ერთი L450, 

რომელიც ცნობილია CVL2L6 სახელით, არსებობს 2 ფორმით. 7-დან 10%-მდე 

კავკასიელებში გავრცელებულია ისეთი ფორმა CVLC2L6-სა, რომელიც ეფექტურად 

ვერ ამუშავებს მთელ რიგს წამლებისას, მათ შორის კოდეინს, ზოგიერთ ანტი- 

დეპრესანტს, ანტიფსიქოტროპულ და გულის საშუალებებს. არსებობს დნმ- 
ტესტი, რომელიც განსაზღვრავს CVVC2L06 გენის ფორმას და შესაბამისად თუ რა 

წამალი და რა დოზით იქნება ეფექტური მოცემული პაციენტისათვის. დღეს 

დანიშნულების განსაზღვრისას ექიმები იშვიათად ეყრდნობიან პაციენტისათვის 

CVC206-ზე ჩატარებული გენეტიკური ტესტის შედეგებს. უფრო ხშირად იყენებენ 

მარტივ, „გამოცდისა და შეცდომის უკუგდების“ მიდგომას, ანუ არასასურველი 

შედეგის შემთხვევაში ცვლიან დანიშნულებას. 

რა უშლის ხელს ფარმაკოგენომიკის განვითარებას? 1) წამალზე პასუხის 

განმსადღვრელ გენთა და მათი ვარიანტების სიმრავლე, რაც განპირობებულია 

მათ შორის ერთეულოვან-ნუკლეოტიდური პოლიმორფიზმით (5). 

ერთეულოვან-ნუკლეოტიდური პოლიმორფიზმი გულისხმობს ცვლილებებს, 
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რომელთა დროსაც გენომური თანამიმდევრობის მხოლოდ ცალკეული, 

ერთეულოვანი ნუკლეოტიდია შეცვლილი. 5M? გვხვდება ყოველ 100-დან 300- 
მდე ფუმე-წყვილის სიგრძის ინტერვალში. ადამიანის გენომში, რომელიც 3 

მილიარდი ფუძე წყვილის რიგისაა, იდენტიფიცირდება მილიონობით 5M. 

საჭიროა შეფასდეს თითოეული მათგანის «უნარი, იყოს მიზეზი წამალზე 

ორგანიზმის პასუხისა. შეფასებების გაკეთება შესაძლეზელია ძირითადად 

ზიოინფორმატიკული მიდგომებით. 

2) არასაკმარისი ცოდნა იმის შესახებ, თუ რომელი გენეზბია პასუხისმგებელი 

მოცემულ წამალზე. ამასთან, ასეთ გენთა რაოდენობა შეიძლება იყოს დიდი და 
მათში დაფიქსირებულ ვარიაციათა საერთო სურათი მეტად ძნელად 

გასაანალიზებელი. აქაც უდავოა ბიოინფორმატიკული მეთოდების გამოყენების 

საჭიროეზა. 

3) ალტერნატიულ წამალთა მცირე სპექტრი, რამაც შეიძლება მიგვიყვანოს შემდეგ 

სიტუაციამდე: პაციენტს დაუფიქსირდა გენთა ისეთი ვარიაცია, რომელიც 

ზღუდავს მოცემული წამლის გამოყენებას მაგრამ არ არსებობს სხვა 
ალტერნატივური საშუალება. გამოსავალი სტრუქტურული ზიოინფორმატიკის 

მიდგომეზზე დაყრდნოზით ახალი საშუალეზათა დაპროექტებზაა. 

4 შეზღუდვები, რომლებიც ამუხრუჭეზენ ფარმაკოლოგიური კომპანიეზის მიერ 
სხვადასხვა ალტერნატიული ფარმაკოლოგიური საშუალებების წარმოებას. 
ფარმაკოლოგიური კომპანიების “უმრავლესობა მოღვაწეოსს ცალკეულ 

ფარმაკოლოგიურ სფეროში და ამ სფეროში წარმოებულ მედიკამენტთა ბაზარზე 
დამკვიდრებისათვის გაღებული მილიონიანი კაპიტალდაზბანდებების გამო, მათ 
ეკარგებათ სურვილი იზრუნონ ალტერნატიურ, მოსახლეობის მხოლოდ მცირე 

ნაწილისათვის საჭირო მედიკამენტთა შემუშავებაზე. 

5) ალტერნატიულ ფარმაკოლოგიურ საშუალეზათა ფართო სპექტრის გამოყენება 

ართულებს მკურნალობის კურსის შერჩევის პროცედურას. იმის შესაფასებლად, 

თუ რომელი წამალია მისაღები მოცემული პაციენტისათვის, ექიმს მოუწევს 
დამატებითი პროცედურების ჩატარებაა იმისათვის რომ თითოეული 

პაციენტისათვის მკურნალობის სუკეთესო კურსი იქნეს შერჩეული, ნებისმიერი 
სპეციალიზაციის ექიმი კარგად უნდა ერკვეოდეს გენეტიკაში და უნდა ჰქონდეს 

შესაძლეზლობა და უნარი მძლავრი და გამოსაყენებლად მოსახერხებელი 
მონაცემთა ზბაზებითა და შესაზამისი პროგრამული “უზრუნველყოფით 
სარგეზლოზისა. 

რა სარგებელს უნდა ველოდოთ ფარმაკოგენომიკისაგან? 1) მძლავრ 

ფარმაცებტულ კომპანიესს შეეძლებათ გენეტიკური და პათოლოგიური 
თავისებურეზეზიდან გამომდინარე აწარმოონ წამლეზი ცილოვან, ფერმენტულ და 
რნმ საფუძვლეზზე. ეს ხელს შეუწყობს ისეთი ახალი წამლების წარმოებას, 
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რომლებიც იქნება უფრო მიზანმიმართული კონკრეტული დაავადების მიმართ. 

ასეთი მიჯზანმიმართულება არა მხოლოდ გააძლიერებს წამლის თერაპიულ 

ეფექტს სამიზნე უჯრედებზე, არამედ შეამცირებს არასასურველ, დამანგრეველ 

ეფექტებს ჯანსაღი უჯრედების მიმართაც. 

2) ძველი, „გამოცდისა და შეცდომის უკუგდებაზე“ დაფუძნებული მიდგომის 

მაგივრად, ექიმეზი შემლებენ გამოიყენონ გენეტიკურ ანალიზზე დაფუძნებული 

მიზანმიმართული თერაპია. გენეტიკური მიდგომის საფუძველზე მოინახება 

სწორი და ეფექტური სამკურნალო საშუალება, დაჩქარდება გამოჯანმრთელების 

პროცესი და გაიზრდება უსაფრთხოება, რადგანაც უარყოფითი რეაქცია წამალზე 

იქნება მოხსნილი. 

3) შემუშავებულ იქნება წამალთა უფრო ზუსტი დოზის შესარჩევი მეთოდი. ანუ 
არსებული მეთოდი, რომელიც დოზის განსაზღვრისას ეყრდნობა ინფორმაციას 

წონისა და ასაკის შესახებ, შეიცვლება მეთოდით, რომელიც დაეფუძნება 

ინფორმაციას პაციენტის გენეტიკური თავისებურებების შესახებ - რამდენად აქვს 
უნარი ინდივიდის ორგანიზმს სრულად დაამუშავოს წამალი და რა დროში 

მოხდება მოცემულ ორგანიზმში წამლის მეტაბოლიზმი. ამით ცხადია გაიზრდება 

თერაპიის ეფექტურობა და შემცირდება გადამეტებული დოზირების ალბათობა. 

4 დაავადეზის გენეტიკური კოდის ცოდნა ინდივიდს საშუალებას მისცემს 
შეარჩიოს ადეკვატური ცხოვრების წესი და გარემო პირებები უკვე ადრეული 
ასაკიდან და ამით აიცილოს ან შეამციროს რისკი ზოგიერთი გენეტიკური 

დაავადებისა. კონკრეტული დაავადების შესახებ ცოდნა საშუალებას მოგვცემს 

შეირჩეს ის დრო, როცა მკურნალობის დაწყება ყველაზე დიდ ეფექტს მოგვცემს. 

5) შეიქმნება და გამოიცდება ახალი პრეპარატები. ფარმაცეპტული კომპანიები 

შეიმუშავებენ სამკურნალო საშუალებებს გენომურ სამიზნეებზე დაყრდნობით. 

წამალთა გამოცდის პროცესი გაადვილდება, რადგანაც გამოცდა მოხდება 

მიზანმიმართულად, შესაბამის პოპულაციურ ჯგუფებზე. კლინიკური გამოც- 

დების ფასი და რისკი შემცირდება. გამოცდა ჩატარდება მხოლოდ იმ ინდივი- 

დებში, რომელთაც არ გააჩნიათ უკუჩვენება მოცემულ წამალზე. 

6) შემცირდება ჯანდაცვის ხარჯები. შემცირდება უკუჩვენებები, გამოსაცდელ 

წამალთა რიცხვი, დრო რომელიც საჭიროა წამლის გამოსაცდელად, დრო 

რომლის განმავლობაშიც ავადმყოფმა უნდა მიიღოს წამალი, წამალთა რიცხვი, 

რომელიც უნდა გამოსცადოს ავადმყოფმა, რათა შეირჩეს ოპტიმალური 

საშუალება, ავადმყოფობის ხანგრძლივობა (ადრეული გამოვლენის ხარჯზე). 

გაიზრდება გამოსაყენებლად შესაძლო სამკურნალო საშუალებათა სპექტრი. 
ყველაფერი ეს, საერთო ჯამში, უდავოდ გამოიწვევს ჯანდაცვის ხარჯების 
შემციერებას. 
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ამრიგად წარმოვადგინეთ რა ფარმაკოგენომიკის განვითარების გზაზე არსებულ 
პრობლემათა წუსხა და განვიხილეთ ფარმაკოგენომიკის როლი ეფექტური და 

იაფი ჯანდაცვის სისტემის ჩამოყალიბების საქმეში, კიდევ უფრო თვალნათვლივ 

გამოჩნდა სეკვნირების სწრაფი და იაფი პროცედურების, მძლავრი და გამო- 

საყენებლად მოსახერხებელი მონაცემთა ზაზების, ეფექტური ბიოინფორ- 
მატიკული მეთოდების ფლობის მწვავე აუცილებლობა უდავოა, რომ 

თითოეული პაციენტისათვის ინდივიდუალურ მიდგომებზე დაფუმნებით 

ზუსტი დიაგნოზის დასმა და მკურნალობის ოპტიმალური კურსის შერჩევა 

მძლავრი ბიოინფორმატიკული ბაზისის არ არსებობის პირობებში შეუძლებელია. 

წასაკითხად რეკომენდირებული ლიტერატურა 

CმIV #. CხსიდსIII, (2002) ,,სიძმგთიი1მ15 0წ 6X06იI6ი(მ1 ძიაIიი 0 CM იიIთ-0ვლ-მV5“ 

Mვისლდ სსხIსან)იი CIისი იV0://VVV. ოგნIIC6.C00/081ს-60ი6ი600§ 

§გიი-% L, MCMILი 5, Cის!აიი #ს., (1977) „IM ვბცსიილი” VI0 დCხვგშ1!ი-ხოთIიგსიდ 
1იხIხI(005“, LX0C M29 #ტC2ძ 501 C 5 #., 74(12):5463-7 

MIიხმIძ 8. C=C6C6ი CL მI, (2006) ,,#ი23IV515 0, 0ი6 =;LIIსI0ი ხ256 ივI 0: Mტმიძტოხგ2გ! 

LM“ MიMV/»-/ 444, 330-336 ,16.. 

VVნ6016(, I). CL გI. (2008) “Iჩტ C0I1იიICI6 –6ი019# 01 მი 10ძIVIძსგ1 ხXV LXC25§1VCIV დ2+211CI LIMტ. 
§6ძსტილIიდ.” IV0IVI6 452. 

ხხისი§ L#6, Vტხლიანე LL, 0-გი L, L6C IM, 52ძლგ VV. (2001) ,,ნ016ის 21 I0IC 0L 

სხგოთ2გი0ი600010§ 10 8ძსიIიყ 2ძVC656 ძიოსი IL6869005: ე 5V5I6028C IL6VICV  „ I4M/4# 
286:2270-2279. 

VVტIი5ხხისი XL, Iიხნტი(8906 ვიძ სი) IXტ5ი00ი5C., (2003), MCV/ 8იი§I I M6ძ 348:529-537. 

#ხხიL #., (2003) “ VVIILს »ლსL 6005? 'I2MX6 006 0L (ხ656, (0ICC 6Iი65 8 ძე.“ M#M2გ'0C 
425:760-762. 
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თავი 2 

ბიომაკრომოლეკულათა სივრცული 

მოწყობა. 

4ჭ. ნუკლეინის მჟავათა სტრუქტურული 

ორგანიზაციის ზოგადი პრინციპები. 

დნმ -ს სტრუქტურა 

ქიმიური სტრუქტურა 

დწმ წარმოადგენს გრძელ პოლიმერს, რომლის განმეორებად ერთეულს ეწოდება 

სურათი 4.1 დნმ-ს ქიმიური სტრუქტურა 

წუკლეოტიდი. დნმ-ს სიგანე 20– 
26 #-ს (2.0-:6 წმ)) რიგისაა, 

ხოლო წუკლეოტიდის სპირალის 
ღერმზე პროექციის სიგრძე მხო- 

ლოდ 3.4 # (0.34 ნმ) რიგის. მაგრამ 
გამომდინარე იქიდან, რომ დნმ 

პოლიმერი მოიცავს მილი- 

ონობით ნუკლეოტიდს, იგი 

გიგანტური სიგრძის მოლეკულას 

წარმოადგენს. ადამიანის უდიდე- 

სი ქრომოსომა შედგება 220 მილი- 

ონი ფუმეწყვილისაგან. ცოცხალ 
ორგანიზმში დნმ გვხვდება არა 

ცალკეული ჯაჭვის არამედ 
ერთმანეთთან მჯიდროდ დაკავ- 

შირებული ჯაჭვთა წყვილის 
სახით ორი გრძელი ჯაჭვი 

ერთმანეთს ეხვევა და ქმნის 

ორმაგ სპირალს თითოეული 

მოლეკულის შაქრის და 

ფოსფატურ ნაშთთაგან შემდგარი 

ნაწილი ქმნის პოლიმერის 
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ძირითად ჯაჭვს. სხვადასხვა ჯაჭვის ფუძეები ურთიერთემედებენ ერთმაწეთთან. 
შაქართან დაკავშირებულ ფუძეს ეწოდება ნუკლეოზიდი, ხოლო ფუმეს, მასთან 

დაკავშირებულ შაქარსა და ერთ აწ რამდენიმე ფოსფატს, ნუკლეოტიდი. როცა 

მრავალი წუკლეოტიდი უკავშირდება ერთმანეთს, ისე როგირც ეს ხდება დნმ-ში, 

მიიღება პოლინუკლეოტიდი. როგორც უკვე აღვნიშნეთ დნმ-ს ცალკეული ჯაჭვი 

იქმნება ფოსფატთა და შაქართა წაშთთაგან. დნმ-ში შაქარს წარმოადგენს პენტოზა 

რუთ ნახშირბადიანი შაქარი), 2-დეზოქსირიბოზა. შაქრები ერთმანეთს უკავ- 

შირდება ფოსფატური ჯბუფებით. მეზობელ შაქართა მესამე და მეხუთე 

ნახშირბადებს შორის იქმწება ფოსფოდიეთერული ზმები. სწორედ უკანასკნელი 

ბმის ასიმეტრიულობა განაპირობებს იმას, რომ დნმ-ს ჯაჭვს ახასიათებს 

მიმართულება. 

შაქარი (დესოქსირიბიზ) 

დფოსყატური გუი 

შაქაროვოსფატური 

+აჯეი 

  

““) თმის 
1 აცენი“, ნუკლეოტიდი 

(==) ციტოსინ 
C ) გუირ 

სურათი 4.2 დწმ-ის ორმაგი სპირალის სქემატური წარმოდგენა 

ორმაგ სპირალში, ერთ ჯაჭვში წუკლეოტიდთა განლაგების მიმართულება 

საწინააღმდეგოა მეორე ჯაჭვის მიმართულებისა ჯაჭვთა ასეთ მოწყობას 

უწოდებენ ანტიპარალელურს, დნმ-ს ჯაჭვთა ასიმეტრიულ ბოლოებს კი, 5”-ს 

(წუთ შტრიხს) და 3”-ს (სამ შტრიხს). დწმ და რწმ ერთმანეთისაგან განსხვავდება 

შაქრებით. კერძოდ, რწმ-ში 2-დეზოქსირიბოზის ნაცავლად ვხვდებით ასევე 

პენტოზურ შაქარს - რიბოზას. 

დწმ-ს ორმაგი სპირალი სტაბილიზირებულია სხვადასხვა ჯაჭვის მოპირდაპირე 

ფუმეებს შორის არსებული წყალბადური ზბმებით. დწმ-ში ვხვდებით ოთხი სახის 

ფუმეს. ესენია ადენინი ( შემოკლებით #), ციტოზინი (C), გუანინი (C) და თიმინი 
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(უ თხ. სურათი 4.4). ფუმეები ორი ტიპისაა: ადენინი და გუაწინი ხუთ- და ექვს- 

წევრა რგოლების შერწყმის შედეგად წარმოქნილი ჰეტეროციკლებია და 

ეწოდებათ პურინები, ციტოზინი და თიმინი კი ექვსწევრა რგოლებია და 

ეწოდებათ პირიმიდინები. მეხუთე პირიმიდინი, სახელად ურაცილი, როგორც 

წესი, გვხვდება რნმ-ში თიმინის ნაცვლად. მას თიმინისაგან განსხვავებით 

რგოლში მეთილის ჯგუფი არ აქვს. ჩვეულებრივ ურაცილი არ გვხვდება დწმ-ში, 

მაგრამ არსებობს იშვიათი გამონაკლისებიც. მაგალითად, ბაქტერიული ვირუსის 

ჩზ5I-ის დნმ შეიცავს ურაცილს. ზოგიერთი რნმ-ს მოლეკულის სინთეზის 

პროცესში ადგილი აქვს ზოგიერთ ურაცილთა თიმინად გარდაქმნას მეთილის 

ჯგუფის დამატების გზით. ასეთ მოვლენებსს ძირითადად ვხვდებით 

სტრუქტურულ და ფერმენტულ რნმ-ებში (როგორებიცა,ა მაგალითად. 

რიბოსომული და ტრანსპორტული რნმ). 

მთავარი და მინორული ღარი 

დნმ-ს ორმაგი სპირალი წარმოადგენს მარჯვენა სპირალს. ჯაჭვების ურთიერთ 

დახვევისა და ორმაგი სპირალის ფორმირებისას ჯაჭვებს შორის წარმოიქმნება 

გარკვეული ღრმულები (ღარები) რომელთა საშუალებითაც შესაძლებელია 

„ნ შშაქარრიდოსფტური ეცქვი ფუძეებამდე შეღწევა. არჩევენ 
” ორ ასეთ ღარს, რომლებიც 

-–“- ფოუპე წყვილები მიუყვება ორმაგი სპირალის 

ა –– მთელ ზედაპირს ღარს, 

| რომლის სიგანე დაახლოებით 

22 "ა ეწოდება მთავარი 

   
ღარი, ხოლო მეორეს, რომლის 

სიგანე დაახლოებით 12 #-ა, 

მინორული ღარი. მინორული 

ღარის სივიწროვე მიანიშნებს 

იმაზე, რომ ფუძეები მთავარი 

ღარის მხრიდან უფრო მისაწ- 

ვდომია. შესაბამისად, დნმ- 

თან დაკავშირებული ცილე- 

ბი, მაგალითად ტრანსკრიფ- 
ციის ფაქტორები, ორმაგი 

სპირალის სპეციფიკურ ფრაგმენტებს “უკავშირდება მთავარი ღარის მხრიდან 

რეალიზებული კონტაქტების საშუალებით. 

სურათი 4.3 ორმაგი სპირალის მთავარი და 
მინორული ღარი 

37



ფუშმეთა შორის კავშირები 

ფუმე წყვილთა ტიპები განსხვავდება შესაძლო წყალბადური კავშირების 

რაოდენობით. # და I ქმნის ორ წყალბადურ ბმას, ხოლო C და C სამს. 
შესაბამისად, CC ფუძე წყვილი უფრო სტაბილურია და სწორედ CC წყვილთა 

რაოდენობა განაპირობებს ორმაგი სპირალის სტაბილურობას. ამრიგად, ერთი 

ჯაჭვის კონკრეტული ფუძე ქმნის გარკვეულ ზბმათა ქსელს მეორე ჯაჭვის 
მხოლოდ კონკრეტული ტიპის ფუძესთან, რასაც უწოდებენ კომპლემენტარულ 

დაწყვილეზას., ჩვეულებრივ ამ დაწყვილების პროცესში პურინები ქმნიან 

წყალბადურ ზბმებს პირიმიდინებთან. ამასთან # აუცილებლად უწყვილდება I-ს 

და C კი C-ს (იხ. სურათი 4.4. ორმაგი სპირალის მასტაბილიზირებელი 
ფაქტორებია აგრეთვე ჰიდროფობული ეფექტი და ჯ! -სტეკინგი, რომლებიც არაა 

დამოკიდებული დნმ-ს კონკრეტულ წუკლეოტიდურ თაწამიმდევრობაზე. 

წყალბადური ბმა არაკოვალენტური კავშირია, ამიტომ ის ადვილად წყდება და 

კვლავ წარმოიქმნება. 

  

  

კანიჩი ციტოსინი ადენინი თიმიჩი 

სურათი 4.4 კომპლემენტარულ ფუძეთა შორის შესაძლო წყალბადური 
ები 

აქედან გამომდინარე მექანიკური თუ ტემპერატურული შემოქმედების 

საშუალებით ადვილადაა შესაძლებელი “ელვას“ ტიპის ორმაგი სპირალის დაშლა 
ცალკეულ ჯაჭვებად. კომპლემენტარულობიდან გამომდიწარე, ინფორმაცია 

თავმოყრილი ერთ ჯაჭვში სრულად დუბლირებულია მეორე ჯაჭვით, რაც მეტად 

მნიშვნელოვანია რეპლიკაციის პროცესის განხორციელებისათვის. კომპლემენ- 

ტარულოზბით განპირობებული ფუძე წყვილთა აღდგენის უნარი განპირობებული 

მათი ურთიერთქმედების სპეციფიკურობით დნმ-ს ფუნქციონირების საფუძვე- 

ლია. 
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CC ფუძე წყვილებით მდიდარ დნმ სპირალს ახასიათებს ჯაჭვებს შორის ძლიერი 

ურთიერთქმედება, მაშინ, როც- #L ფუმე წყვილთა დიდი შემცველობა არ 
მიუთითებს სპირალის მაღალ სტაბილურობაზე, ამიტომაა, რომ დნმ-ს ის უბანი, 

რომელიც საჭიროა რომ ადვილად განცალკავდეს ცალკეულ ჯაქვებად (მაგა- 
ლითად ბაქტერიული პრომოტორული უბნისათვის დამახასიათებელი 14144. 

პრიბწოვის ბოქსი), ხასიათდება #I ფუძე წყვილების დიდი კონცენტრაციით. 
ლაბორატორიული კვლევებისას, ჯაჭვებს შორის ურთიერთქმედების ძალის 
შესაფასებლად ახდენენ ორმაგი სპირალის ტემპერატურულ ლღობას და აფასებენ 
ლღობის ტემპერატურასა და ენტალპიას. როცა ყველა კომპლემენტარული ფუმე 
წყვილის დაშორება მოხდება, ანუ დნმ სრულად გალღვება, ჯაჭვები ერთმაწეთს 
ცილდება და ხსნარში არსებობენ დამოუკიდებელი მოლეკულების სახით. ასეთ, 

ერთ-ჯაჭვა დნმ მოლეკულებს არ გააჩნია ერთი კონკრეტული სივრცული 
სტრუქტურა. 

ალტერნატიული ორმაგ-სპირალური სტრუქტურები 

დწმ შესაძლებელია იმყოფებოდეს რამდენიმე განსხვავებულ კონფორმაციაში. 
კონფორმაციები რომელთა იდენტიფიკაცია დღემდე მოხერხდა შემდეგია: #-0M#, 

8-0M#ტ#, C-0M#, 0-სMტ4, ს-იMტ4, ILI-0Mტ, L-0Mტ, -0M# და 2-სM#). ამასთან, 

ბუნებრივ ბიოლოგიურ სისტემებში აღმოჩენილ იქნა მხოლოდ სამი მათგანი: #- 

0Mტ, 8-0M4ტ, და 2-იMტ). კონფორმაციის სახეს განაპირობებს დნმ-ს 

ნუკლეოტიდური თაწამიმდევრობა, სუპერსპირალიზების ხარისხი, ფუძეების 

ქიმიური მოდიფიკაციები, გარე პირობები, მაგალითად, მეტალთა იონების და 

პოლიამინების კონცენტრაცია. სამი ბუნებრივი კონფორმციიდან ცოცხალი 

უჯრედისათვის დამახასიათებელ პირობებში ყველაზე სტაბილურია 8- ფორმა. 

ორმაგ-სპირალური ფორმები ერთმაწეთისაგან განსხვავდება გეომეტრიითა და 

რდომებით. 

8 ფორმის შემთხვევაში (იხ. სურათი 4.5) სპირალის ბიჯი ანუ ერთ სრულ ხვიაზე 

მოსული წანაცვლება სპირალური ღერძის გასწვრივ უდრის 3.4 წმ, ხოლო ორ 

მეზობელ ფუძეს შორის დაშორება 0.34 წმ. ერთ ხვიაზე მოსული ფუძეების 

რიცხვი 10-ს ტოლია. როგორც უკვე აღვნიშნეთ ერთმანეთთან სპირალურად 

დახვეული ორი ჯაჭვი წარმწოქმნის ორ ღარს - პირითადს და მინორულს, 

რომლებიც განაპირობებს ცილებთან ურთიერთქმედების შესაძლებლობას. 

მარილის კონცენტრაციის გაზრდის, ან სპირტის დამატების შემთხვევაში დნმ-ს 

სტრუქტურა იცვლება და 8 ფორმა გადადის #-ში. # ფორმა ასევე მარჯვენა 
სპირალია, მაგრამ ამ შემთხვევაში ბიჯი უტოლდება 23 ნმ, ხოლო ერთ ხვიაში 

განთავსებულ ფუძეთა რიცხვი კი. 11-ს. 
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მთავარი ღარი 

სურათი 4.5 8 ფორმის დნმ-ს სივრცული სურათი 

4 ფორმა ყველაზე განიერი მარჯვენა სპირალია, განიერი მინორული ღარით და 

შედარებით ვიწრო მთავარი ღარით. 4ტ4 ფორმა ძირითადად წარმოიქმწება 

არაფიზიოლოგიურ პირობებში. მაგალითად, დწმ-ს დეჰიდრატაციის შემთხვე- 

ვაში თუმცა იგი შეიძლება შეგვხვდეს უჯრედშიც, მაგალითად, დწმ-რნმ-ს 

ჰიბრიდულ ჯაჭვთა წყვილში, ან ფერმენტ-დნმ-ს კომპლექსში. 

მეთილირების გზით ფუძეების ქიმიური მოდიფიცირების შემთხვევაში დნმ-ს 
სეგმენტი განიცდის მწიშვნელოვან კონფორმაციულ ცვლილებას და წარმოიქმნ- 

ება 7 სტრუქტურული ფორმა (იხ. სურათი 4.6). ამ შემთხვევაში ცალკეული ჯაჭვი 

ორმაგი სპირალის ღერძის ირგვლივ იხვევა მარცხენა სპირალის ფორმით, ანუ L 
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ფორმის საპირისპირო მიმართულებით. ასეთ უჩვეულო სტრუქტურას ცწობს 

სპეციალური, 27-CM/#-თან დაკავშირებადი ცილა და არსებობს მოსაზრება, რომ ეს 

პროცესი მონაწილეობას იღებს ტრანსკრიპციის რეგულირებაში. 2 ფორმა 

წარმოადგენს მარცხენა სპირალს, რომლის ბიჯია 4.6 წმ და ერთ ხვიაში ფუძეთა 

რიცხვი - 12. სპირტის ან მარილის მაღალი კონცენტრაციის პირობებში C-C 

დინუკლეოტიდების განმეორების შედეგად მიღებული დნმ-ს მოლეკულის 
სეგმენტი ასევე გადადის 2. ფორმაში. 

  

სურათი 4.6 8 და 7 ფორმის დწმ-თა სივრცული სურათები 

კვადრუპოლური სტრუქტურა 

სახეობების უმრავლესობისათვის გენომური თანამიმდევრობის მხოლოდ მცირე 

ნაწილი აკოდირებს ცილებს. მაგალითად, ადამიანის გენომის მხოლოდ 1.5% 

წარმოადგენს ცილის მაკოდირებელ ნაწილს, მაშინ, როცა არამაკოდირებელი, 

განმეორებების შემცველი, უბნების წილი გენომური დნმ-ს 50 %-ს შეადგენს. 

კითხვა, რატომ ვხვდებით ეუკარიოტულ გენომებში ასეთი დიდი რაოდენოზით 
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არამაკოდირებელ უბნებს და სხვადასხვა ორგანიზმთა გენომების ზომებს შორის 

რატომაა ასეთი დიდი განსხვავება, წარმოადგენს „C-თავსატეხის“ სახელწოდებით 

ცნობილ, ჯერ ბოლომდე გადაუჭრელ ამოცანას. თუმცა ნაწილობრივი პასუხები ამ 

კითხვაზე არსებობს,ს მაგალითად, შეიძლება აღვნიშნოთ, რომ დნმ-ს უბანი 

შეიძლება არ აკოდირებდეს ცილას, მაგრამ ატარებდეს გარკვეულ ფუნქციურ 
დატვირთვას. მაგალითად, აკოდირებდეს გეწურ ექსპრესიაში არ მონაწილე 

(არამესენჯერულ) რწმ-ს, გარდა ამისა, ადამიანის გენომში არსებობს ე.წ 

ფსევდოგენები, რომლებიც წარმოადგენს არამაკოდირებელი უბნების ყველაზე 
გავრცელებულ ფორმას, ფსევდოგენები ასლებია იმ გენებისა რომლებიც 

მუტაციურმა ცვლილებებმა ფუნქციურად მიუღებელი გახადა. ასეთი “სამარაგო“ 
უბნები გარკვეულ პირობებში შესაძლებელია გამოყენებულ იქნეს, როგორც 

ნახევარფაბრიკატები ახალ გენთა წარმოქმწისათვის. 

ცალკე აღსაწიშნავია ის არამაკოდირებელი უბნები, რომლებიც თამაშობენ 

სტრუქტურულ როლს. მაგალითად, ტელომერები და ცენტრომერები, რომლებშიც 
განთავსებულია მხოლოდ რამდენიმე (მცირე რაოდენობით) გენი და მათი 

მირითადი დანიშნულებაა ქრომოსომის სტაბილიზაცია და გენომის სწორი 

ფუნქციონირებისათვის ხელშეწყობა ტელომერები ხაზოვანი ქრომოსომების 
კიდურა, სპეციალიზირებული უბნებია,ა ტელომერთა ძირითად ფუნქციას 

წარმოადგენს ფერმენტ ტელომერაზას 

დახმარებით ქრომოსომას კიდურა უბნის 
რეპლიკაციისათვის ხელის შეწყობა, რადგან 

დნმ-ს მხოლოდ ტრადიციული რეპლი- 
კაციური ფერმენტებით ქრომოსომას 

კიდურა 3 ბოლოს რეპლიკაცია 

შეუძლებელია. ქრომოსომასს ეს დწნმ- 

სპეციალური უბანი აგრეთვე იცავს დნმ-ს 
ბოლოებს ენდონუკლეაზებისაგან. ადამი- 

ანის უჯრედებში ტელომერი წარმოადგენს 

სურათი 47 კვადრუპ რ მარტივი თანამიმდევრობის, II #C6CCC-ს, 
სტროქტორა რამდენიმე ასეულჯერადი განმეორების 

შედებად წარმოებულ ერთჯაჭვა დნმ-ს 
მონაკვეთს. ეს გუანიწით მდიდარი თანამიმდევრობა არ ქმნის კომპლემენტარულ 

ფუმე წყვილებს მოპირდაპირე ჯაჭვის ფუშეებთან. იგი წარმოქნის უჩვეულო, 
ოთხი ფუძის სტეკინგის საფუძველზე ფორმირებულ სტრუქტურას და ამით 
ახდენს ქრომოსომას სტაბილიზაციას. ამ უკანასკნელ სტრუქტურაში ოთხი 
გუანინი განლაგებულია თითქმის ერთ სიბრტყეში. ასეთი განმეორებადი 

სიბრტყეების სტეკინგით ფორმირდება სტაბილური C-კვადრუპოლური 

სტრუქტურა (იხ. სურათი 4.7). ამ სტრუქტურის სტაბილიზაციას ახდენს ფუძეთა 

წიბოებსა და მეტალის იონს შორის წარმოქმნილი წყალბადური ბმები. მეტალის 

იონი გაწლაგდება ოთხ ფუძეს შორის, ცენტრში. 
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რნმ-ს სტრუქტურა 

რნმ -ს ქიმიური სტრუქტურა 

რნმ-ს დნმ-საგან გამოარჩევს სამი ძირითადი სტრუქტურული მახასიათებელი. 

უპირველეს ყოვლისა უნდა აღინიშნოს, რომ რწმ თავის ბიოლოგიურ ფუნქციას 

მირითადად ანხორციელებს ერთ-ჯაჭვა მოლეკულის სახით. მორე, დნმ-საგან 

განსხვევებით, რომლის შემადგენლობაშიც შედის დეზოქსირიბოზა, რნმ შეიცავს 

რიბოზას (ანუ რნმ-ს პენტოზურ რგოლში გვხვდება ორი ჰიდროქსილის ჯგუფი, 

მაშინ, როცა დნმ-ს პენტოზური რგოლის 2” პოზიციაში ჰიდროქსილი არაა). 
შესაბამისად, სწორედ ჰიდროქსილის ზედმეტი ჯგუფი განაპირებებსს რნმ-ს 

მოლეკულის ჰიდროლიზის სიადვილეს. და ბოლოს, მესამე განსხვავება ეხება 

ფუძე შემადგენლობას. როგორც აღვნიშნეთ დნმ-ში ადენინის კომპლემენტარულ 

ფუშეს წარმოადგენს თიმინი, რწმ-ში კი - “ოურაცილი, რომელიც თიმინის 

არამეთილირებულ ფორმას წარმოადგენს. 

არამაკოდირებელი რნმ-ს სივრცული სტრუქტურა. 

ერთჯაჭვა რნმ-ს ფუნქციოური ფორმა ხშირ შემთხევევაში (ცილების მსგავსად) 

საჭიროეს სპეციფიკური მესამეული სტრუქტურის არსებობას რაც 

განსაკუთრებით აქტუალურია არამაკოდირებელი რნმ-ების შემთხვევაში. 

მაკოდირებელი, ანუ ინფორმაცკიული რნმ თავისი ფუნქციონალური 

თავისებურებებიდან გამომდინარე ძირითადად არ საჭიროებს სტაბილურ 

მესამეულ სტრუქტურას (ინფორმაციულ რნმ-ში მხოლოდ შინაგანი ანუ ILხი- 

დამოუკიდებელი ტერმინაციის დროს ხდება გარკვეული ტიპის მესამეული 

სტრუქტურის ფორმირება), მაშინ, როცა არამაკოდირებელ რნმ-თა ფუნქცია, 

როგორც წესი, განპირობებულია მათი სივრცული მოწყობის ტიპით. 

რნმ გენები წარმოადგენს ცილად არატრანსლირებად, რნმ-თა მაკოდირებელ 

უბნებს. ასეთ რნმ-თა თვალსაჩინო წარმომადგენლებად შეგვიძლია მოვიყვანოთ 

ტრანსპორტული (MM4) და რიბოსომული (II#ტ) რნმ-ები. არამაკოდირებლებს 
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დუშეები შპეჯეა შჟავა 

სურათი 4.8 რნმ მოლეკულის დნმ-გან განმასხვავეზელი ნიშნები 

მიაკუთვნებენ ფართო სპექტრს მცირე ბირთვული რნმ-ებისას (§იIIM4) და ასევე 

მიკრო-რნმ-ებს (თ1თ0ILM#), რომლებიც ე.წ რნმ-ინტერფერირების მექანიზმით 

არეგულირებენ გენთა ექსპრესიის პროცესს არამაკოდირებელ რნწმ-თა 
მაგალითად გამოდგება სპლაისოსომის შემადგენლობაში მყოფი რნმ-ები. 

სპლაისოსომას ფუნქციაში შედის პრე-ინფ.რნმ-დან (LC-თLM#ტ) ინტრონების 

ამოჭრა. 

მართალია რნმ ძირითადად ერთჯაჭვა მოლეკულაა, მაგრამ უმრავლესობა 

ბიოლოგიურად აქტიური რნწნმ-ების (მათ შორის CLM#4#, ILM#4#, §იIVM#ტ§ და სხვა 

არამაკოდირებელი ფორმები) სივრცულ სტრუქტურებში ვხვდებით ორმაგ- 
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სპირალურ ფრაგმენტებს, რომლებიც წარმოიქმნება ერთი ჯაჭვის სხვადახვა 

სეგმენტებში განთავსებულ კომპლემენტარულ ფუძეთა სივრცეში დაახლოებით 

და მათი დაწყვილებით (მათ შორის წყალბადურ ბმათა ქსელის წარმოქმნით). 

რნმ-თა სტრუქტურების შესწავლის შედეგად დადგინდა, რომ ისინი არ წარმო- 
ადგენენ უბრალო ხაზოვან მოლეკულებს, არამედ გააჩნიათ მაღალსტრუქ- 

ტურირებული სივრცული მოწყობა დნმ-ს ორმაგ-სპირალური, მარტივი 

სივრცული მოწყობისგან განსხვავებით, რნმ მოლეკულებში არის მოკლე ორმაგი 

სპირალები, რომელთა სივრცეში ურთიერთდაახლოების საფუძველზე წარმო- 

იქმნება საკმოდ რთული სივრცული სტრუქტურა. ამრიგად, სივრცული 

მოწყობის თავისებურებების თვალსაზრისით, რნმ-ები გვევლინება შუალედურ 

რგოლად დნმ-სა და ცილებს შორის. შესაბამისად, ბუნებრივია ის ფაქტი, რომ 

ფერმენტების მსგავსად ზოგიერთ რწნწმ-საც გააჩნია ქიმიური რეაქციის 

კატალიზირების უნარი. ასე მაგალითად, აღმოჩნდა, რომ რიბოსომათა მნიშვ- 

ნელოვანი კომპონენტის, პეპტიდურ ბმათა ფორმირების მაკატალიზირებელი 

ფერმენტის აქტიური ცენტრი მთლიანად რნმ-ს მოლეკულას წარმოადგენს 

(ამიტომაა, რომ რიბოსომას უწოდებენ „რიბოზიმს“ - რნწმ-ზე დაფუძნებულ 

ფერმენტს). 

რნმ-ს სწორედ ასეთი შუალედური ბუნება დაედო საფუძვლად ცოცხალი 
სამყაროს წარმოქმნის რნმ-ზე დაფუძნებულ პიპოტეზას. ამ ჰიპოტეზის თანახ- 
მად სიცოცხლის ადრეული ფორმები, როგორც გენეტიკური ინფორმაციის 

შესანახად, ისე ბიოქიმიურ რეაქციათა კატალიზატორებად იყენებდნენ რნმ 

მოლეკულებს. ევოლუციის პროცესში კი, მოხდა ამ ფუნქციათა გამიჯვნა და ერთი 

გადაეცა დნმ-ს, მეორე კი, ცილებს. 

ორმაგ-სპირალური (ორჯაჭვა) რწმ-ები 

მიუხედავად იმისა, რომ რწმ უმრავლეს შემთხვევაში ერთჯაჭვა მოლეკულაა, 

ვხვდებით ორჯაჭვა რწმ-ებსაც. ორჯაჭვა რწმ (ძ:LM#), რომელიც დმნ-ს მსგავსად 

ფორმირებულია ორი კომპლემენტარული ჯაჭვის საფუძველზე, ძირითადად 

გვხვდება მაღალგანვითარებულ ორგანიზმთა უჯრედებში. თუმცა ისიც უნდა 

აღინიშნოს, რომ ზოგიერთ ვირუსში გენეტიკური ინფორმაცია ინახება ორჯაჭვა 
რნმ-ს სახით. 

ეუკარიოტებში ორჯაჭვა რნმ-ს (§IILM4) მთავარ ფუნქციას წარმოადგენს რნმ- 
ინტერფერირების პროცესის ინიციაცია და მცირე ინტერფერატორი რნწმ-ების 
წარმოქმნის პროცესში იგი გვევლინება შუალედურ პროდუქტად. ასეთი 

ფუნქციის გამო ხშირად ხდება 9IIს და ლთICისMI#6-ბის არევა. უნდა 

გვახსოვდეს, რომ 9ILM#ტ წარმოადგენს ორჯაქჭვას, მაშინ, როცა თIოთიILM# (ან 

ჯ9IIM4ტ) ერთჯაჭვაა. თუმცა ეს უკანასკნელი თავის LX6-თILM# მდგომარეობაში 
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ქმნის სარჭის მსგავს სპირალურ სტრუქტურას. ახლახან გაირკვა, რომ ძაMM# 
შეუძლია გენთა ექსპრესიის ინიციაცია. ამ მოვლენას უწოდებენ „მცირე რნწმ-ით 

ინდუცირებად გენთა აქტივაციას“, ასეთ ძ§LM#-ებს კი, „აქტივაციის გამომწვევ 

მცირე რნმ-ებს (§2MM#)“ 

რწმ-ს მეორეული სტრუქტურა 

ერთჯაჭვა რნმ-ს ფუნქციონალური ფორმა ცილების მსგავსად მოითხოვს 

სპეციალური მესამეული სტრუქტურის არსებობას ასეთი სტრუქტურის 

საფუძველს ქმნის მეორეული სტრუქტურა, 
რომელიც კომპლემენტარულ ფუძეებს შორის 

შიდამოლეკულური წყალბადური ბმების 

წარმოქნის შედეგია. 

შიდამოლეკულური წყალბადური ბმების 

წარმოქნის შედეგად მიიღება ისეთი 
მკვეთრად გამოკვეთილი მეორეული 

სტრუქტურული ელემენტები, როგორებიცაა 
„სარჭისებრი ყულფი“ (ხვეIინIი 10005 0L 5:60- 

სურათი 4.9 რწ8-ს მეორეული 100ჯ), ს ამოზნექილობა (ხსIიია) ან „შიდა 
სტრუქტურა ყულფი“ (0ი:ხო 2! 1000) (იხ. სურათი 4.9). 

სარჭისებრი ყულფის ფორმირება განპი- 

რობებულია სპირალური და ყულფის ნაწილების სტაბილურობით. სპირალის 

შექმნის წინაპირობაა ისეთი თანამიმდევრობის არსებობა, რომელიც მოხრისა და 

კიდურა სეგმენტების ერთმანეთთან ანტიპარალელურად შეთავსებისას 

წარმოქმნის კომპლემენტარულად შეწყვილებულ ორმაგ სპირალურ ფრაგმენტს. 

ასეთი სპირალური უბწის სტაბილურობა განისაზღვრება მისი სიგრმით, 

არაკომპლემენტარული წყვილების, ანუ ამოზნექილობების რიცხვით (გრძელ 

სპირალურ ფრაგმენტისათვის ასეთი ამოზნექილობების მცირე რიცხვი 

დასაშვებია) და სპირალური უბნის ფუძოვანი შემადგენლობით. ასე მაგალითად, 

გუანინისა და ციტოზინის შეწყვილება გვაძლევს სამ წყალბადურ ბმას და ე.ი. ამ 

წყვილს უფრო დიდი წვლილი შეაქვს სტაბილურობაში, ვიდრე ორ წყალბადურ 

ბმიან ადენინ- ურაცილის წყვილს. ფუძეთა შორის სტეკინგს, რომელიც შედეგია 

ფუმეთა არომატული რგოლების ჯI-ორბიტალების ხელსაყრელი ორიენტაციისა, 

ასევე შეაქვს თავისი წვლილი სპირალის სტაბილიზაციაში. 

  
სარჭისებრი ყულფის ჩამოყალიბებაში მნიშვნელოვანია ყულფის სტაბილურობაც. 

სამი ფუძისაგან შემდგარი „ყულფი“ სტერიულად მიუღებელია და ამიტომ არ 

გვხვდება. დიდი ყულფები, რომელთა შემადგენლობაში შემავლი ფუძეები 

საერთოდ არ მონაწილეობს მეორეული სტრუქტურის ჩამოყალიბებაში, ასევე 
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არასტაბილურია. ყულფის დასაშვები ოპტიმალური სიგრძე მერყეობს 4-სა და 8 

ფუძეს შორის. ფუმეთა თანამიმდევრობა - VVCC ერთ-ერთ ყველაზე სტაბილურ 

და გავრცელებულ ყულფს ქმნის. მას უწოდებენ „ტეტრაყულფს“ და მისი 
სტაბილურობა ძირითადად განპირობებულია შემადგენელ ფუძეებს შორის 

სტეკინგით. 

რნმ-ს სივრცული სტრუქტურა. 

სარჭისებრი ყულფები გვხვდება არამაკოდირებელ რწმ-ში„ მათ შორის 

ტრანსპორტულ რწმ-ში ტრანსპორტულ რწმ-ს სივრცული მოწყობა, მისი 

თანამიმდევრობის სიმოკლის გამო განსაკუთრებით კარგადაა შესაწავლილი. 

მასში შემევალი სამი ჭეშმარიტი სარჭისებრი ყულფი და ერთი სპირალური 

ფრაგმენტი ქმწის სამწვერა ფოთლის მსგავს სტრუქტურას. კოდონის გამომცნობი 

ანტიკოდონი განთავსებულია ერთერთ სარჭისებრ ყულფში, რომელიც არაა 

შეწყვილებული სხვა ყულფთან. ორი დანარჩენი შეწყვილებულია ერთმაწეთთან 

„ფსევდო მარყუჟის“ 

წარმოქმნით, აწუ ერთ- 

ერთის ყულფის ნა- 

წილი მონაწილეობს მე- 

ორის სპირალური ნაწი- 

ლის ფორმირებაში. რი- 

თ ' + 

აქცეპტორული 
ღერო. 

L « 

  

  

  

        
მკულფი IწCკულფი ბოზიმების უმრავლე- 

–>–––- სობას ახასიათებთ სარ- 

C ' 985-5> · ჭისებრი ყულფების არ- 
ანტიკოდონი სებობა, მათი არსებობა 

5 აუცილებელია სწორი 
სივრცული სტურქტუ- 
რის ჩამოსაყალიბებლად 

და ფერმენტული ფუნ- 
ქციის შესასრულებლად. 

მიუხედავად იმისა, რომ ინფორმაციულ რნმ-ს თავისი ფუნქციიდან 

გამომდინარე ზოგადად არ უნდა ახასიათებდებს რაიმე სტაბილური მეორეული 

ან მესამეული სტრუქტურა, არსებობს გამოწაკლისებიც. მაგალითად, როცა 

ტრანსკრიპციის პროცესში საჭიროა შინაგანი ანუ Iხი დამოუკიდებელი 

ტერმინაცია, რწმ-ში წარმოიქმნება ყულფი და იწვევს დნმ-დან რწმ-პოლიმერაზას 

ჩამოცილებას. ინფორმაციული რნმ-ს იმ თაწამიმდევრობას, რომელსაც შეუძლია 

ასეთი ყულფის წარმოქმნა ეწოდება „ტერმინატორული“ თანამიმდევრობა. Lხ0 

სურათი 410 ტრანსპორტული რნმ-ს ა) მოწყოზის სქემა 

და ბ) მესამეული სტრუქტურა 
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წარმოადგენს ცილოვან ფაქტორს, რომელიც „ტერმინატორული“ თაწამიმდევ- 
როზის“ არ არსებობის პირობებში უზრუნველყოფს დწმ-დან რწმ-ს ჩამოცილებას, 

სარჭისმაგვარ ყულფთა თაწამიმდევრობების მაგალითად გამოდგება ე.წ. 

პოლიწდრომული თაწამიმდევრობა ---CCICCXXXXXXXCC#0C06C--- 

ასეთ თაწამიმდევრობას შესწევს უნარი ჩამოაყალიბოს შემდეგი სარჯისმაგვარი 

ყულფი 

---C 
C 
I 
C 
C 
X %

6
0
0
»
C
)
1
C
0
)
 

X X 
X X 

X 

სხვა მაგალითად გამოდგება თანამიმდევრობა, რომელსაც ასევე გააჩნია უწარი 
სარჭისებრი ყულფის ჩამოყალიბებისა. : 

CCCCCCCCCCC#ტ#ტ4444CCCCCCCCCCCCCCCCC 

ამრიგად შეიძლება ითქვას, რომ დწმ და რწმ-ს მოლეკულების კონფორმაციული 

შესაშლებლობები საკმაოდ მრავალფეროვანია. ჩვენ ავღწერეთ მხოლოდ ყველაზე 
გავრცელებული და ცოცხალი უჯრედისათვის მნიშვნელოვანი სივრცული 
სტრუქტურები. მაგრამ აქვე უნდა აღვწიშნოთ, რომ პოლიპეპტიდური ჯაჭვის და 
შესაბამისად, ცილის მოლეკულის კონფორმაციული შესაძლებლობები გაცი- 
ლებით უფრო ფართოა, ვიდრე დწმ-სა და რწმ-ს. ეს ბუნებრივიცაა. დწმ და რწმ 
ხომ მხოლოდ ოთხი მოწომერის, ხოლო ცილა (პოლიპეპტიდი) ოცი სხვადასხვა 

მონომერის საფუძველზე წარმოებული პოლიმერია ალბათ სწორედ ეს 
წარმოადგენს იმის მიზეზს, რომ ცილების სტრუქტურული მრავალფეროვნება, 
მათზე მოსული ფუნქციონალური დატვირთვა ძალზედ დიდია. შესაბამისად 

გასაგები ხდება ის ფაქტი, რომ სტრუქტურულ-ბიოლობიური კვლევების 
უმნიშვნელოვანეს ობიექტს წარმოადგენს სწორედ ცილები და მათი სივრცული 
ორგანიზების კანონზომიერებები. 
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5. ცილათა სტრუქტურული ორგანიზაციის ზოგადი 

პრინციპები 

საშენი მასალა - ამინმჟავები 

ცილები წარმოადგენს პოლიმერულ ჯაჭვებს, სადაც მონომერები ამინმჟავებია. 

ცილების ყველა სტრუქტურული თუ ფუნქციონალური თავისებურება განი- 

საზღვრება პოლიპეპტიდური ჯაჭვის ქიმიური თავისებურებებით. განასხვავებენ 

ცილის სტრუქტურული ორგანიზაციის ოთხ დონეს: პირველადი, მეორეული, 

მესამეული და მეოთხეული (იხ. სურათი 5.1) პირველად სტრუქტურას 

განსაზღვრავს პოლიპეპტიდურ ჯაქვში ამინმჟავათა თანამიმდევრობა. მეორეულ 

სტრუქტურაში იგულისხმება პოლიპეპტიდური ჯაჭვის მიერ ფორმირებული 

რეგულარული (გარკვეული სპირალური სიმეტრიის მქონე) გეომეტრიული ფი- 

გურები, რომლებიც ახლო ურთიერთქმედებების შედეგია (იგულისხმება ჯაჭვის 

გასწვრივ ახლო). მესამეული სტრუქტურა შედეგია პოლიპეპტიდური ჯაჭვის 

შიგნით წარმოქმნილი შორეული კონტაქტებისა,ა მეოთხეული კი, ცილის 

სუბერთეულებს, ანუ ორ ან მეტ ჯაჭვს შორის ურთიერთემედებისა. 

”/! ცილის ჭპორველოა«დი სცროქტლრა 

> ამონამქვვებო 

უდ ცილის მეირეული სტრთქეააურ. 

აგროდრირებოლი სტროქკლრა 45 325 სჭირეა 
6 

კილის მესამეღლი სცრუქტორ» 

%2IC ციდის შერთხეოლი სტრუქტურა 

სურათი 5.1 ცილის სტრუქტურული ორგანიზაციის ოთხი დონე 
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ამინმჟავა წარმოადგენს ცილის პირითად ქიმიურ კომპონენტს. მისთვის 
დამახასიათებელი ცენტრალური თ"ძ- 

I ნახშირბადი მიუთითებს პრიორი- 
| ტეტულ პოზიციაზე რომლის 

მიმართაც აღიწერება სხვა 

CC C)-LI დამახასიათებელი ჯგუფების 

/ სა / განლაგება. თძ-ნახშირბადს უკავშირ- 
LL -M C დება ოთხი ჯგუფი (იხ. სურათი 

| | | 5.2). ესენია: –-პროტონი (წყალბადი) 
C I, გვერდითი ჯაქჭვი L, რომელიც 

LI განსაზღვრავს ამინმჟავათა ქიმიურ 
მრავალფეროვნებას, კარბოქსი- 

სურათი 5.2 თ-ამინმჟავა ლური (მჟავური) ფუნქციონალური 
ჯბუფი (C0CI), და ასევე ფუნქ- 

ციონალური ამინო-ჯგუფი (-MII). თ-ნახშირბადი ოცივე ამინმჟავაში, გლიცინის 

გარდა, წარმოადგენს მოლეკულის ასიმეტრიულ ცენტრს. გლიცინის გვერდით 

ჯაჭვს, სხვა ამინმჟავებისაგან განსხვავებით, წარმოადგენს წყალბადი. 

რიბოსომაზე სინთეზისას აუცილებელი პირობაა რომ თ-ნახშირბადოვანი 

ცენტრის კონფიგურაცია შეესაბამებოდეს L-იზომერს (იხ. სურათი 5.3). ამის 
მიზეზი შეიძლება იყოს ადრეულ ეტაპზე განხორციელებული ქიმიური 

ევოლუციის პროცესი, როცა რაღაც მიზეზების გამო პრებიოტური სისტემისათვის 
სწორედ ეს კონფიგურაცია იყო უპირატესი, და შემდგომ ეს არჩევანი დაფიქსირდა 

და შენარჩუნდა მთელი ევოლუციური პროცესის განმავლოზაში. 

“CCL I” 

LL სურათი 5.3. ამინმჟავას 

0 ვუყურებთ M ატომის მხრიდან 

CX2 
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გვერდითი ჯაჭვები გამოირჩევა ქიმიური მრავალფეროვნებით (იხ.სურათი 5.4), 

რაკ ძალზედ მნიშვნელოვანია ცილათა ფუნქციური მრავალფეროვნების 

უზრუნველსაყოფად. ამასთან, შესაძლებელია გვერდით ჯაჭვთა სამ კატეგორიად 

დაჯგუფება. ესენია: არაპპოლარული, პოლარული დაუმუხტავი და პოლარული 

დამუხტული. გლიცინი წარმოადგენს უმარტივეს ამინმჟავას. ალანინი, ვალინი, 

ლეიცინი, იზოლეიცინი და პროლინი არის ამინმჟავები, რომელთა გვერდითი 

ჯაჭვი მთლიანად ალიფატურია. მათ შორის გამორჩეულია პროლინი, რომლის 

ბვერდითი ჯაჭვი იმიდური კავშირით, კოვალენტურად უკავშირდება თ-ამინო 

ჯგუფის აზოტის ატომს და შესაბამისად იქმნება ხუთწევრა ჩაკეტილი რგოლი. 

არაპოლარული გვერდითი ჯაჭვები ცუდად იხსნება წყალში, რადგან წყლის 
მოლეკულებთან მათ შეუძლიათ ურთიერთქმედება მხოლოდ ვან-დერ-ვაალსის 

ძალებით, მაშინ როცა სხვა ამინმჟავათათვის მრავალგვარი სხვა ურთიერთ- 

ქმედებაა შესაძლებელი. 

პოლარულ, დაუმუხტავ ამინწმჟავთა +»ჯგუფის წევრებია: სერინი, ტრეონინი, 

ასპარაგინი, გლუტამინი, ტიროზინი და ტრიფტოფანი. სერინი, ტრეონინი და 

ტიროზიწნი შეიცავს ჰიდროქსილის ჯგუფს და შესაბამისად, წყალბადური ბმის 

წარმოქმნის პროცესში მათ შეუძლიათ ითამაშონ როგორც დონორების, ისე 

აქცეპტორების როლი. ასპარაგინისა და გლუტამინის გვერდითი ჯაჭვები 

შედარებით პოლარულია და წყალბადურ ბმაში ისინი ასევე შეიძლება 

ასრულებდნენ დონორის ან აქცეპტორის როლს. ტრიპტოფანის ინდოლურ 

რგოლში გაერთიანებულ აზოტისა და წყალბადის ატომებსაც გააჩნია უნარი 

წყალბადური ბმების წარმოქმნისა. პოლარული ჯგუფის სხვა ამინმჟავებს 

შეუძლიათ დაიმუხტონ. დამუხტული მდგომარეობის წარმოქმნა განისაზღვრება 

გარემოს %II-ით. ამასთან მათი LL ისეთია, რომ სწორედ ნეიტრალური VII-ის 

(უჯრედის ბუნებრივი LL) პირობებში ვიღებთ დამუხტულ ფორმას. ასეთ 

ამინმჟავებს მიეკუთვნება ლიზინი, არგინინი, ჰისტიდინი, ასპარაგინისა და 

ბლუტამიწის მჟავები. ლიზინი და არგინინი ფუმე ბუნების ამინმჟავებია, 

რომელთა გვერდით ჯაჭვებს შეუძლია დადებითად დამუხტვა. ლიწზინის ძ-ამინო 

ჯბუფის XX 10-ს ტოლია, მაშინ როცა არგინინის გუანიდინური ჯგუფის MX 

უტოლდება 12-ს. ჰისტიდინი წარმოადგენს კიდევ ერთ ფუძე ბუნების ამიწმჟავას, 

მისი LX 6-ა. ასპარაგინისა და გლუტამინის მჟავები ერთმანეთისაგან განსხვავდება 

ერთი მეთილის ჯგუფით. მათი კარბოქსილის ჯგუფი ექსტრემალურად 

პოლარულია და შეუძლია წყალბადური ბმის წარმოქმნა. მათი CM დაახლოებით 

4.5-ა. 

ფენილალანინი, ტრიფტოფანი და ტიროზინი ქმნის არომატული გვერდითი 

ჯაჭვის მქონე ამინმჟავების ჯგუფს. ფენილალანინის არომატული რგოლი ბენ - 
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ცხრილი 51 ძირითადი ამიწმჟავეზის ასოითი კოდები და ფიზიკო-ქიმიური 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

მახასიათეზლეზი. 

დასახელება კარიანი კარიანი სამსიხმირე მ. ხX მოცულიბა ნპოლარული 

კოდი | კოდი | ფი. | წ ძო ნა ნეიტრალ.. 

ინალანი ტLს I|# 13.0 71 67 LI 

არგინინი 4#40C L 5.3 157 | 12.5| 148 C+ 

ასპარიგინი #5M M 9.9 114 96 L 

ასპარაგინის მჟ. | #5 ”– 9.9 114|3.9 |91 C- 

ცისტეინი CV5§ C 1.8 103 86 L 

სა სამიზის თხ | 10.8 128 4.3 | 109 C- 

გლუტამინი CLM C 10.8 128 114 L 

გლიცინი CLV C 7.8 57 48 M# 

ჰისტიდინი LII§ II 0.7 137 |6.0 |118 L,C+ 

იზოლეიცინი IILL LI 4.4 113 124 LI                 
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ლეიცინი LV 7.8 113 124 L 

ლიზინი LV5 7.0 129!10.5|135 C+ 

მეთიონინი MLIL 3.8 131 124 LI 

ფენილალანინი  LIIL 3.3 147 135 LL 

პროლინი LL60 4.6 97 90 L 

სერინი 5ნL 6.0 87 73 ჯ 

თრეონინი ILIL 4.6 101 93 ნ ' 

ტრიფტოფანი |IIIL 1.0 186 163 ნ 

ტიროზინი MVI 2.2 ' 10.1|I141 ნ 

ვალინი V#L 6.0 99 105 L                 
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არგინინი 

უო 

Mა-თიან-თ ასპარაგტინის 
ასმარაგინი მჟავა 

ალანჩინი L · ლ ცისტეიჩი 
რ IIM-C+C-CI IMM-C+I+C-9 წ 

ლ MI ს ხ C=-90-L+ ' სს -იმ1 

'ა-დნ-თ C=M (=0 + ს 

Lს Mჯ ML CI 

გლუტამინი გდერამინის მჟავია 

ი 

სა-დ+6-ძა სა თამ- თ 
ჰისტიდინი ი სიყღე ტწი 

6 
II 

% LL ღები“. (აი M ით” 

9 რ ი ს > 
" 

6=0 =0 LM M-C+C-CVI ჟა %, 

' ) ს. »M 
L 

I 
ს IM 

ლისინი , 

ლეიციჩი 
წ შეთიოჩინი ფენილალაჩინს 

1 LI-CMC-CI ს 6 -. , 

– " პრიოლიჩი 

წ 1.9 'ახ-ი+-C 09M მ. ის 

9MვხლლC=<0LL 
L ბ, 

ი 

1 თ 
მ-ი 

წ 25% “+ 8 
. 

C-#% 
ბა 

როსიჩ 
ტრიცტოფაჩი 

ტირო დ 

ბახ 010+C-X 

სერის თრეონინი სათ ოქია ყადინი 

იი – 

თქი “ ი “ 2- ეჭ 
ა თვეა 

% 
CM 

სყრათი 54 ოცი ძირიოადი ამინმჟავის ქიმიური სტრუქტურა 
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ზოლის რგოლის ანალოგიურია. ის ძალზედ ჰიდროფობულია და ქიმიურად 

რეაქტიული მხოლოდ განსაკუთრებულ პირობებში ხდება. არომატულად 

განიხილება ჰისტიდინის გვერდითი ჯაჭვიც. 

და ბოლოს, უნდა აღინიშნოს, რომ შესაძლებელია ამინმჟავას თ-ამინო და თ- 

კარბოქსილის ჯგუფების იონიზაცია მათი LV, დათვლილი ალიფატური 

ამინმჟავების შემთხვევაში, უტოლდება 6.8-7.9ს და 3.5-4.3-ს შესაბამისად. 

დამუხტული გვერდითი ჯაჭვი, ცხადია, გავლენას ახდენს უკანასკნელ %X-თა 

მნიშვნელობაზე. საჭიროა შევნიშნოთ, რომ ამინმჟავა, როგორც წესი, ჩართულია 

პოლიპეპტიდურ ჯაჭვში და შესაბამისად მხოლოდ ამინო და კარბოქსი ბოლოებში 

განლაგებულ ამინმჟავებს გააჩნიათ თავსუფალი თ-ამინო და ძ-კარბოქსი ჯგუფები. 

პოლიპეპტიდური ჯაჰჭვი 

პოლიპეპტიდური ჯაჭვის სინთეზი ხდება დეჰიდრატაციის საფუძველზე. ასეთი 

რეაქცია გულისხმობს მოცემული ამინმჟავას კარბოქსილის ჯგუფისა და შემდეგი 
ამიწმჟავას ამინო ჯგუფს შორის C-M პეპტიდური ბმის წარმოქმნას წყლის 
გამოთავისუფლებით. პოლიმერიზაციის ეს რეაქცია არაა სპონტანური, მისი 

ენერგეტიკული უზრუნველყოფა ხდება რიბოსომაზე. რიბოსომა წარმოადგენს 

ცილებისა და სპეციალური რნმ-ს რთულ კომპლექსს, რომლის დანიშნულებაა 

მოახდინოს 2LIM#ტ-ში ასახული გენის თანამიმდევრობის ტრანსლაცია ცილის 
თანამიმდევრობაში. ზემოთ წარმოდგენილი ოცივე ამინმჟავას გააჩნია თავისი 

გენეტიკური კოდი და ცილის სინთეზის პროცესში მათ სწორ, კოდის შესაბამისად 

ჩართვას უზრუნველყოფს რიბოსომული სისტემა. 

LL I” 

| | 
C C” 9 _ 

I - M / M ” 
| I . 
I 0 IL 0 

საემალერი ორი ამინმჟავას შეერთებისას დეჰიდრატაციის 
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სინთეზის შებრუნებული პროცესი, პეპტიდური ბმის ჰიდროლიზიც არ 

წარმოადგენს სპონტანურ პროცესს, ის შესაძლებელია მხოლოდ განსაკუთრებულ, 
ექსტრემალურ პირობებში. ასე მაგალითად, პეპტიდური ბმის ჰიდროლიზს 

ადგილი შეიძლება ჰქონდეს ან ძალიან მჟავე არეში (1 მოლარულ ILCI-ში) ან 100%, 
-ზე. ამრიგად, შეიძლება ითქვას, რომ წორმალურ პირობებში ჰიდროლიზის 

პროცესი ნაკლებად ალბათურია და თუ არ ექნება ადგილი მიზანმიმართულ 

დეპოლიმერიზაციას, ცილა ქიმიურად და ბიოლოგიურად სტაბილური წაერთია. 

პოლიპეპტიდური ჯაჭვის ამინომიმჟავებად დაშლა, როგორც წესი, ხორციელდება 

სპეციალური, მაჰიდროლიზირებელი ფერმენტების საშუალებით. 

უმრავლესობა ცილებისა ჰეტეროპოლიმერებია (ანუ თავის ჯაჭვში მოიცავს 

უმრავლესობა ან ყველა ბუნებრივ ამინმჟავას) ზოგჯერ, თუმცა იშვიათად, 

ცილის გარკვეული უბანი წარმოადგენს მხოლოდ რამდენიმე ან სულაც ერთი 

კონკრეტული ამიწმჟავასაგან შემდგარ თანამიმდევრობას. შეიძლება ითქვას, რომ 

ტიპიური ცილის წებისმიერი “უბანი ხასიათდება დიდი ქიმიური 

ჰეტეროგენურობით. სწორედ ეს მაღალი ჰეტეროგეწურობა განაპირობებს ცილის 

სივრცული მოწყობის მრავალფეროვნებას. 

პეპტიდური ზმა 

ამინმჟავათშორისი პეპტიდური ბმა წარმოადგენს ორი (თანამიმდევრული) თ- 

ნახშირბადის ატომებით ფლანკირებულ (შემოსაზღვრულ) ამიდური ბმის 
სპეციალურ სახეს. (C-M) ბმის სიგრძეა 
–1.33 # (იხ. სურათი 5.6 და ცხრილი 5.2). 

იგი შედარებით მოკლეა მეზობელ M-C 

ბმაზე, რომლის სიგრძეა –1.45 # და 
გრძელია C=0 ბმაზე, რომლის სიგრძეა 
–1.23 #. 5.6 სურათზე მოცემული ბმის 
სიგრძეთა და ვალენტურ კუთხეთა 

სიდიდეები ასახავს ელექტრონთა 

ატომთშორის განაწილებებს. ეს 

განაწილებები განსხვავდება ატომთა 

პოლარიზაციის ხარისხითა და მათი 

ბმული ორბიტალებით ორ უფრო 

ელექტროუარყოფით ატომს, 0- სა და M- 

ს ანიჭებენ უარყოფით პარციალურ მეხტს, მაშინ როცა ნაკლებად ელექტროუარ- 
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ცხრილი 5.2 ზოგიერთ ზმათა სიგრძეების მნიშვნელოზეზი #-ში 

  

  

  

  

პეპტიდური საშ. 

ს სიბრტყის საშ. სიგრძე მები, საშ. სიგრძე ააარაბეავები სიგრძე 
ბმები (+0.3) 

Cთ-C 1.52 C-C 1.54 C-8 --- 0-8 2.80 
C -M 1.33 C-M 1.48 M-I --- 0=C 2.90 
M- CC 1.45 C-0 1.43 C-LI --- 0=C 2.80                 
ყოფით ატომებს, C-სა და II-ს ენიჭებათ დადებითი პარციალური მუხტი. 

უკანასკნელი ოთხი ატომი ქმნის პეპტიდურ ჯგუფს, რომელიც განიხილება 

როგორც რეზონანსული სტრუქტურა (იხ.სურათი 5.7) ანუ პეპტიდურ ბმას 

გააჩნია ორმაგი ბმის ბუნება და ამით აიხსნება მისი სიგრძის მნიშვნელობის 

შუალედურობა ორმაგ და ერთმაგ ბმებს შორის. 

ზოგადად ორმაგი ბმის ირგვლივ და კონკრეტულად, C-M ბმის ირგვლივ 

ბრუწვა შეზღუდულია. ია და ნივ ფორმებს შორის ბარიერი უტოლდება 

3კკალ/მოლზე. C§ იზომერი (კონფორმაცია) შეესაბამება მლგომარეობას, როცა 

მეზობელი (CII+1) თ- ნახშირბადები განლაგებულია პეპტიდური ზმის ერთ მხარეს, 

ხგი§ კი - მოპირდაპირე მხარეს (იხ.სურათი 5.8) აწუ სპიჯ კონფიგურაცია 

მეზობელ გვერდით ჯაჭვებს ისე განალაგებს, რომ ამცირებს სტერიულ წინააღმ- 

დეგობებს პეპტიდური ბმის ირგვლივ მცირე კუთხით ბრუნვის პროცესში. 

უმრავლეს ამინმჟავებში პეპტიდური ბმის CI5 / V8ი§ კონფიგურაცათა თანა- 

ფარდობა დაახლოებით 90/10 რიგისაა, მაშინ როცა პროლიწნისათვის ეს 

შეფარდება 70/30-ს უდრის. ორმაგი ბმის ბუნებიდან გამომდინარე, პეპტიდური 

ბმის კონფორმაციის განმსაზღვრელი ატომები, გარკვეულ მიახლოებაში, ერთ 

სიბრტყეშია განლაგებული. შეგვიძლია ჩავთვალოთ, რომ მეზობელ თ-ნახშირ- 

0 ცაი ა M 

ს 
«საი CC> MI 

სურათი 5.7. პეპტიდური ჯგუფის სტრუქტურის 
რეზონანსულოზბა 

CCარ 

ბადებს შორის (მათი ჩათვლით) განლაგებული ატომები ერთ სიბრტყეშია (იხ. 
სურათი 5.9). პეპტიდური ბმის ხ2ი§ კონფორმაციის, ატომთა ერთ სიბრტყეში 
განლაგებისა და მათი პოლარულობის გამო პეპტიდური ბმის გასწვრივ 

წარმოიქმნება დიპოლი შესაბამისი დიპოლური მომენტით. დიპოლის უარყო- 

ფითი ბოლო ემთხვევა კარბონილის ჯგუფს (იხ. სურათი 5.13). 
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სურათი 5.8, ტრანს და ცის კონფიგურაციები 

შეზღუდვები ერთმაგი ბმის ირგვლივ ბრუნვისას 

პეპტიდური ბმის ირგვლივ ბრუნვა შეზღუდულია. შედარებით თავისუფალია თძ- 

ნახშირბადთან არსებული ოთხი ბმის ირგვილივ ბრუნვა. ამასთან, ამ ოთხიდან 

ორი ბმის ირგვლივ ბრუნვა განსაზღვრავს პოლიპეპტიდის ძირითადი ჯაჭვის 

კონფორმაციას. ეს ბმებია: ძთ-ნახშირბადსა და კარბონილურ ნახშირბადს შორის, 
რომლის ირგვლივ ბრუნვის ორწახნაგა კუთხეს აღნიშნავენ V/-თი; ამინო ჯგუფსა 
და თ-ნახშირზადს შორის, რომლის ირგვლივ ბრუნვის კუთხეს აღნიშწავენ 0-თი 
(იხ. სურათი 5.9). 

  

სურათი 5.9 ა) პირითადი ჯაჭვის ბმების ირგვლივ ზრუწვის აღმწერი 

ორწახწაგა კუთხეები; ზ) პეპტიდური სიზრტყეები 
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სურათი 5.10 არადრეკადი სფეროეზის მიახლოებაში განსაზღვრული 

პოტენციალით აგეზული რამაჩანდრანის რუკა ამიწმჟავა 

გლიცინისათვის. 

გამომდინარე იქიდან, რომ ძ-ნახშირბადი წარმოადგენს პეპტიდური სიბრტყის 

ერთ-ერთ ატომს, 0 ან V კუთხით ბრუნვა განაპირობებს მომიჯნავე პეპტიდური 

სიბრტყეების ერთმანეთის მიმართ ბრუნვას. ამასთან, ი და V/ს გარკვეული 

მნიშვნელობები იწვევს გარკვეულ სტერიულ დაძაბულობებს. ცხადია, #-სა და V/--ს 

სტერიულად დასაშვებ მნიშვენლობათა არეები განისაზვრება თ-ნახშირბადის 

გვერდით ჯაჭვთა ბუნებიდანაც. მიუხედავად იმისა, რომ გლიცინს ყველაზე 

მცირე გვერდითი ჯაჭვი (წყალბადი) აქვს, მისთვისაც არსებობს ორწახნაგა 

კუთხეების დაუშვებელ მნიშვნელობათა არეები (იხ. სურათი 5.10). 

თითოეული ამინმჟავისათვის 4, V სიბრტყეზე დასაშვები “უბნები მოიცემა 

რამაჩანდრანის რუკებით (ინდოელმა მეცნიერმა რამაჩანდრანმა პირველმა 

შემოგვთავაზა ამინმჟავთა კონფორმაციული შესაძლებლობების რუკა). 

დასაშვები უბნები შემოსადღვრულია დაბალეწერგეტიკული კონტურებით (იხ. 

სურათი 5.11), ან არადრეკად სფეროთა (ატომთა) არაგადაფარვადი უბნების 
შემომსაზღვრელი წრფეებით (სურათი 5.10), შეზღვუდვები #ჩ-ნახშირბადის 

მომცველ ამინმჟავათათვის საკმაოდ მკაცრია და შესაბამისად ბ, V სიბრტყის 

მხოლოდ მცირე ნაწილია სტერიულად დასაშვები. მაგალითად ვალინისა და 

იზოლეოიცინისათვის ბ, V სიბრტყის მხოლოდ 5%-ა დასაშვები თუმცა 
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ამინმჟავათა უმრავლესობას აქვს საერთო დასაშვები «უბნები, რომლებიც 

მდებარეოზს #4, VI სიბრტყის მარცხეწა ზედა და ქვედა ზონებში. როგორც ქვემოთ 

ვნახავთ ამ ზონებში განლაგებულია 4, V-ს ისეთი კომბინაციები, რომლებიც 

შეესაბამება ფართოდ გავრცელებულ რეგულარულ მეორეულ სტრუქტურებს, 
კერძოდ კი თ-სპირალსა და ჩ-სტრუქტურას. 

მიუხედავად იმისა, რომ ამინმჟავათა უმრავლესობა შეიძლება იყოს როგორც 

ერთ, ისე მეორე კონფორმაციულ ზონაში, თ-სპირალურ და ჩ-სტრუქტურულ 

უბნებს შორის არის ენერგეტიკული ბარიერი. ანუ თ-სპირალის პირდაპირი და 

ადვილი გარდაქმნა ჩზ-სტრუქტურაში გაძნელებულია. აქ ხაზი უნდა გაესვას ორ 

მნიშვნელოვან გარემოებას, რომელიც ცილათა და პეპტიდთა სტრუქტურების 

ახლახან ჩატარებული ანალიზის შედეგად გამოვლინდა. პირველი გარემოება 

მდგომარეობს იმაში, რომ გასაოცრად ხშირია შემთხვევბი, როცა ადგილი აქვს 

პეპტიდური ბმის მცირე, მაგრამ შესამჩნევ გადახრებს სიბრტყიდან. შესაძლოა, 

პეპტიდური ბმის ირგვლივ ბრუნვის კუთხის დასაშვებ მნიშვნელობათა ზონის 

გაზრდამ გამოიწვიოს 4, V მნიშვნელობათათვის დასაშვებ უბანთა გაფართოება 
და ამის შედეგად თ/ჩ ბარიერის შემცირება. მეორე გარემოება უკავშირდება იმ 

ფაქტს, რომ ცილოვან სტრუქტურებში ადგილი აქვს ზოგიერთი ამიწმჟავას (განსა- 

კუთრებით მცირე ზომის პოლარული ამინმჟავების) კონფორმაციის რამაჩანდრა- 
ნის რუკის არადასაშვებ უბნებში მოსალოდნელზე ხშირ მოხვედრას. ამ ფაქტის 
ახსნა შესაძლებელია პოლარულ ამინმჟავათათვის დამახასიათებელი, ლოკალურ 

ურთიერთქმედებებში შესვლის უნარით. ეს ალბათ სწორედ ის რესურსია, 

რომელსაც შეუმლია აანაზღაუროს სტერიულად არახელსაყრელ კონფორმაციებში 
მოხვედრით გამოწვეული ენერგეტიკული დანაკარგები. 

მეორეული სტრუქტურა 

გვერდით ჯაჭვსა და ძირითად ჯაჭვს შორის წარმოქნმილი სტერიული 

დამაბულობები იწვევს კონფორმაციულ შეზღუდვებს და აქედან გამომდინარე 

მეორეული სტრუქტურის განსაკუთრებული, თ და ჩ ტიპების არსებობას. სტე- 

რიული დაძაბულობები რამაჩანდრანის რუკის თ და ჩ ზონებში მნიშვნელოვნად 

არაა თანამიმდევრობაზე დამოკიდებული, რადგან ისინი შედეგია არა 

ამინმჟავათშორისი, არამედ ამინმჟავათშიდა ურთიერთემედებებისა. 

60



  180 

120 

    
1 

2180 იი 120 180 

სურათი 5.11 რამაჩანდრანის რუკა ამიწმჟავა ალანინისთვის, აგეზული დრეკად 

(ატომთშორის მანძილების ცვლილებისას პოტენციალური ფუნქცია უწყვეტად 
იცვლება ) პოტენციალებზე დაყრდნობით. 

  

თუ თანამიმდევრობა შედგება ისეთი ამინმჟავებისაგან, რომელთაც დასაშვები 

ა,V უბნები ერთნაირი აქვს, მაშინ ფორმირდება ჯაჭვის რეგულარული 

კონფორმაციის მქონე სპირალური სეგმენტი. რამაჩანდრაწის რუკიდან ჩანს, რომ 

ალბათურია თ ან ჩ რეგულარული სტრუქტურის შესაბამისი კონფორმაცია:. ანუ 

ცილის მეორეული სტრუქტურის ფორმირების საფუძველი თვითონ პოლი- 

პეპტიდურ ჯაჭვშია ჩადებული და მეორეული სტრუქტურის ჯზემოთხსენებული 

ელემენტები შინაგანად მომგებიანია ნებისმიერი ჯაჭვისთვის, ნებისმიერ პირო- 

ბებში. 

სპირალური სტრუქტურა მოგვაგონებს %ჯამბარა.· ყველაზე მეტად 

გავრცელებულია მარჯვენა თ-სპირალი (იხ. სურათი 5.12), რომლის ხვიაზეც 

მოდის 3.6 ამინმჟავა და ბიჯი შეადგენს 5.4 #-ს. 
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ა) ბ) ზ) 
სურათი 5.12. თ-სპირალთა წარმოდგენის ფორმები ა) ღეროვან–- 

ზურთულოვანი ზ) ძირითადი ჯაჭვის გ) ბაფთის 

ასეთი პარამეტრების პირობებში ცხადია, რომ I-ურ ამიწმჟავასთან სივრცულად 

უახლოესი ამინმჟავები განლაგებულია ჯაჭვის” 1I+3, 1-3, 1+4, 1-4 პოზიციებში 

(იხსურათი 5.13) სპირალური ღერმის მიმართ პეპტიდური ბმის დახრა და 
სპირალის სხვა პარამეტრები უზრუწველყოფს პეპტიდური დიპოლური მომენტის 
სპირალური ღერმის პარალელურ მდგენელთა აჯამვასა და მართობულ 

მდგენელთა ურთიერთკომპენსაციას, რასაც მივყავართ მნიშვნელოვან ჯამურ 

დიპოლურ მომენტამდე. 

მარჯვენა თ-სპირალის მნიშვნელოვან თავისებურებას წარმოადგენს !-ური ნაშ- 
თის კარბონილის ჟანგბადის 1+3 ან 1+4 ნაშთის ამიდურ წყალბადთან სივრცულ 

სიახლოვეში მოსვლა, რაც განაპირობებს წყალბადური ზბმის წარმოქმნას. 

ცილებში რეგულარული სტრუქტურის მეორე ტიპს წარმოადგენს ჩ სტრუქტურა 
(იხ. სურათი 5.14). ჯაჭვი ამ შემთხვევაში იღებს გაჭიმულ კონფორმაციას და 
პეპტიდთა დიპოლური მომენტების აჯამვისას ჯამური დიპოლური მომენტი 
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სურათი 5.13 მარჯვენა თ-სპირალის 
სქემტური წარმოდგენ. სურათზე 
წრეები შეესაზამება პეპტიდური 
ჯბუფის ატომებს ხოლო ისარი, 

პეპტიდური დიპოლის მიმართულებას. 

სურათი 5.14. წყალბადურ ბმათა ქსელი 
ორ-სეგმენტა ანტიპარალელური გოფ- 
რირებული ფურცლის შემთხევევაში. 
გვერდითი ჯაჭვები სურათის 

სიბრტყიდან მიმართულია ზემოთ ან 

ქვემოთ. 
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უმწიშვნელოა. სტერიულად დაუძაბავ 4, V უბწებს უფრო დიდ ფართობი უკავია 
რამაჩანდრანის რუკაზე. ასეთ გაჭიმულ კონფორმაციაში მყოფი ჯაჭვის რამდენიმე 

ფრაგმენტი (სეგმენტი) ოურთიერთქემედებს სეგმენტშორისი წყალბადური ბმებით, 

ელექტროსტატიკურად და შედეგად ვიღებთ ჩ გოფრირებული ფურცლის მსგავს 
სტრუქტურას (8-სტრუქტურას) ამრიგად ჩ-ს თ-გან განასხვავებს ის, რომ 
წყალბადური ზმები სეგმენტებს შორისაა და არა სეგმენტს შიგნით, როგორც ეს თ- 

ს შემთხვევაშია და აქედან გამომდინარე, ჩ-ს ცალკეულ ზოლს (სეგმენტს) არ 
გააჩწია ცალკე არსებობის რესურსი. ასევე, თ-გან განასხვავებით ზ სტრუქტურის 

შემადგენელი სეგმენტები შესაძლებელია პოლიპეპტიდური ჯაჭვის გასწვრივ 
საკმოდ დაშორებული იყოს. ჩ-სტრუქტურის შემადგენელი სეგმენტები 
შეიძლება იყოს ურთიერთ პარალელური ან ანტიპარალელური (მიმართულება 
განისაზღვრება M-დან C ბოლოსაკენ). შესაბამისად, არჩევენ პარალელურ და 
ანტიპარალელურ ჩ-სტრუქტურებს (იხ. სურათი 5.15). იმ შემთხვევაშიც კი, როცა 

ჯაჭვის გასწვრივ მეზობელი სეგმენტები ქმნის თმის სამაგრის (სარჭის) ტიპის 

ანტიპარალელურ ჩ-სტრუქტურულ ფრაგმენტს, ამ ფრაგმენტის პოლიპეპ- 
ტიდური ჯაჭვის გასწვრივ საკმაოდ დაშორებული M და C ბოლოების ნაშთები 
საკმაოდ უახლოვდება ერთმანეთს სივრცეში. შესაბამისად, მიუხედავად იმისა, 
რომ ჩ სტრუქტურას, მისხია რეგულარობიდან გამომდინარე, მიაკუთვნებენ 
მეორეული სტრუქტურის ელემენტს, არალოკალური ბუნების გამო იგი 

მესამეული სტრუქტურის თვისებების მატარებელია. ამრიგად, შეიძლება ითქვას, 
რომ მეორეულ და მესამეულ სტრუქტურებს შორის მკაფიო თვისობრივი ზღვრის 
გავლება ძალიან ძწელია. 

ე.წ. „მოსახვევები“ ასევე კლასიფიცირდება როგორც მეორეული სტრუქტურის 

ელემენტები, მაგრამ სპირალებისა და გოფრირებული ფურცლებისაგან (8 სტრუქ- 
ტურა) განსხვავებით არ ახასიათებთ განმეორებადი, რეგულარული გეომეტრია. 
მოსახვევები ხასიათდება ამინომოჟავათა გარკვეული, გამოკვეთილი ურთიერთ- 

განლაგებით, რასაც განაპირობებს ბ და V-ს კონკრეტული მნიშვნელობები. 

შესაბამისად, მოსახვევის არსებობას განაპირობებს კონკრეტული თაწამიმდევ- 

რობები, ამიწმჟავათა სპეციალური ტიპები და წყალბადური ბმების წარმოქნმის 

კონკრეტული შესაძლებლობები. მოსახვევების უმრავლესობა შექმნილია 
ამინმჟავურ წაშთთა მცირე რიცხვისაგან და ლოკალური ურთიერთქმედებების 
შედეგია. მაგრამ არსებობს მრავალი ამინმჟავის შემცველი Cი ყულფებიც, რომლის 

შემადგენელი ამიწმჟავბი ზოგადად არ ქმნიან ჯაჭვს განსაზღვრულ 
(კონკრეტულ) გეომეტრიას ამ შემთხვევაში მოსახვევი ამინწმჟავური ჯაჭვის 

მოცემული ფრაგმენტის არარეგულარი კონფორმაციის შედეგია და სახელი, («» 

მოსახვევი, კავშირშია ჯაჭვის დამახასიათებელ ტოპოლოგიასთან (ფორმასთან). 
მოსახვევის უზრუნველმყოფი თანამიმდევრობათა ფრაგმენტების არსებობა 

აუცილებელია პოლიპეპტიდური ჯაქვის დახვევის პროცესისათვის და წატივური



  

სურათი 51). ჩ გოფრირებული ფურცლის ტიპი სტრუქტურები. ა) 
პარალელური და ბ) ანტიპარალელური . 

მესამეული სტრუქტურის დამახასიათებელ ურთიერქმედებათა უზრუწველ- 
ყოფისათვის. უკანასკნელი ურთიერთქმედებები, როგორც წესი, შორი ურთიერთ- 

ქმედებებია და მათი საშუალებით ცილა იღებს კომპაქტურ, ბგლობულარულ 

სტრუქტურას. ჩვეულებრივ, მოსახვევები განლაგდება გლობულის ზედაპირთან 
ახლოს, ხოლო სპირელები და/ან გოფრირებული ფურცლები ქმნის ცილის 

სტაბილურ ბირთვს (ჩონჩხს. «დინამიკურობის თვალსაზრისით, ცილის 

ზედაპირზე განლაგებული მოსახვევები განსხვავდებიან. ვხვდებით საკმაოდ 

მობილურ მოსახვევებს, რომლებიც ცილის დანარჩენ ზედაპირთან მხოლოდ 

რამდენიმე ურთიერთქმედებით შემოიფარგლებიან. არსებობს ფიქსირებული 

სტრუქტურის მქონე მოსახვევები, რაც დიდი რაოდენობა კონტაქტების არსებობის 

შედეგია. ასე რომ, მოსახვევის მეორეულ სტრუქტურად კლასიფიცირება 

პირობითია. 

მესამეული სტრუქტურა 

თ-სპირალისა და ჩ-სტრუქტურის ზედაპირზე განლაგებული გვერდითი 

ნაშთები ურთიერთქმედებენ ერთმანეთთან ჰიდროფობული კონტაქტებითა და 

სხვა ბუნების ძალებით და შედეგად ხდება მესამეული სტრუქტურის ფორმირება 

(იხ. სურათი 5.16). 
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თ-სპირალურ სტრუქტურაში გვერდითი ჯაჭვები მიმართულია რადიალურად, 
სპირალის ღერძიდან გარეთ, ზ-სტრუქტურაში კი, გოფრირებული ფურცლის 

ზედაპირიდან ზემოთ და ქვემოთ. მეორეული სტრუქტურის წარმოქმნა 

გარკვეულწილად ახსწილ იქნა ბ , სივრცეში არსებული სტერიული 

შეზღუდვებით. მესამეული სტრუქტურის წარმოქნის საფუძვლების წარმოჩენა 

უფრო რთული ამოცანაა. მაღალორგანიზებული მესამეული სტრუქტურის მქონე 

ცილებს ახასიათებთ კარგად გამოკვეთილი, ძირითადად ჰიდროფობულ 

ამიწმჟავათაგან შემდგარი ბირთვი, რომლის შექმნაშიც თავისი წვლილი შეაქვს 

მეორეული სტრუქტურის თითქმის ყველა არსებულ ელემენტს. ამრიგად, 
არსებობს მჭიდრო კავშირი მეორეულ და მესამეულ სტრუქტურებს შორის. 

სურათი 5.16. მიოგლობი- 

ნის მესამეული სტრუქტუ- 
რა. ალფა სპირალები წარ– 

მოდგეწილია სხვადასხვა 
ფერის ბაფთებით. მიო- 

გლობინი პირველი ცილაა, 
რომლის სივრცული 
სტრუქტურა დადგენილ 
იქნა რენტგენოკრისტალო- 

გრაფიული მეთოდით 

  

ბირთვში შემავალი ამიწმჟავები მჭიდრო ურთიერთკონტაქტშია და ქმნის დიდი 

სიმკვრივის სტაბილურ წარმოწაქმნს. წყლის გარემოში, სწორედ ჰიდროფობული 

ეფექტი განაპირობებს ცილის კომპაქტიზაციას და იცავს მას არასასურველი 

სოლვატაციისაგან.ი მართალია თითქოს კომპაქტიზაცია და შინაგანი 

ორგანიზაცია ენტროპულად არახელსაყრელია, რადგან მცირდება ჯაჭვის 

თავისუფლების ხარისხები, მაგრამ მთელი სისტემისათვის (პოლიპეპტიდი + 

გამხსნელი) ამას მივყავართ ენტროპიის ზრდამდე. კომპაქტიზაციის პროცესში, 
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გამხსნელთან “ურთიერთქმედება ჩანაცვლდება მოლეკულის შიგნით 

სეგმენტთშორისი ურთიერთქმედებით, რასაკც დამატებითი ენერგეტიკული 

წვლილი შეაქვს სტაბილიზაციაში. მაგალითად, მცირდება დიელექტრიკული 

კონსტანტა ახლად ჩამოყალიბებული სტრუქტურის შიგნით. სეგმენტთშორისი 

წყალბადური ბმები მომგებიანია მეორეული სტრუქტურის ელემენტის 

წარმოქმნისათვისაც. მათ ჩამოყალიბებას ხელს უწყობს სტერიული შეზღუდვები 

და აქედან გამომდინარე, ბმის წარმოქმნა შესაძლებელია დამატებითი 

ენტროპული დანახარჯების გარეშე. ამრიგად, ცილის მეორეული და მესამეული 

სტრუქტურები არაა დამოუკიდებელი. ისინი მჭიდრო “ურთიერთდამო- 

კიდებულებაში იმყოფებიან. შეიძლება დავუშვათ რომ სწორედ ეს 

ურთიერთდამოკიდებულება ქმნის ცილის სტრუქტურული სტაბილუ- 

რობისათვის დამახასიათებელი კოოპერატიულობის მოლეკულურ საფუძველს. 

კოოპერატიულობა გამოიხატება იმაში, რომ არახელსაყრელ პირობებში (მაღალი 

ტემპერატურა ან დეტერგენტი;„ დახვეული (კომპაქტური, ნატივური) 
მდგომარებისათვის დამახასიათებელი მეორეული და მესამეული სტრუქტურის 

რღვევა მიმდინარეობს პარალელურად ( თითქმის ერთდროულად) „ყველაფერი 

ან არაფერი“-ს პრინციპით. 

მეოთხეული სტრუქტურა 

ცილის სტურქტურული ორგანიზაცკციისს შემდეგი დონეა მეოთხეული 

სტრუქტურა. ასოცირებული სუბერთეულები შეიძლება იყოს იდენტური, ან არა. 

შეიძლება სიმეტრიულად იყოს სივრცეში ორგანიზებული, ან არა. ზოგადად, 

მეოთხეული სტრუქტურა წარმოადგენს დამოუკიდებელი მესამეული 

სტრუქტურების ზედაპირული კონტაქტების საშუალებით ასოცირების შედეგს. 

მაგალითად გამოდგება ჰემოგლობინის ტეტრამერი, რომელიც მიოგლობინის 

მსგავს მონომერთა ასოცირების შედეგია. მაგრამ ამასთანავე არსებობს მრავალი 

მაგალითი, რომლებიც გვიჩვენებს, რომ მესამეული სტრუქტურის ჩამოყალიბება 

მიმდინარეობს მეოთხეულის ჩამოყალიბებასთან ერთად. ამის ნათელი მაგალი- 

თია ტრიპტოფანის რეპრესორი. 

ამრიგად, შეიძლება ითქვას, რომ მესამეულ და მეოთხეულ სტრუქტურათა 

ურთიერთდამოკიდებულება მსგავსის მეორეულ და მესამეულ სტრუქტურებს 

შორის ოურთიერთდამოკიდებულებისა. შესაბამისად, ცილის სტრუქტურული 

ორგანიზაციის ოთხ დონედ დაყოფის სურათი არაა ცალსახად მკვეთრი. უფრო 

მეტიც, ზედაპირულად წარმოდგენილმა დაყოფამ შეიძლება მოგვცეს პოლიპეპ- 

ტიდური ჯაჭვის ცილად დახვევის კანონზომიერებების, მისი სტაბილობის 

განმსაზღვრელ «პურთიერთქმედებათა შორის “ორთიერთდამოკიდებულების 
მცდარი სურათი. 
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სურათი 5.17. ცილათა ზომის, ფორმისა და ფუნქციური მრავალფეროვნების დე- 

მონსტრირეზა რამდენიმე ცილის მაგალითზე. მარცხნიდან მარჯვნივ წარმოდ- 
გეწილია : ანტისხეული 086), ჰემოგლობინი, ინსულინი ( ჰორმონი), ადეწილატ- 
კინაზა (ფერმენტი) და გლუტამინ სინთეტაზა ( ფერმენტი). 

ცილების მესამეულ სტრუქტურათა სიმრავლიდან, სხვადასხვა კომბინაციით 
მეოთხეულ სტრუქტურათა წარმოქმნის შესაძლებლობა, კიდევ უფრო აფართოებს 

ცილოვანი მოლეკულების შესაძლო გეომეტრიულ ფორმათა და შესაძლო 

ფუნქციათა სპექტრს. მაგალითისათვის იხილეთ სურათი 5.17



6. პოლიპეპტიდის ცილად დახვევის გზები და 

მექანიზმები. 

ცილის შესაძლო კონფორმაციათა რიცხვი გაშლილ მდგომარეობაში უსადღვროდ 

დიდია, რაც ძნელად წარმოსადგენს ხდის იმ ფაქტს, რომ მცირე ცილების 

უმრავლესობის მიერ უნიკალური ნატივური სტრუქტურის მიღება წამის, 

ზოგიერთების კი, მილიწამების რიგის დროის ინტერვალში ხდება. ევოლუციის 

პროცესში მოიძებნა დახვევის ეფექტური გზები და მექანიზმები. ადამიანებსა და 

ცხოველებში ამ მექანიზმების დაკარგვა ხშირად მომაკვდინებელი ავადმყო- 

ფობების საფუძველი ხდება. 

გაშლილ, სტერიულად დასაშვებ კონფორმაციათა გიგანტური რიცხვის მთავარი 

მიზეზი შეიძლება იყოს სხვადასხვა როტამერთა (იხ. რამაჩანდრანის რუკა) 

ენერგიებს შორის სხვაობის სიმცირე, რასაც მივყავართ იქამდე, რომ ძირითადი 

ჯაჭვისა თუ გვერდითი ჯაჭვის მიერ სხვადასხვა ორიენტაციათა მიღების 

ალბათობები მნიშვნელოვნად არ განსხვავდება ერთმანეთისაგან. შეიძლება 

დავუშვათ, რომ ამინმჟავაზე მოსული დასაშვებ კონფორმაციათა საშუალო 

რიცხვია ათი. ლევინტალმა ჯერ კიდევ 1968 წელს შენიშნა, რომ დახვევა არ 

შეიძლება კონფორმაციათა შემთხვევითი შერჩევის გზით მიმდიწარეობდეს. თუ 

დავუშვებთ, რომ ცალკეული კონფორმაციის შემთხვევით მიღების დრო 1 

ნანოსეკუნდია, ნატივურ სტრუქტურად დახვევას არარეალურად დიდი 

(სამყაროს ასაკზე გაცილებით დიდი) დროის ინტერვალი დასჭირდებოდა. 

სინამდვილეში ბევრი ცილის დახვევის დრო მილიწამის რიგისაა. ლევინტალის 

ეს შენიშვნა ცნობილია როგორც „ლევინტალის პარადოქსი“. აქედან გამომდინარე, 

ლოგიკურია დავუშვათ, რომ დახვევა მიმდინარეობს არა შემთხვევითი, არამედ 

გაცილებით ეფექტური გზით. 

უნდა ითქვას, რომ ცილად დახვევის გზებსა და მექანიზმებში გარკვევის ამოცანა 

სულ უფრო მეტ აქტუალობას იძენს ამის დამადასტურებელი მრავალი 

არგუმენტი არსებობს : 

1. პრიონის (სოლი), ჰანტიგტონის (Mსისიყ იი) და ალცჰეიმერის (#17ხ6C!თი») 

დაავადებებს სწორედ ცილათა გაშლა, აგრეგაცია და ფიბრინოგენეზი იწვევს. 

ბოლო ხანებში იზრდება ახლად აღმოჩენილ პათოლოგიათა რიცხვი, რომლებსაც 

მიზეზად ცილათა არასწორად დახვევა უდევს საფუძვლად. 

2. როგორც წარმოებაში, ისე მეცნიერებაში დიდია მოთხოვნა სწორად დახვეულ 

(ანუ ბიოლოგიურად აქტიურ) რეკომბინანტულ ცილათა დიდ რაოდენობებზე. 

ახალი ცილის დაპროექტების პროცესში აქცენტი უნდა გაკეთდეს სწრაფი 
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დახვევის უნარზე, რადგანაც ამ შემთხვევაში უზრუნველყოფილია აგრეგაციის 
დაბალი დონე, დაცულობა პროტეოლიზური დეგრადაციისგან და მაღალი 

აქტივობა. 

3. იზრდება ისეთი ცილების მიღების აუცილებლობა, რომლებსაც გარკვეულ 

ექსტრემალურ პირობებში შენარჩუნებელი აქვთ ფერმენტული აქტივობა. 

შესაბამისად, აქტუალური ხდება მაღალსტრუქტურირებული, სტაბილური და 

ექსტრემალურ პირობებში მომუშავე ფერმენტების პროექტირების ამოცანა. 

4. მრავალი ცილის სივრცული მოწყობის წინასწარმეტყველების მეთოდების 

წარმატება დამოკიდებულია მრავალგანზომილებიანი პოტენციური ფუნქციის 

გლობალური მინიმუმის პოვნის მეტად რთული მათემატიკური ამოცანის 

გადაწყვეტაზე. დახვევის მექანიზმებში გარკვევა ხელს შეუწყობს გლობალური 
მინიმუმის მოძიების პრობლემის გადაწყვეტას. 

კომპიუტერული მეთოდების გამოყენების პროცესში გაჩნდა ვარაუდი, რომ 
ენერგეტიკული ზედაპირი, რომელზედაც გადის დახვევის გზა არც ისე 

ერთგვაროვანია და ადგილი აქვს მრავალ სტაბილურ თუ არასტაბილურ 
ინტერმედიანტზე გავლას (იხ. სურათი 6.) რთული, მრავლ ადრეულ 
ინტერმედიანტდე გამავალი გზა განსაკუთრებით დამახასიათებელია იმ 

ცილათათვის, რომელთაც არ ახასიათებთ ენერგიის ცალსახად გამოხატული 

გლობალური მინიმუმი. განსაკუთრებით დიდ ინტერესს იწვევს ე.წ. მოლტენ 

გლობულის ტიპის ინტერმედიანტები. 

სურათი 6.1 ცილის ენერჯეტიკული ზედაჭირი , 
წარმოდგენილი) სამკ)ნზომილებიანი ენერგეტიკული 

დედაჭირი. რეალურს ენერგეტიკული ფუნქცის ი 
კანზობილებიანია ია ჯს)ნსთღვრთოლის სM41 
კანზომილეპიან ჰიჰვრზედაპჰირსე. » მოლეკულის 

გკონდორმაკიული თავისუფლების ბ:რისხი!. 
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ინტერმედიანტების არსებობის შესაძლებლობა ასევე იკვეთება კოფაქტორების 
არსებობის შემთხვევაში. კოფაქტორებს მწიშვნელოვანი წვლილი შეაქვს ცილის 

სტაბილიზაციაში 

დახვევის მექნიზმები და მოდელები 

მიუხედავად მნიშვნელოვანი ძალისხმევისა, დიდი ხნის განმავლობაში დახვევის 

მექანიზმებზე ძალზედ ბუნდოვანი წარმოდგენა არსებობდა. მხოლოდ უახლოეს 

წარსულში მოხერხდა რეალური წარმოდგენის შექმნა იმაზე, თუ როგორ იღებს 

დიდი კონფორმაციული თავისუფლებების მქონე პოლიპეპტიდური ჯაჭვი 

უნიკალურ ნატივურ სტრუქტურას ასე სწარფად და ეფექტურად. უფრო ღრმად 
რომ შევძლოთ ამ საკითხებში გარკვევა, საჭიროა დახვევის გზის კინეტიკურ და 

სტრუქტურულ თავისებურებებზე ნათელი წარმოდგენის შექმნა. შემთხვევითი 

შერჩევის მოდელზე დაფუმნებით შეფასებულ სიჩქრესთან შედარებით მაღალი 

დახვევის სიჩქარის არსებობის ასახსწელად შეიქმნა დახვევის უამრავი სხვადასხვა 
მოდელი. 

მცირე, ერთდომენიანი ცილის, სტატისტიკური გორგლის მდგომარეობიდან 
ნატიურ სტრუქტურაში გადასვლის პროცესის აღმწერ მოდელებს ახასიათებთ 

ორი რამ - დახვევის პროცესის ორმდგომარებიანობა და კოოპერატულობგბა. ეს 

თვისებები არაა ურთიერთგამომრიცხავი. სწორედ კოოპერატიულობის დიდი 

ხარისხი, რომელიც გამოარჩევს მცირე ზომის ცილების დახვევის პროცესს, 

წარმოადგენს ორმდგომარეობით დახვევის” საფუძველს. ორმდგომარებიანობა 

გულისხმობს წონასწორობას კონკრეტულ, დახვეულ და გაშლილ მდგომარეობებს 

შორის და გადასვლას მხოლოდ ამ ორ მდგომარეობას შორის, სტაბილური 

შუალედური კონფორმაციული ფორმების (ინტერმედიანტების) გარეშე. რეაქციის 

კოორდინატებში ასეთი პროცესის აღწერა გვაძლევს სურათს ორი ენერგეტიკული 

მინიმუმითა და ერთი ენერგეტიკული მაქსიმუმით (იხ. სურათი 6.2ა). მცირე 

ცილების უმრავლესობისათვის გამართლებულია დახვევის ამ მიახლოებაში 

წარმოდგენა. მაგრამ დიდი ცილების შემთხვევაში შეიძლება დავუშვათ, რომ 

დახვევა მიმდინარეობს სტაბილურ ინტერმედიანტებზე გავლით. 

დახვევის მოდელების მეორე ზოგადი, სახასიათო თვისებაა კოოპერატიულობა, 

რაც გამოიხატება გადასვლის მრუდის სიგმოიდური ფორმით (იხ. სურათი 6.2ბ). 

კოოპერატიულობა ექსპერიმენტულად დადასტურებული მოვლენაა. ცილის 

სტრუქტურის ფორმირებასა და შენარჩუნებაში ძირითადად მონაწილეობენ 

სუსტი ძალები: წყალბადური ბმა, ელექტროსტატიკური ურთიერთქმედება, ვან- 

დერ-ვაალსის და ჰიდროფობული ძალები. მართალია, ცალკეული 

ურთიერთემედების წილი ცილის სტაბილიზაციაში მცირეა, მაგრამ მრავალი 
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სურათი 6.2 ა) თავისუფალი ენერგიის სარეაქციო კოორდინატებზე დამოკიდებულება 
ორმდგომარეოზით დახვევის შემთხვევაში; ბ) კოოპერატიულობისათვის დამახასი- 
ათებელი გადასვლის სიგმოიდური მრუდი 

ასეთი «ურთიერთქმედება მოქმედებსს რა კოოპერატიულად, ხდება 

მწიშვნელოვანი მასტაბილიზირებელი ფაქტორი ცალკეული კონფორ- 

მაციებისათვის. კოოპერატიულობა გულისხმობს, რომ დახვეული მდგომარეობის 

სტაბილურობის განმსაზღვრელი ენერგია აღემატება ცალკეულ სუსტ 

ურთიერთექმედებათა ეწერგიების უბრალო ჯამს. 

პირველი მოდელი, რომელიც აღწერდა დახვევის კოოპერატიულობას იყო 

სპირალ-გორგალის გადასვლის თეორიაა ეს თეორია გულისხმობდა 

კოოპერატიულობას პოლიპეპტიდურ ჯაჭვში მეზობლებს შორის და ითვლებოდა, 

რომ ამინმჟავას მიდრეკილება სპირალური კონფორმციისაკენ იზრდება, თუ მისი 

მეზობელი უკვე იმყოფება სპირალურ კონფორმაციაში. ანუ სპირალის განვრცობა 

ხდება სწრაფად და კოოპერატიულად, თუ შემთხვევითი ნწუკლეაციის პროცესში 

რამდენიმე მეზობელი ამინმჟავასათვის მოხერხდება სპირალური კონფორმაციის 

მიღება. მიუხედავად გარკვეული შეზღუდვებისა, ამ თეორიამ მაინც შეძლო 

შეექმნა საფუშველი შემდგომ შემოთავაზებული მოდელებისათვის. მათ შორის 

გამოვყოფთ: კარკასულ (ჩონჩხურ) მოდელს (იხ. სურათი 6.3ა), რომელიც 

გულისხმობს ან, ნუკლეაციის ზრდის მექანიზმს, ან დიფუზია-შეჯახებების 

მექანიზმს; ჰიდროფობული კოლაფსის მოდელს (იხ. სურათი 6.3ბ) და დახვევის 

კინეტიკის აღმწერ ძაბრულ მოდელს (იხ. სურათი 6.4). 

6.3 სურათზე სქემატურად წარმოდგენილია დახვევის მოდელები და შესაბამისი 

მექანიზმები. 
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ა) შეესაბამება კარკასულ მოდელს, რომლის მიხედვითაც ცილად დახვევა იწყება 

მეორეული სტრუქტურის ელემენტების ფორმირებით. ფორმირებას ადგილი აქვს 
მესამეული სტრუქტურის ფცონტაქტების) ჩამოყალიბებამდე. შემდგომ, მეორეული 
სტრუქტურის ეს ელემენტები ერთიანდებიან წატივურ სტრუქტურად ან 
დიფუზიისა და შეჯახებების გზით, ან სტრუქტურის თაწამიმდევრული შენების 

ცილად დაზვევის მექანიზმები 
3) ვარკახული 

ბ) პიდროფოპული კოლაფხის 

გ) ნუვლეაციურ„კონდენსაყიური 

ა 
მეორეული 
სტრუქ > მეორ.ხტრ. 

–> ორ ა. სხამბლირებ)ს 
ფორმირება 

მიდროფოპ. მეორეულის –>ია ითა ». 88 
წარმოქმნა 

კოლეფხი დახვეული 

– 
გონფორმსცი

ა 

“ს შჯლეაცია _ იერარქიულ
ი 

ახამბლირე
ბ.ა 

სმლთლით 

დაზვევის 

ჩანასაზი 

2ყ“. (ნუჯლესცი”) 
ჯგსანზვეული 
მდგომარეობები 

სურათი 6.3. დახვევის მოდელთა და შესაზამის მექანიზმთა სქემატური 
წარმოდგენა 

გზით (ნუკლეაციის ზრდის მექანიზმი) ბ) შეესაბამება ჰიდროფობული 

კოლაფსის მოდელს, რომლის მიხედვითაც დახვევის პირველ ეტაპზე ადგილი 
აქვს ძირითადად ჰიდროფობული ეფექტით გამოწვეულ ჯაჭვის კოლაფსს. 
მეორეული სტრუქტურის ფორმირება იწყება კოლაფსური მდგომარეობის 
(გარკვეული მესამეული კონტაქტების) არსებობის პირობებში. გ) შეესაბამება 

წუკლეაციურ კონდენსაციურ მექანიზმს, რომლის მიხედვითაც დახვევის 

ადრეულ ეტაპზე ფორმირებული დიფუზური ბირთვი აკატალიზებს და 
წარმართავს დახვევის შემდგომ ეტაპებს ბირთვი თავიდან აერთიანებს 

რამდეწიმე ამიწმჟავას, რომელთა კონფორმაცია განაპირობებს მთელ რიგ სწორ 

მეორეულ სტრუქტურათა ურთიერთქმედებას, და ეს წუკლეაცია (ჩონჩხი) 

ძირითადად სტაბილიზირდება თითქმის სწორი (ნატივური) მესამეული ურთიე- 

რთქმედებებით (ონტაქტებით). დიდი ცილების დახვევის პროცესში საწყის 
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ეტპზე შეიშლება ჩამოყალიბდეს რამდენიმე წუკლეაცია. 

პძაბრული მოდელი შემოთავაზებულ იქნა დახვევის კინეტიკის აღსაწერად. ამ 
მოდელის მიხედვით საწყის ეტაპბე დგილი აქვს კონფორმაციულ 
თავისუფლეზათა ხარისხების შემცირების პროცესს და ეს პროცესი დახვევის ნელ, 
სიჩქარის განმსაზღვრელ ფაზას შეესაბამება ძაბრული მოდელის შესაბამისად 
ცილის დახვევის გზა გადის ენერგეტიკულ ზედაპირზე, რომელსაც ძაბრის ფორმა 
აქვს. ამ ძაბრის განიერი ნაწილი (ფუძე) შეესაზამება გაშლილ კონფორმაციათა 

დიდ სიმრავლეს წვრილი ნაწილი (ცხვირი) კი, დახვეულ წატივურ 
კონფორმაცის. ამ თეორიის მიხედვით გაშლილიდან დახვეული 

მდგომარებისაკენ მოძრაობა შესაძლებელია მრავალი განსხვავებული გზით. 
ცილის მოლეკულა ირჩევს ან განსაკუთრებით ციცაბო (სწრაფ) ბილიკს, ან უფრო 

მიხვეულ-მოხვეულ რამდენიმე ლოკალურ მინიმუმს და მაქსიმიმზე 
(ენერგეტიკულ ბარიერზე) გამავალ (წელ) გზას. სურათი 6.4 გვიჩვენებს 
ლიზოციმის დახვევის შესაბამის ძაბრს და წატივური კონფორმაციისაკენ მიმავალ 

სწრაფ (ყვითელი) და წელ (მწვანე და წითელი) ბილიკებს. 

ა V #111XVII სურათი 6-4 ლიზოციმის 

სცადაბვა MX L დახვევის შესაზამისი 
9298%% 

  
ყველა აქ წარმოდგენილი მოდელი შეიძლება განვრცობილ იქნეს ცილებზე, 
რომელთა დახვევასა ც ახასიათებს მრავალი შუალედური, გარდამავალი 
მდგომარეობა. ცილად დახვევის ბოლო ეტაპი გულისხმობს გვერდითი ჯაქვების 
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მჭიდრო სიახლოვეში მოსვლას და დიდი სიმკვირივს სტაბილური 

წარმონაქმნების ფორმირებას. ახლახან ჩატარებულმა ექსპერიმენტებმა აჩვენა, 

რომ მცირე ცილების დახვევა კარგად აღიწერება ნუკლეაცია-კონდენსირების 

მექანიზმით, რომელიც წარმოადგენს ნუკლეაციის ზრდისა და ჰიდროფობული 

კოლაფსის მოდელის შერწყმის შედეგს. განსხვავებით ნუკლეაციის ზრდის 

მაქანიზმის,ა სადაც დახვევის საწყის ეტაპბი გათვალისწინებულია 

ჩამოყალიბებული სტრუქტურული ბირთვის არსებობა ნუკლეაციურ- 

კონდენსაციური მექანიზმის შემთხვევაში იგულისხმება, რომ დახვევის ბირთვი 

დიფუზურია და დასაწყისში მოიცავს რამდენიმე ამინმჟავას, დახვევის ასეთი 

ბირთვის (ჩონჩხის კონფორმაცკციი სტაბილიზირდება ჯაჭვის გასწვრივ 

დაშორებულ ამინომჟათა ურთიერთქმედების ხარჯზე. კარკასული მოდელის 

მსგავსად ნუკლეაციურ-კონდენსაციური მექანიზმის შემთხვევაშიც მეორეული 

სტრუქტურის ფორმირება დახვევის წარმართველი ფაქტორია, მაგრამ 

კარკასული მოდელისაგან განსხვავებით, ამ მექანიზმის მნიშვნელოვან ასპექტს 

წარმოადგენს მეორეულ და მესამეულ სტრუქტურათა ფორმირების 

კონკურენტულობა ( პარალელურობა). 

ამრიგად, დღეს ხელთ არსებულ ექსპერიმენტულ მონაცემებზე დაყრდნობით 

გამართლებულია წუკლეაცია-კონდენსირების მექანიზმისა და ჰიდროფობული 

კოლაფსის მოდელის შერწყმა, და შედეგად, დახვევის აღწერა განზოგადებული 

ნუკლეაცია-კონდენსირების მექანიზმით, რომელიც მისაღებია მცირე ცილების 

უმრავლესობისათვის, და რომელიც დახვევის პროცესს წარმოგვიდგენს შემდგი 

ეტაპების სახით: 

1. დახვევა იწყება კოლაფსით, ანუ ადგილი აქვსს რამდენიმე ნუკლეაციის 

(ჩანსახოვანი სტრუქტურის) ჩამოყალიბებისა და ზრდის პროცესს. სწორედ ეს 

ნუკლეაციები წარმართავს დახვევის შემდეგომ ეტაპებს. 

2 გარდამავლი მდგომარეობის შესაბამისი სტრუქტურა გულისხმობს 

ამინმჟავათა ერთი ან რამდენიმე ისეთი კლასტერის არსებობას, რომლებიც 

სტაბილიზირებულია მესამეული და მეორეული სტრუქტურული 

ურთიერთქმედებებით, და ამასთან ასეთ კლასტერებში, რეგულარულ მეორეულ 

სტრუქტურებში განთავსებულ ამინმჟავათა წილი გაცილებით დიდია, ვიდრე 

მოლეკულის დანარჩენ ნაწილში. ეს კლასტერები ან იდენტურებია დახვევის 

ბირთვებისა (ნუკლიაციებისა) ან იწარმოება სხვა სტრუქტურებთან მათი 

შერწყმის მეშვეობით. დიდი ცილების შემთხვევაში, შესაძლებელია ადგილი 

ჰქონდეს დახვევის რამდენიმე ბირთვის (ნუკლეაციის) გაერთიანებას . 

3. არსებობს გარდამავალი მდგომარეობა, გარკვეულ კონფორმაციათა ერთობა, 
რომლის ფორმირებაკ განაპირობესსVს დახვევისს პროცესის სიჩქარის 

მალიმიტირებელ ეტაპს. სწორედ ამ ეტაპს მოყვება სწრაფი გადასვლა ნატივური 

სტრუქტურისაკენ. 
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სურათ 6.L5-%ზე სქემატურად გამოსახულია მცირე ცილების წუკლეაცია- 
კონდენსირების მექანიზმით დახვევის პროცესის ამსახველი ჰიპოტეტური 

სურათი. 

  

სპირალი სპტბრალთი გარი»ჯშავა 

არას.აბი= ჩნდება ლა მიაეგოშ. 
ურის სწორი 

ადა, “ე 3- 
რჯა:ჯან ერ მესაყეოღ= ს.ნ 

“ ნასახი L 

ჯანსვეული გარიამავალი “სების ურთიერ წ ვლებცისს აშლული აახვეუი ამა. ჟ ვ. ეეე) ონთდიოირშაცია · , შმეს:2 ა უმებჯებ ვოსზ, წ. 
მდგომარ, სპირალების “ეს/შეოდ თქმეჯება ი რსუნებს 

ქველის, ერეარიერთქ. დაა ბაჯის · 
ფორმირება , სატი, გიაჩთ, 

' სწრარი ბაიაე კიროთბებ. .“ იტა 
' -.» შა 1 საამო დროოს 

ჯანმალლობაში, 
რითაყკ შესაძ, 

სდებდა ჩანასას. 

ირგელივ 
დანარჩენი 

X2ჭვა5ს 
ნსცაბაღუორა« 

შემონლევას, 

სურათი 6.5, წუკლეაცია-კონდენსირების მექანიზმით დახვევისას მოვლენათა ჯაჭვის 
სქემატური წარმოდგენა, 

როგორც სურათიდან ჩანს ადრეულ ეტაპზე, ჯერ კიდევ გაშლილი ჯაჭვის (სწორი 

მესამეული კონტაქტების ჯერ კიდევ არ ჩამოყალიბების) პირობებში წარმოქნილი 

სპირალური სტრუქტურები განიცდიან ფლუქტუაციას. აწუ სპირალური 

სტრუქტურები ჯერ კიდევ არამყარადაა სტაბილური. ასეთი, 

ახლადჩამოყალიბებული, არასატაბილური სპირალის ირგვლივ მესამულ 

სტრუქტურაში მიმდინარე ფლუქტუაციები აიძულებს მეორეულს (სპირალს) 

გაიშალოს, მრავალი ასეთი გაშლისა და კვლავ დახვევის, ანუ მრავალი 

მცდელობის შემდეგ პოტენციური სპირალის გარშემო ბოლოსდაბოლოს 

მიიღწევა სწორი მესამეულ კონტაქტები (სტრუქტურა), რასაც მივყავართ 

სპირალის სტაბილურობის მნიშვნელოვან გაზრდამდე და ფლუქტუაციის დროის 

მნიშვნელოვან შემცირებამდე. ამრიგად, სწორი მეორეული და მესამული 

ურთიერთქმედებებით გამყარებული, ნუკლეაციის (დახვევის ბირთვის) 

არსებობის დროის ზრდის პირობებში შესაძლებელი ხდება მის ირგვლივ 
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სტურქტურის შემდგომი განვრცობა-გამკვრივება (კონდენსირება), ანუ ზრდა. ასე 
რომ, დახვევის სწორი ბირთვის ჩამოყალიბება აკატალიზებს დახვევის შემდგომ 

ეტაპებს. 

პოლიპეპტიდური ჯაჰქვის ცილად დახვევის პროცესში 
მონაწილე სხვა საშუალებები. შაპერონები 

თაწამედროვე ბიოლოგიის ერთ-ერთ მნიშვნელოვან ამოცანას ხაზოვანი ჰეტეროპოლი- 

მერის, კერძოდ, პოლიპეპტიდური ჯაჭვის ცილად დახვევის მექნიზმებში გარკვევა 
წარმოადგენს. ასეთი ამოცანის გადაწყვეტის აუცილებლობა, როგორც ზემოთ იყო 

აღნიშნული, უკავშირდება ბევრი სხვადასხვა ბიოსამედიცინო პრობლემის გადაჭრის 

მოთხოვნას, მათ შორის იმ სიძნელეების დაძლევის მცდელობას, რომლებიც ხშირად 

წარმოიშვება IL VIხი სისტემებში გენურ-ინჟინრული მეთოდების გამოყენებით 
სინთეზირებული მრვალდომენიანი ან წინამორბედების სახით სინთეზირებული ცილების 

შესაბამისი პოლიპეპტიდური ჯაჭვების სწორ ნატივურ სტრუქტურად დახვევის პროცესში. 
უახლოეს წარსულში ითვლებოდა, რომ მხოლოდ ამინმჟავურ თანამიმდევრობაში 

თავმოყრილი ინფორმაცია საკმარისია ნატივური სივრცული სტრუქტურის მოსაწყობად, 

და შესაბამისად, მის წინასწარმეტყველებისათვის აღმოჩნდა რომ საბოლოო, 
ბიოლოგიურად აქტიური სივრცული მოწყობის სახეზე გავლენას ახდენს მრავალი სხვა 
ფაქტორიც. ასე მაგალითად, გენეტიკური კოდის გადაგვარება, გარემო (რიბოსომული, თუ 

სხვა ცილების გარემოცვა), პოსტტრანსლაციური მოდიფიკაციები და სხვა, რომლებიც 

განაპირობებს დახვევის უამრავ შესაძლებლობათა შორის იმ ერთადერთი სწორი გზის 

შერჩევას, რომელსაც მივყავართ ბიოლოგიურად აქტიურ სტრუქტურამდე. დახვევის 
მექანიზმების სრულად გაგებამდე მართალია, ჯერ კიდევ შორს ვართ, მაგრამ წარმატებები 

ამ მექანიზმების შესწავლის საქმეში სახეზეა. 

მიუხედავად იმისა რომ მოკლე (დაახლოებით 100-150 ამინმჟავს მომცველი) 
პოლიპეპტიდური ჯაჭვების დახვევა სწორ ნატივურ სტრუქტურად სიწჯარაში წარმოებს 

სპონტანურად უჯრედში დახვევს წარმატებული პროცესი დამოკიდებულია 
სპეციალიზირებულ შაპერონულ ცილებზე. სულ ცოტა ხნის წინ შაპერონი მიიჩნეოდა 

კონკრეტული ფუნქციის მატარებელ ცილად, რომელიც აკონტროლებს პოლიპეპტიდური 
ჯაჭვების შემადგენლობაში მყოფ ამინმჟავათა ატომების სივრცეში დაახლოებისა და 

ცილოვან სტრუქტურად გაერთიანების პროცესს ან ამ სტრუქტურის დაშლის პროცესს. 
გაერთიანება ზოგადად გულისხმობს არაკოვალეწტური კონტაქტების წარმოქმნას, ხოლო 

დისულფიდური ბმების წარმოქნმის აუცილებლობის შემთხვევაში კი, კოვალენტურისაც. 
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ამასთან, შაპერონი არ მოიაზრება საბოლოოდ ჩამოყალიბებული ნწატივური ცილის 

სტრუქტურის შემადგენელ ნაწილად. ჯერ კიდევ ბოლომდე არაა გარკვეული მექაწიზმები, 
რომელთა საშუალებითაც შაპერონი ახორციელებს თავის ფუნქციას. ორი ყველაზე კარგად 
შესწავლილი შაპერონული ოჯახის, შაპერონინებისა და მაღალტემპერატურული შოკის 
რ970) ცილების ფუნქციონირების მექანიზმების შესწავლამ გამოავლინა მათი 

არაპირდაპირი და არასტერიული როლი დახვევის პროცესში. შაპერონების სხვა ოჯახს 

წარმოადგენს წინამორბედი ფრაგმენტები და პროტეაზები, რომელთა გავლენა დახვევის 
პროცესზე უკვე აქტიურია და სტერიული ინფორმაციით უზრუნველყოფას გულისხმობს. 

ამრიგად, შაპერონები ცილებია, რომლებიც მონაწილეობენ მთელი რიგი პოლიპეპტიდური 
ჯაჭვების ცილად დახვევის პროცესში და ე.ი. გარკვეულწილად თავისი წვლილი შეაქვთ 
სწორი ნატივური სტრუქტურის ფორმირებაში. უნდა აღინიშნოს, რომ შაპერონების ოჯახს 

ასევე მიეკუთვნება ცილები, რომლებიც სინთეზირდება ექსტრემალური გარემო პირობების 
წარმოქმნის საპასუხოდ და ხელს უშლის ნაწილობრივ დენატურირებული ცილის 
აგრეგირების პროცესს (მაგალითად, ტემპერატურული შოკის ცილები). 

დღეისათვის შაპერონული ცილების სტრუქტურის და ფუნქციონირების 
თავისებურებათა შესასწალვად ჩატარებული კვლევების შედეგად დაგროვილი 
ინფორმაცია იძლევა საშეუალებას, რომ შაპერონწული ცილები დახვევის პროცესზე 
დემოქმედების ხასიათის მიხედვით დაიყოს ორ ჯგუფად : 

1) პირველ ჯგუფში შედის ცილები, რომლებიც არ უზრუნველყოფს დახვევის პროცესს 
სტერიული ინფორმაციით და აქედან გამომდინარე, აქვთ მხოლოდ არაპირდაპირი, 
პასიური გავლენა ამ პროცესზე, რაც გულისხმობს მხოლოდ აგრეგაციისაგან დაცვის 
ფუნქციას. დაცვას საჭიროებს ან ახლად სინთეზირებული ჯაჭვები, ან ნაწილობრივ 
დენატურირებული ცილები. თავის მხრივ ეს ჯგუფი იყოფა ორ ქვეჯგუფად: ა) ახლად 
სინთეზირებულ ჯაჭვთან მიერთების უნარის მქონე ცილები. მაგალითად II§ი 70 (ი63LC 

§ხ%XM დჯიLCII 70) და მსგავსი სისტემები და ბ) ცილინდრული შაპერონინები - ცილოვან 

მოლეკულათა ისეთი აგრეგატები, რომლებიც ქმნიან გარკვეული ზომის სპეციალურ შიგა 
სივრცეს ახლადსინთეზირებული ან ნაწილობრივ დენატურირებული ცილის ჯაჭვის 
სწორად დახვევის ხელშეწყობის მიზნით. დღევანდელი მონაცემებით ასეთი ტიპის 

შაპერონების მონაწილეობა აუცილებელია ძირითადად პროკარიოტული წარმოშობის 
ზოგიერთი პოლიპეპტიდური ჯაჭვის პოსტტრანსლაციურად დახვევის პროცესში. 
2) მეორე ჯგუფი აერთიანებს წინამორბედი ჯაჭვების სახით სინთეზირებული ცილების 
ფრაგმენტებს რომელთა პოსტტრანსლაციური მოცილების შემდეგ ხდება ცილის 

ნატივური სტრუქტურის ჩამოყალიბება. ამ შემთხვევაში წინამორბედი ფრაგმეტი დახვევის 

პროცესს გარკვეული სტერიული ინფორმაციით უზრუნველყოფს. ანუ ფრაგმენტის 
გავლენა დახვევის პროცესზე მკაცრად სპეციფიკურია და სწორედ მოცემული 
თანამიმდევრობის მქოწე წინამორბედი ჯაჭვია საჭირო ცილის სწორი ნატივური 
სტრუქტურის ჩამოსაყალიბებლად. 

შაპერონების, როგორც დახვევის პროცესში რედაქტორული ფუნქციის მატარებელი 
ცილების არსებობის შესახებ ინფორმაცია სულ უახლოესი წარსულის მონაპოვარია. 

მაწამდე მიიჩნევდნენ, რომ ტრანსკრიფციისა და ტრანსლაციის პროცესში წარმოშოზილი 

შეცდომების აცილება, და დახვევის პროცესების სწორად მიმდინარეობა კორექტირდება 
მხოლოდ ეწერგეტიკული მექანიზმებით. თუ არ განვიხილავთ მოკლე ჯაჭვებს, შეიძლება 
ითქვას, რომ პოლიპეპტიდური ჯაჭვი ცილად დახვევის პროცესში გადის მრავალ 
შუალედურ სტრუქტურაზე, ე.წ. “გამლღვალი გლობულების" ტიპის სტრუქტურებზე 
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(თიIL6ი §I0ხს1905). უკანასკნელი ტიპის მდგომარეობას ახასიათებს მეტნაკლებად ნატივურის 

მსგავსი მეორეული სტრუქტურა, მაგრამ მეორეული სტრუქტურის ელემენტები ჯერ კიდევ 
არ არიან გაერთიანებული სწორ, ნატიურ მესამეულ სტრუქტურაში. ასეთი, არანატივური 

სივრცული სტრუქტურის მქონე პოლიპეპტიდის მთელი რიგი ჰიდროფობული 
ამიწმჟავებისა” ექსპონირებულებია გამხსწელისკენ, მაშინ, როცა ნატიურ სტრუქტურაში 
ისინი დამალულია. ანუ “გამლღვალი გლობულის“ ტიპის სტრუქტურა შეიძლება ქმნიდეს 
ჯაჭვთა აგრეგაციისათვის ხელსაყრელ პირობებს. ასეთი პირობები განსაკუთრებით საშიში 

სდება ს VV0, რამეთუ მაღალია ლოკალური კონცენტრაცია დაუხვეველი 
პოლიპეპტიდებისა პოლირიბოსომაზე და ზოგადად მაკრომოლეკულებისა ციტოზოლში. 

აქედან ნათელია, რომ უჯრედში დახვევის პროცესში მყოფი პოლიპეპტიდების აგრეგაციის 
ალბათობა უფრო დიდია, ვიდრე I MVIVი. შაპერონი უერთდება ექსპონირებულ 

ჰიდროფობულ ამინმჟავებს და იცავს ცილის ჯაჭვებს აგრეგაციისაგან. ამრიგად, ახლად 
სინთეზირებულ პოლიპეპტიდურ ჯაჭვებს (არასწორად დახვეულსაც კი) უნარჩუნდებათ 
სწორად დახვევის შესაძლებლობა. 

უკანასკნელი მონაცემების თანახმად ციტოზოლში მოქმედებს როგორც შაპერონებით 
მართული, ისე უშაპერონო დახვევის მექანიზმები. თუ ტრანსლირებული ჯაჭვებისათვის 
პირველი ჯგუფის პირველი ქვეჯგუფის შაპერონების დახმარებით სწორად დახვევის 
უწარის შენარჩუნება ფართოდ გავრცელებული მოვლეწაა, ცილინდრული ანუ მეორე 
ქვეჯგუფის შაპერონები მონაწილეობენ მხოლოდ მცირე რაოდენობა, აგრეგაციისადმი 
მალზედ მგძნობიარე ცილების დახვევაში. 

საერთოდ მეორე ქვეჯგუფის შაპერონინების (ისინი ძირითადად ბაქტერიალური ცილებია, 
მაგალითად CLიLL ოჯახის) ზომები ზღუდავს დასახვევი ცილის ზომებს 55 XL82-მდე, აწუ 
500 ამინმჟავამდე. L. C0ეს შეიცავს დაახლოებით 4300 სახეოზის ცილას, რომელთაგან 

დაახლეოზით 60% (2600) ციტოპლაზმაშია. ამ ცილების საშულო ზომა 35MLგ2-ია (317 
ამიწმჟავაა და მხოლოდ 13%-ის ზომა აღემატება 55 XL2. რადგანაც დიდი ცილების 
უმრავლესობა მემბრანული ცილებია, ციტოპლაზმაში გვაქვს მხოლოდ 300-მდე 55 XC2-ზე 

მეტი წონის ხსნადი ცილა. ამრიგად, L. C0IM-ის ცილების უმრავლესობა შესაბამისობაშია 

შაპერონინების (CIიLსL-ების) დამცავი უბწების ზომებთან. 

ეუკარიოტული უჯრედი შეიცავს მულტიდომენური ცილების უფრო დიდ რაოდენობას, 
ვიდრე ბაქტერიული. ასე მაგალითად, საფუარის უჯრედის ცილათა საშულაო ზომაა 53 
Xს2 (496 ამინმჟავაა) და ამასთან თითქმის 38% 55M02-ზე დიდია. რომელთაგან 1445 ცილა 
ხსნადია. ცილის დომენთა ზომების განაწილება ერთგვაროვანია მთელი ცოცხალი 
სამყაროსათვის და 50-300 ამინმჟავას ფარგლებშია. ამრიგად, გენომის მიერ გრძელი 

პოლიპეპტიდური ჯაჭვების კოდირება ნიშნავს მრავალდომენიანი ცილის კოდირებას. 18 

VC0ი ხშირად გაძნელებულია ასეთი პოლიპეპტიდების ცილად სწორი დახვევა, რამაც 
წარმოშვვა მოსაზრება, რომ ეუკარიოტული უჯრედი უზრუნველყოფილია საკმაო 
რაოდენობა სპეციალური (რაღაც ზოგადი მექანიზმით მომუშავე), სწორი დახვევის 

უზრუნველმყოფი შაპერონინებით. თუმცა, მიუხედავად დიდი მცდელობისა, ასეთი 
შაპერონინების აღმოჩენა ვერ მოხერხდა. მაგალითად, დღეისათვის ცნობილი 

ციტოზოლური შაპერონინი, 1IსC, უმრავლეს ეუკარიოტულ უჯრედებში გვხვდება ძალზე 
მცირე რაოდენობით და დღეისათვის ცნობილ მის სუბსტრატებს წარმოადგენს მხოლოდ 
აქტინი და ტუბულინი. ამრიგად ალტერნატივური შაპერონული სისტემა, რომელსაც 
გააჩნია რაიმე ზოგადი მოქმედების მექანიზმი ეუკარროტულ ციტოზოლში ჯერ არ 
აღმოჩენილა. 
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დომენთასა კოტრანსლაციური დახვევ - როგორ შეიძლება დაძლეულ იქნეს 
პოლიპეპტიდეზბის ზომის პრობლემა დახვევის პროცესში 

მოდულურ (მრავალდომენიან0) ცილებში დომეწები ერთმანეთს უერთდება მოქნილი 
ლინკერებით. პრინციპში ასეთი ცილების დახვევას შეიძლება ქონდეს კოტრანსლაციური 

ხასიათი. ანუ დახვევა შეიძლება მიმდინარეოზდეს სინთეზის პროცესში (პარალელურად), 

რიბოსომიდან დომენის გამოთავისუფლებისთანავე. შეიძლება სწორედ 

კოტრანსილაციური დახვევა წარმოადგენს იმ მექანიზმს, რომელიც საშუალებას იძლევა 

პოლიპეპტიდის ცილად დახვევის პროცესი წარიმართოს შაპეროწინების გარეშე. ანუ 

ზრშძელი პოლიპეპტიდის დახვევა შეიძლება დაყვანილ იქნეს დამოუკიდებელი 
მოდულების ანუ დომენების სპონტანურ დახვევაზე. ამრიგად, კოტრანსლაციური, 

დომეწური სახით დახვევის არსებობა საშუალებას გვაძლევს ავხსნათ, თუ რატომ არ 
საჭიროებს დახვევის პროცესში შაპერონინებს ეუკარიოტული უჯრედის ციტოზოლური 
ცილების უმრავლესობა. 

კოტრანსილაციური დახვევის განხორციელებისათვის ს აუცილებელი მშესაზამისი 
სტრუქტურული უზრუნველყოფა. 

ტერმინი კოტრანსილაციური დახვევა აწუ დახვევა ტრანსლაციის პროცესში გულისხმობს 
სტაბილური, ნატივურის მსგავსი მესამეული კონტაქტების ფორმირებას ტრანსლაციის 

(ჯაჭვის სინთეზის) პროცესში ტრანსლაციის პროცესში გარკვეული რაოდენობით 

მეორეული სტრუქტურის ფორმირებასა და ჯაჭვის გარკვეულ კომპაქტიზაციას ადგილი 
აქვს ერთდომენიანი ცილების შემთხვევაშიც, მაგრამ წარმატებული, ბოლომდე მიყვანილი 
დახვევა ამ შემთხვევაში მოითხოვს მთელ რიგ პოსტტრანსლაციურ პროცედურებს. 
ამრიგად, კოტრანსლაციურ გარემოში ცალკეული დომენის ნატივური სტრუქტურის 

ფორმირებისათვის შესაძლოა საჭირო იყოს რიბოსომიდან დომენის სრულ 
თაწამიმდევრობასთან ერთად მისი C-ბოლოს შემდგომი, საკმაო სიგრმის ფრაგმენტის 

ჩამოსვლაც,. C-ბოლოს შემდგომი ფრაბმენტი შეძლებს დაიცვას დომენის დახვევის პროცესი 
რიბოსომული ზემოქმედებისაგან და ამასთან უზრუნველყოფს დახვევას თავისუფლების 

საჭირო ხარისხებით. ასეთი დაშვებების პირობებში გასაგები ხდება თუ ერთდომენიანი 

ცილების დახვევა რატომ ატარებს პოსტტრანსლაციურ ხასიათს. ერთდომეწნიანი ცილის 

ტრანსლაციის პროცესში არ ვართ უზრუნველყოფილი თავისუფალი C-ბოლო ფრაგმენ- 

ტით. შესაბამისად, სწორი დახვევა მოითხოვს სრულად სინთეზირებული და რიბოსო- 

მიდან გამოთავისუფლებული ჯაჭვის არსებობას. 

იმ მულტიდომენური ცილების დახვევისას, რომელთა დომეწები კონსტრუირებულია 

პოლიპეპტიდური ჯაჭვის არათანმიმდევრულად განლაგებული სეგმენტებით, შეიძლება 
არსებობდეს დამატებითი პრობლემები. აქ უწყვეტი სინთეზის პროცესში წარმოიქმნება 

დომეწის წაწილი, შემდეგ წყდება ამ დომენის შემადგენელი უბნის სინთეზი და იწყება სხვა 
დომენის აწ მისი ნაწილის სინთეზი, შემდეგ კვლავ წინა დომეწისა და ა.შ. ასეთი 

ცილისათვის ნატივური სტრუქტურის კოტრანსლაციურად ფორმირება ან შეუძლებელია, 
ან შესაძლებლი მხოლოდ პოლიპეპტიდის დიდი ნაწილის სინთეზირების შემდეგ. ასევე 
შესაძლებელია, რომ ასეთი ცილის კოტრანსლაციური სინთეზი დამთავრდეს კოლაფსით, 
როცა რიბოსომაზე ნატივურისაგან განსხვავებული დომეწური სტრუქტურა წარმოიქმნება. 

ასეთი ახლად სინთეზირებული ჯაჭვები ხასიათდება გაშიშვლებული ჰიდროფობული 
ზედაპირით, რომელსაც შესაძლოა ცნობს შაპერონინი II)C. მსგავს პროცესებს შეიძლება 
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ადგილი ქონდეს ისეთი ცილების შემთხვევაშიც, სადაც თანამიმდევრული დომენები 
ერთმანეთს ასტაბილიზირებენ ჰიდროფობული ინტერფეისების მეშვეოზით. მართლაც 

ნაჩვენებია, რომ IIIC მონაწილეობს აქტინის დახვევაში, ანუ ცილისა, რომელსაც არ 

შეუძლია დაეხვეს კოტრანსლაციურად. ამრიგად II)C შესაძლოა უზრუნველყოფდეს 
ჯაჭვის გასწვრივ არათანმიმდევრულად განლაგებული ფრაგმენტებისაგან კონსტრუირე- 
ზული დომენების შემცველი ცილების დახვევას. 

"დახვევის უნარის გადაცემის” ჰიპოტეზა 

სრულიად მოულოდნელად აღმოჩნდა, რომ ბაქტერიალური ტრანსლაციური სისტემა ვერ 
უზრუნველყოფს ორდომენიანი, ჰიბრიდული ცილის კოტრანსლაციურად სწორ დახვევას. 
ალბათ იგივე მიზეზის გამო L.-ის-ში ადგილი აქვსს მრავალდომეწიანი (მოდულური) 
ეუკარიოტული პოლიპეპტიდების არასწორად დახვევის მოვლენას L.თს-ის ორდო- 
მენიანი ცილის, 0.თ%L-ის დახვევა ბაქტერიალურ უჯრედში პოსტტრანსლაციურია, ეუკა- 

რიოტულ უჯრედში კი, კოტრანსლაციური. თუ რამდენად შეიძლება უკანასკნელი 
მონაცემების განზოგადება სხვა ცილებზე ჯერ კიდევ გასარკვევია. შეიშლება მხოლოდ იმის 
თქმა, რომ ბაქტერიებში დახვევის პოსტტრანსლაციური ბუწების სასარგებლოდ 
ლაპარაკობს მრავალი მოწაცემი. მაგალითად, L.C0ის-ის ახლადსინთეზირებული ცილების 

უმრავლესოზას შეუძლია CI09LL-თან ურთიერთქმედება. დღეისათვის არ შეიძლება იმის 

გამორიცხვა, რომ მთელი რიგი ცილები, განსაკუთრებით მრავალდომენიანი, როგორიცაა 
მაგალითად ჩ-გალაქტოზიდაზა, ბაქტერიებში განიცდის ისეთ კოტრანსლაციურ დახვევას, 
რომელიც შეიძლება განსხვავდებოდეს ეუკარიოტული, თაწამიმდევრულ-დომენური 
დახვევისაგან. ბაქტრიალურ და ეუკარიოტულ ტრანსლაცია-დახვევის სისტემებს შორის 
განსხვავებების გარკვევა უახლოესი მომავლის საქმეა. ამჯერად კი, ჩვენს ხელთ არსებული 

მონაცემები საშუალებას გვაძლევს ვთქვათ შემდეგი. ბაქტერიებში ელონგაციის სიჩქარე 
(20 ამინმჟავა/წმ.) გაცილებით აღემატება ეუკარიოტულს, და შეიძლება მწიშვნელოვნად 
ზღუდავდეს კოტრანსლაციური დახვევის შესაძლებლობას. 

მიჩნეულია, რომ მოდულური პოლიპეპტიდების ევოლუციის მექანიზმებს საფუძვლად 

უდევს გენთა შემთხვევითი შერწყმა - დუბლირება, ე.ი, შესაძლებელია “დახვევის უწარის 

გადაცემა“. თუ ბაქტერიებში კოტრანსლაციური დახვევა ნაწილობრივ მაინც შეზღუ- 
დულია, მაშინ გენთა შემთხვევითი არევით გამოწვეული მრავალდომენიანი ცილების 
ევოლუციური წარმოქმნა აქ ნაკლებად მოსალოდნელია, ვიდრე იმ ორგანიზმებში, სადაც 
დომენთა თანმიმდევრული დახვევა უზრუნველყოფილია. კონკრეტული დახვევის უწარი 
ახალ კომპოზიტურ ცილას საშუალებას აძლევს იყოს შემთხვევითი შერჩევის ობიექტი. 

ამრიგად, კოტრანსლაციური დახვევის დაბალი ეფექტურობით შეიძლება აიხსნას 
მრავალდომენიანი ცილების სიმცირე პროკარიოტებში, და ასევე ის ფაქტი, თუ რატომ ვერ 
ხერხდება მთელი რიგი მრავალდომენიანი ეუკარიოტული ცილების სწორი დახვევა 
პროკარიოტულ უჯრედში ექსპრესიისას. უფრო მეტიც, ბაქტერიალური უჯრედისათვის 
დამახასათებელი რეპროდუცირებისა და სინთეზის შედარებით მაღალი სიჩქარეები 
ალბათ კარგ შესაბამისობაშია პოსტტრანსლაციური დახვევის მექაწიზმებთან. შეიძლება 

ითქვას, რომ ბაქტერიალური მრავალდომენინი ცილები (და ასევე მათ შემადგენლობაში 
მყოფი დომენები) შედეგია პოსტტრანსლაციური დახვევის უწარის მიხედვით ეფექტური 
შერჩევისა. ამ დასკვნასთან კარგ შესაბამისობაშია ბაქტერიალური მრავალდომენიანი 

ცილების უფრო დიდი უწარი (იგივე სიგრძის მრავლადომენიან ეუკარიოტულ ცილებთან 
შედარებით) სპონტანური კვლავდახვევისა (შესაძლოა შაპერონებით მართული). ამრიგად, 
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ამ თვალსაზრისითთ ბაქტერიალური რიბოსომა არის ბუწებრივი შერჩევის 

განმახორციელეზელი სუბიექტი. 

წასაკითხად რაკომენდირებული ლიტერატურა 

#1ხიL§, 8-)CC; #16X8იძი: 1იიჯიილ, X0II8ო LCVV/15, M8IVი ILგ#L?I #0CIხ ILიხტვ, 8იძ XCLCL 
VI 81(C6= (2002). MიI6CVIი» 8!:ი!იფ) ი/ (06 CCII; M0VIII 5ძIოიო. M6V VXCIX მიძ Lიიძიი: 

C8+3იძ 5CI6იC6 

Cხიჯხ #, 038309531 M (2003). "# 910558ო/ 0, IM/# ვხ)CCI65 წი0იი) / 10 2”. #ტCI0 CI2/510I10§I„ ს 
8!0! C/V5I0II0§I 59 (LI 4): 620–6. 

82:C157CV/5M) I, ”CძტოC 8, CI18IXL C (1999). /წM# ხ!0CI16M115(წ)/ თMძ ხ!0106Cჩოი!იდX. 50II096L, 
73-87. 

LC=C IC, Cს(2II ILL (2004). ”LIV6=Iც/ 0 ხვმ56-იმX C0იწილიმგ9005 ზიძ სხტს 0იCCსო 6ილი6 1ი 
IILM# ვისის ვეიძ ILM4 ვისისმI თიხა". „,. Mი!. 8:0!. 344 (5): 1225–49 

8'.იძტი C, 1I007C I. (1999). IXIVII”0ძVCI10#) 10 10161) 5(IMCIM6 2იძ 6ძ. C28LIგიძ ნსხს§ხIიდ: 
M6V/ V0IX, MV 

#ხი?5, 8 ICC; #ტI6X8იძიჯ ჰიხივიი, IსII8ი LCVV15, M2ი ILგ/L, Mფ ხნ სიხიILი, გიძ CC 
VV/ვII6 (2002). ხი 5ხმიტ მიძ 50ოსCლCXC 0 II0I6I0-5", M(016CVL0I 8!010ღ) 0| (06 CCII; 
ჯიVMI1I სძI00/. M6V/ Xი0IX ზიძ Lიიძიი: CმI18იძ 5C)6ილ6. 

LC 5, 1581 LL (2005). "M016Cს18L C0M20610005 Iი 0(0%Iი ისგIICV C00C-01". ”. 8!:0Cჩს6ML M0L 
,8!:0L 38 (3): 259-65. 

M056 C, IMI6თ)იც L, 83ი23V8I 1, Mვგო(ვი # (2006). "'# ხვCMხიი6-ხ25ტძ (060LV 0! 0+0LCIი 
101ძ1იდ", #„0C. IM0IL #C0ძ. 50L V.5.#. 103 (45): 16623-33. 
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თავი 3 

მონაცემთა ბაზები 

7. ნუკლეოტიდურ თანამიმდევრობათა შესახებ 
მონაცემთა ბაზები. 

ჩვენ ვცხოვრობთ პოსტგენომურ ერაში, როდესაც დადგენილია ასობით ორგანი%- 
მის გენომური თანამიმდევრობა და გაცილებით მეტი დადგენის პროცესშია. 
ორგანიზმის . გენომური თანამიმდევრობების ცოდნა ნიშნავს მილიონობით მაკ- 

რომოლეუკლისა თუ მისი ფრაგმენტის წუკლეოტიდური თუ ამინმჟავური 

თანამიმდევრობის ცოდნას. შესაბამისად შეიქმნა აუცილებლობა ჩამოყალიბებუ- 
ლიყო თანამიმდევრობათა შესახებ მონაცემთა ბაზები, რომლებსაც უნდა ეკისრათ 

არა მარტო უკანასკნელი თაწნამიმდევრობების (ასოთა რიგების სახით) , არამედ 
მრავალი სხვა მათთან დაკავშირებული ინფორმაციის საცავის როლი. ამ ბაზებში 
გაერთიანებულ თაწამიმდევრობათა რიცხვი ექსპონენციალურად იზრდება. ასევე 
ვითარდება კომპიუტერული ტექნიკა, რაც საშუალებას იძლევა სწრაფად მოხდეს 
ამ ბაზებიდან მონაცემთა მოძიება და ანალიზი. ამ პარაგრაფში შევეცდებით 

მოკლედ ავღწეროთ ნუკლეოტიდურ თანამიმდევრობათა შესახებ მონაცემთა 

საზოგადოდ აღიარებული ბაზები. 

CიისვიL 

66ის3იL5 წარმოადგენს გეწურ თანამიმდევრობათა შესახებ Mვ000821 10§0CIC6C§ 0 

ჩჯივICხ(MIII) -ის მონაცემთა ბაზას, ანუ დწმ თანამიმდევრობათა ანოტირებულ 

საჯარო კოლექციას, 2006 წლის აგვისტოს მონაცემებით 0C6ისვიL” -ის 

ტრადიციული განყოფილებები აერთიანებს 65,369,091,950 ფუძეს, რომლებიც 

ქმნის 61,132,599 ანოტირებულ თაწამიმდევრობას, ხოლო VVC§ (VV/ხ016 C6იითი 

5ხიფსი) განყოფილება კი, შესაბამისად, 80,369,977,826 ფუძესა და 17,960,667 

თანამიმდევრობას. 
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C6ლი8მგეიX -ის მიმდინარე გამოშვება და მისი დახასიათება შეგიძლიათ იხილოთ 

Mვ00ი3I C6იLCL (იL ს1Iი(ლლჩიი1იყ/ II/0Iთ3ICIC(MC8)-ის ვებ-გვერდზე, რომელიც 

ყოველთვიურად ახლდება. C66ი82იX არის იაპონური ბანკის (0M# L2(C82 83იX იL 

ჯიხვი (0L8))), ევროპის მოლეკულური ბიოლოგიის ლაბორატორიის (LMLსL) 

ნეკლეოტიდურ თანამიმდევრობათა ბაზის და MC8I-ის წუკლეოტიდურ თანა- 

მიმდევრობათა ბაზას შორის ყოველდღიური თაწამშრომლობის შედეგი. 

C0იჩვიLX-ში თითოეული ანოტირებული თანამიმდევრობა წარმოდგენილია ცალკ- 

ეული ჩანაწერის (ფაილის) სახით. ფაილში თავმოყრილი ინფორმაცია შეიძლება 

დავყოთ პშირითად ინფორმაციად, რომელიც აუცილებელია და გვხვდება 

წებისმიერი თანამიმდევრობის შესაბამის ჩანაწერში, და დამხმარე ინფორმაციად, 

რომელიც არაა აუცილებელი და ჩანაწერებში შეიძლება გვხვდებოდეს ან არა. 

ქვევით წარმოვადგენთ აუცილებელ ინფორმაციათა ჩამონათვალსა და ფორმატს. 
შემდეგ კი, კონკრეტულ მაგალითზე განვიხილავთ C6ი83ი»#-ში ანოტირებულ 

თანამიმდევრობისათვის გაკეთებული ჩანაწერის (ფაილის) სრულ სახეს. 

ჩანაწერში თანამიმდევრობის შესახებ ინფორმაციები წარმოდგენილია ცალკეული 

ველების აწუ სტრიქონთა ჯგუფების სახით. 

აუცილებელ ინფორმაციულ ველთა და შესაბამის სტიქონთა ფორმატი და 
ჩამონათვალი შემდეგია: 

ა) ველ L0CCV5-ს განსაზღვრავს სტრიქონი, რომლის პირველ 5 პოზიციაში განლა- 
ბზებულია სიტყვა L0CVI5. თანამიმდევრობის სახელი ან იდენტიფიკატორი მოცე- 

მულია სტრიქონის 13-25 პოზიციებში. თანამიმდევრობის სიგრძე ამავე სტრიქო- 
ნის 23-29 პოზიციებში. 

ბ) ველ სსIMMIIICM-ს განსაზღვრავს სტრიქონი, რომლის პირველ 10 პოზიციაში 

განლაგებულია სიტყვა 0ხIIMIIICM. ამ სტრიოქონის 13-80 პოზიცია მოიცავს 
თავისუფალ ტექსტს, რომელიც ახდენს თანამიმდევრობის იდენტიფიცირებას . 

ბ) ველ #CCL55I0M-ს განსაზღვრავს სტრიქონი, რომლის პირველ 9 პოზიციაში 

განლაგებულია სიტყვა #CCL55ICM. 13-18 პოზიცა მოიცავს პირველად საინდეტი- 

ფიკაციო ნომერს. 

დ) ველ CXICIM-ს განსაზღვრავს სტრიქონი, რომლის პირველ 6 პოზიციაში 

განლაგებულია სიტყვა C0XICIM, რაც მიუთითებს, რომ შემდეგი სტრიქონიდან 

იწყება უშუალოდ წუკლროტიდური თანამიმდევრობის წარმოდგენა. სხვა რაიმე 

ჩანაწერი ამ სტრიქონში არ გვხვდება. 

ე) თანამიმდევრობის მომცველი სტრიქონები, როგორც აღვნიშნეთ, იწყება უშუ- 

ალორდ CXICIM სტრიქონის შემდეგ. თაწამიმდევრობის შესაბამის სტრიქონებში 

ჩანაწერები იწყება მე-11 პოზიციიდან. პირველი 9 ან თავისუფალია ან მოიცავს 
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სტრიქონში განლაგებული პირველი ნუკლეოტიდის რიგით წომერს. თითოეულ 

სტრიქონში თანამიმდევრობა წარმოდგენლია 10-ასოიანი ბლოკების სახით. ბლო- 

კები ერთმანეთისაგან გამოყოფილია გამოტოვებებით. ამრიგად, თაწამიმდევრო- 

ბების შესაბამის სტრიქონში პირველი ასო (ნუკლეოტიდი) გვხვდება მე-11 

პოზიციაში, ხოლო ბოლო ასო 75-ე პოზიციაში (ცხადია თუ სტრიქონი არაა ბოლო 

და არასრულად შევსებული). 

ე) ჩანაწერის ბოლო სტრიქონი, რომლის პირველ 2 პოზიციაში განლაგებული 

ნიშანი //, მიგვითითებს თანამიმდევრობის დასრულებაზე. 

ახლა მაგალითის სახით წარმოგიდგენთ C6ი82იX-დან §58CCჩ2+0M0)C0§ C61CV15126 – 

ის გენომის ფრაგმენტის შესაბამის ჩანაწერს (ფაილს) და მასში მოცემულ 

ინფორმაცათა განხილვის საფუძველზე შევეცდებით შეგიქმნათ წარმოდგენა 

C06ისგიX-ის ჩანაწერებში თავმოყრილი ინფორმაციის შესახებ. 

LხCხსხს 5C04984 5028ხი LM# LL  21-ILIM-1999 
აXCXLIMIIICM 58CCხ2+00X/005 CCLCVI5I26 IC 0V1-ხ0CL2 ყწCიC, ჯ2IXIმ1 Cძ5, მოძ #XI2ი 

(#4XL2) 35ძ ICV7ი (=LCV7) ყ6ი05, C0Iი01C(C6 0ძ5. 

ტCCს55ICM LI49845 
VLიაI0ის LCI49845.1 CI:1293613 

#IVVC00CV0V5§. .. 
§ა0სყსCს 33ლ00მX0MიV005 00LCVI51მC (ხ3MCL'5 76C2%) 

C01C#M5M 53CC02X0107/C05 C6ICVI5I26 

სსX8I/0C2; სით; #ტ5C0MიVC0წმ; 59CCჩმL0თVC0ხ იმ; 5მCლხმX0MV/C6CL65; 

5230Cხ23X07M02V/CC(3105; 53CCM2L0Cი1/CCL8C686; 52CCხ2X01იXVC05. 

ჯსოსისMICC 1 (ხ2505 1 L0 5028) 
ტახVI90ი5 190X0X%V,L.L., CIხხ§,ი.CL., MCI5იით,). ვიძ L2VX60C6,C.VV. 
1აLს CIთიIიყ ვიძ §6იძს6იC0 იI IXLV7, 2 8606 VI00C§6 ჩაილხიი 15 I6ისIX0ძ (CL 

LM ძვომყC-)იძსიიძ ისხმე6ი0515 10 520ლხმL00M0იუ/C05 CCLCVI518C 

I(ისოMბაL V%023% 10 (11), 1503-1509 (1994) 

LXI8MLს) 7871890 
ჯიხLსისMCს8 2 (ხ3595 1 (0 5028) 
გთIი0სა ხიძოიL,I, Mვძძიი,X., Cხვიყ,I. 20ძ 5ი”/ძ6L,M, 

წმII> 5CICC800 0 მ2ძ21 წI-CVV (ი §1L65 10 VC29( LC0სII6§ 4XI2%, 3 90VC1 

ხ)გყომ თტთხI206C ი#/C00IX0LC1ი 

)ის9ისL C%C02C5 LCV. 10 (7), 777-793 (1996) 

ჯ)სცMIს) 8846915 
»LნსიMCს 3 (ხ2905 1 L0 5028) 
#ტეხIII0I5 I0ითრ6X,I. 

III ILILCCC 5სხიი15900ი 
ს)ითიCMM6L 5სხიიILL0ძ (22-–C8-1996) #6.ო-/ 106თ6, 810108 /, V316 LI0IV6C<5ICV, MCVV 

II8გV6ი, CI, ს5# 

LL #46 III LC. L0იCმCI00/C)ს2IIM6X§ 

IსIIXC6 1..5028 
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/0L680I50='52CC02X0003/C65 CCICVI518C” 

/ძხ XICI="C8X00;4932" 

/Cნ-ითი§ით6="IX" 

/Iი3ე="9" 

Cხ§ <1..206 

/C0ძ0098_5LC3IL=3 

/ხI0ძსCC>"ICL?1-ხლLგ" 

/ხწიLიი 1ძ= ## ტ98665.1" 

/ძხ X-6L="CI:1293614" 

/ხ3იე)3000="55IVMC15156L6LMMCIIL40MXCLCIV L5VXLMV#ტ#VV55#ტ5L# 

#CVILLIIV LMIILგიითღ ტXICIIM" 

ხ606 687..3158 

/წ6ი6='#XL2" 
CL5 687..3158 

/წ6ი0="#XL2" 
/00C0=" 01252 I6თხI3იC §IV/C00+0LCI0" 

/C0ძიო_ §C8ILL=1 

/წ)იC800="X60სI0ძ წ0X მX021 ხსძძ1იც ხმLCCIთ 01 5. 

C0ICVI512C" 

/ხ+I0ძ9CL= #ტXI2ი" 

(იX0LC6Iი Iძ= #4 498666.1" 

/ძხ XX6CI="CI:1293615" 
/C239513000="'MICLC15LLLI#II5LLIILVV #ტIIV ს VXIXICMICVნIV ტILIVIMI0C5I 

IIL0I5M0IVM55V0Iო 4C0CIMIVMCILნCXLXLC5VIL5L05355C6LXC550LL50ტMIILV IM 

VIICCI05400515LMMIVCVV VIMIV6C515L550IMLL#LLIMXMVCVIICCIIსაLLს)ICM 
VMMVIIონX5Mლოასს5IV5VVCI5CLVM#ტXLLLMVVILII05CLLMIICIტLVIM546I4ტXL 

15V5IVIIტ6IნCIსCI5#VIIV სCCLVIC ტIICLII5ICM5LIIMVI01CMV5VIსILILMVV 
VL0VX00CCI550M#LC5IMLL6C.XIსIVVV #ტLLM#ტ15C5VXCIIსILLLCMM5ენან ტს 5V5IVსIVC 

სVIVIIMI”VV5II0LL#4I55L0MVMტ11CIVVI5VVILC50IIIILIV VMVIMV5LსLIIMX550, 

სIIს0VVIV#ILC55MLILტCVნCIMI0IXL5%LCLM#MC0CC505CLLVILIMICM05MI1115MI5#4# 
M#ტI51055IIV515755VI55IVI ტMI5515ტ4ტ4#4155#40#4#4L9ტ ტ/MC955LIMXMXM#ტ4ტV#IL4. 

CCV/#M0LCVIILV #LICILIIMV იიი IC8M0))CMLXIIტ1560სLMMი XICCMCIIM#ტ0LM 
M#VVIL00IსC#55V0015IL600L#9ტLMIILCL0MXI54ტ4+X50155VსCMXC05L5CMIMIVM0CXIC, 

505MLსICLLტIICIVინნს5ნL0ნCMIX555VVM05სL#V IMIC5M Iს IნXს§IV5სIVIX05 

VC50MVV0IIIILILს6LLC8იCLCM I 5L0IVIM55Lს)LVVX5M505”VIM5V I 0I5LVMV IX 

LასამLიCს)505CLMCIILIIIM515550ს0IV,.VI0CCMICVVV I5MსX0ნ0LCIIC5MIIL 

V0I5MC5MVMVCCVIX6CIICILIILML" 
ყ§606 C0თ16თC»"L(3300..4037) 

/ყ6ი6="ILLV7" 
C0C5 C0თე1C6თიიL(3300..4037) 

/წ606="LსV7" 
/C0ძ0»0_§C2IL=1 

/ხI0ძსC=”0.CV7ი" 

/(იICLთი 1ძ="M###98667.1" 
/ძხ_XCL="CI:1293616” 
/C8051200ი="'MLMXLVV V LICVV LIIV VILIMCVIMLILVVIMVXVნ62XC0C5LCსIVIIMVC§”MLნC, 

IV ნIMX0IC# LILIVILსLILIIV L5MLIIIV VიI5ICIIXIICMს0)LCILMVVL0ILC5LLCIIVIX 
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#.00CIIICICVII)CIIL55LM5LIMIILსMLნIVაილცო > ტVIMტIნLLსLCIML0IML 
XV05LCCX#LIსI0)5MVVVMCCLIსMLCს0MM0C6ICXIXLXIMILII5LVC5LსVCიLIIIICIL5LMX 
LI5C00IM#ILMCV V5CX”CLსCLC5ILC5LL" 

ლყICIM 
1 8§2LCCLCCმL შ1მCმმCწწL მLCLCCმCC( CმწწLCL888 LCICმმC22C 8622CC2LCC 

61 CCწმC2Lწ2წ მCმწLLმ§CL 2LC8LCწმწ2 ყLCმCმგმიCL მ222Cწ2მწC2 წ-მყLCმყCL 

121 CCწC2LCLწ2 36CC8CLწ22 წLLCL2CL22 8808 62L22 C2LC2LCCწL 6Cმ22წ2CCმ82 

181 თ33CCწCC22 L8წმC22CმL 2მ18L82CშL8 LCCმყ2L2L მCCICწმ222 L221832CCწ 

241 CC2C2CLწLC 2CC2CL2L82 LL28822C28 22C80C22232 LL2LCC2CL2 LმL22LCCმ2 

301 გიპCწCცწმ22 მ322223ყ022C 832CწCწLC2მL 2623CLLLL8 წC22LLCCCწ LC2C322(22 

361 2CCCCდიC22 CLC2L8LLLC CLCCICწ28C 28(2CLCწ86 CCCLწLCLCმ მყმ2L8L22L 

421 32C3CCC2LC ყC286L3L6წ LC222წ62(98 C3LCLCC2C2 მCCLC222ყC CCCLC8CC82 

481 ლმ60LC8CლCL CCLCC8LCწ2 8C22LCCLC2 CCCCCC2L2L წ2ყ22CLL2L წCLCLL2LLC 

541 CCCმCLCLCC2 CმLCCL8L28 L62LL62CმC L8Cმ2C28CC მCCმLCმC(2 წმ2892C282 

  

4921 LLLCC28LCLC LმყმLL8CLC L22LLCLCLC 36CLCწLCCLC წC2ყCLCCLC 2-2LLCLLCC 

4981 L8CC3L82CL CმყმLLCL22 LCCCმ28CL2 LCC22LLCCL CCLCწმLC 

/ 

კომენტარები 

ველი L0Cს5, როგორც ზემოთ აღვნიშნეთ, მოიცავს ლოკუსის სახელს, 

თანამიმდევრობის სიგრძეს მოლეკულის ტიპს ხC6იმპიLის შესაბამის 
განყოფილების შემოკლებულ დასახელებას და მოდიფიცირების თარიღს. 

მოცემული მაგალითის შემთხვევაში 

ლოკუსის სახელია 5CV49845 პირველი ასოები შეესაბამება ორგანიზმის 
დასახელებას. შესაძლებელია ლოკუსის სახელის სხვა წესით ფორმირებაც, მაგრამ 

ამას აქ არ შევეხებით. 

თანამიმდევროზის სიგრძეა 5028 ხ. სიგრძის ზედა ზღვრით შეზღუდვას არა 

აქვს ადგილი. შესაძლებელია ცალკე ჩანაწერის სახით სრული გეწომური 

თანამიმდევრობის რეგისტრირებაც. რეგისტრაციისთვის შეზღუდვა მხოლოდ 

მინიმალურ სიგრძეზეა, რომელიც შეადგენს 50 ხხ. თუმცა გამონაკლისი 

დასაშვებია. 

გენზანკის განყოფილეზა, რომელსაც ეს ჩანაწერი ეკუთვნის არის XLLM. 

გენბანკის მოცემული ვერსია შედგება 18 განყოფილებებისაგან. ესენია: 

1. LI – იოთმILC §00V60C05 

2. LCIL) – X0ძ0იL §0060C65 

3.M#ტM- ითი თვთIოვვი 560069005 

4. VLXII - ი:00I V6CIL6ხIL2LC 5§00ს6ი005 

5. IMV - 1ოV6IL6ხX21C 560VC9C605 

6. LM - ი180L, ჩსიყვ21, მოძ 21881 §6სC60C05 

7. 8CI – ხ2CLCI181 560060605 

8. VILL – VILგ1 500060C0§ 

9. LIIC - ხგისიI0დხვყC §60060C6§ 
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10. 5VM - წყიLხიხC ვი0ძს0იC005 

11. VM# – სივიიიL860ძ 500060005 

12. ნ5L – ს51 §00060C65 (6X0IC550ძ §0006Cი0C2C L2წ5) 

13. L#I - ი2(6იL 560060005 

14. 515 - 515 §60ს60005 (§60060C6C L8წ660 §1LC§) 

15. C55 - C55 500000005 (960090026 §სIV6C) §600C0C05) 

16. LIIC - LIIC §60ს0Cი005 (ხ1!6ხ-თ>-ისწჩხისC წ6ი0თ1C 560060003) 

17. IIIC - სიჩი15ხ0ძ ჩ1იხ-ხ-ისწხისL C0M#4 ჯიყძსიი თინ 
18. MV - 6იVII0ი>67VLC81 §მი ისიც §60VC0C05 

ძირითადად განყოფილებებში თანამიმდევრობათა გაერთიანება ხდება 

ორგანიზმთა სპეციფიკური ჯგუფებისადმი კუთვნილების მიხედვით, თუმცა 
ზოგიერთ გაწყოფილებაში (L5I, C55, LIIC, და ა.შ.) - სეკვენირების მეთოდის 

მიხედვით. 

მოდიფიცირების დრო გვიჩვენებს ბოლო შესწორების შეტანის თარიღს. ჩვენ 

შემთხვევაში იგი შეესაბამება 21-ICIM-1999. 

ველი სLLIIMმჰII>ჰ იძლევა ინფორმაციას იმის შესახებ თუ რომელი 
ორგანიზმიდანაა თანამიმდევრობა, როგორია შესაბამისი გეწისა თუ ცილის 

სახელი, მოკლედ აღწერს თანამიმდევრობის ფუნქციონალურ დატვირთვას (თუ 

თანამიმდევრობა შეესაბამება არამაკოდირებელ უბანს) თუ თანამიმდევრობა 

მოიცავს კოდირებად უბანს (CL), სრულყოფილი აღწერისათვის მითითებულია 

სპეციფიკატორი, მაგალითად „C0=ჯ%16LC იძე“, 

ველი #CCL55ICM მოიცავს საინდეტიფიკაციო ნომერს, რომელიც წარმოადგენს 

ჩანაწერის (თანამიმდევრობის) ზუსტ იდენტიფიკატორს. ნომერი წარმოადგენს 
ასოებისა და რიცხვების გარკვეულ კომბინაციას, ვთქვათ 1 ასოსა და 5 
რიცხვისაგან (ა.მ. V12345 ), ან 2 ასოსა და 6 რიცხვისაგან (ა.მ. ტ4L123456 ) შემდგარ 
ნომერს. გვხვდება უფრო გრძელი საინდეფიკაციო ნომრებიც. წარმოდგენილი 

მაგალითში საინდეტიფიკაციო ნომერია V49845. 

ველი VIICL5ICM ასევე ემსახურება ჩანაწერის იდენტიფიცირებას. თუ ჩანაწერში 

შეტანილია რაიმე უმნიშვნელო ცვლილებაც კი, სავერსიო ნომერში ხდება წერ- 

ტილის შემდგომი რიცხვის გაზრდა ერთით. ამ დროს კი ძირითადი საიდენტი- 

ფიკაციო ნომერი (ანუ ველი #CCLს55I0C=ო) უცვლელი რჩება. ჩვენი მაგალითში 

ვერსიის წომერია V49845.1. #CCL55ICM-ის სავერსიო სისტემის პარალელურად 

CI ('ღ0ისიჩი Iძიისჩ6L" §6ეს0ოCC 1ძიისჩიმხიი ისიხი) იდენტიფიკატორთა სისტე- 

მაშიც ხდება ერთით გაზრდილი, ახალი CI რიცხვის ფორმირება. განხილულ 

მაგალითში C1 არის 1293613. 
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ველი M#MMVVCIXLXV მოიცავ სიტყვას ან ფრაზას რომელიც ახასიათებს 

თანამიმდევრობას, როგორც წესი, გვხვდება შველ ჩანაწერებში. მოცემულ 
მაგალითში (ახალ ჩანაწერი) ეს ველი თავისუფალია. 

ველი 500VICL არის ორგანიზმის დასახელების აღმწერი ჩანაწერი, რომელიც 

შეიძლება აღწერდეს მოლეკულის ტიპსაც. ამ ველს ეკუთვნის ქვეველი CXყ801თ, 
ის ემყარება MC8! ტაქსონომიური ჯგუფების შესახებ მონაცემთა ბაზის 

ფილოგენეტიკურ კლასიფიკაციას, მიუთითებს წყარო ორგანიზმის სახელს 

(ოჯახს, გვარს და სახეობას, სადაც შესაძლებელია) და მის წარმომავლობას. თუ 
სრული წარმომავლობის აღწერა გრძელია, მაშინ მოცემულია შემოკლებული 

წარმომავლობა, ხოლო სრულის ნახვა შესაძლებელია ტაქსონომიური ჯგუფების 

შესახებ მონაცემთა ბაზაში. 

ველი სVIVXMCL გვაწვდის ინფორმაციას იმ ნაშრომების შესახებ, რომლებიც 
ეხება მოცემულ თანამიმდევრობას. ინფორმაცია მოიცავს ავტორთა გვარებს, 

წაშრომთა სათაურს, ჟურნალის დასახელებას, გვერდებს და ა.შ. ასევე სხვადასხვა 

ვებ-საიტებზე მათი განთავსების შესახებ ინფორმაციას. 

ველი IL#ტIV0IC#§ ახასიათებს როგორც თანამიმდევრობაში შემავალ ცილის მაკო- 

დირებელ გენეზსა და მათ პროდუქტებს, ასევე სხვა ბიოლოგიურად მნიშვ- 
ნელოვან უბნებს. მაგალითად «უბნებს რომლებიც აკოდირებენ არაინფორ- 

მაგიული რწმ-ას მოლეკულებს, ასევე ტრანსკრიპციის რეგულირებისათვის 

მნიშვნელოვან უბნებს (მაგალითად ტატა ბოქსები და სხვა) და ა.შ. Iწ62C0IC§ – 
ების სრული ჩამონათვალი შეიძლება ვიხილოთ C6ი839X -ის ვებ-გვერდზე, აქ 

მათი სრული განხილვა შორს წაგვიყვანს. ჩვენ შევეცდებით მხოლოდ მოცემულ 

მაგალითში გამოყენებული IC8VI+C-ების საშუალებით შევქმნათ წარმოდგენა 

მოცემულ ველში წარმოდგენილი ინფორმაციის შესახებ. 

როგორც მაგალითიდან შეგვიძლია დავასკვნათ თითოეულ IL62CC§ ელემენტის 

(რომელიც შეესაბამება რაღაც უბანს) ლოკალიზაცია განსადღვრულია ცალსახად. 

თუ იგი ეკუთვნის კომპლემენტარულ ჯაჭვს, მაშინ ამ უბნის აღმწერი სტრიქონი 

იწყება სიტყვა "-იით»ა16ი6იXL -ით. თუ ნიშანი < წინ უძღვის ფუმეთა უბნის 
ლოკალიზაციის განმსაზღვრელ რიცხვთა წყვილს (წყვილს ქმნის პირველი 

ფუმისა და ბოლო ფუძის ნომრები. ნომერი აითვლება 3” – 5” მიმართულებით), 

მაშინ ეს წიშნავს, რომ საქმე გვაქვს თანამიმდევრობის 5' ნაწილთან. თუ კი ნიშანი 

> მოყვება ფუძეთა უბნის ლოკალიზაციის განმსადღვრელ რიცხვთა წყვილს, 

მაშინ ეს ნიშნავს, რომ საქმე გვაქვს თანამიმდევრობის 3' ნაწილთან. ამრიგად 
#6გასL6§-ში აღწერილი უბანი შეიძლება წარმოადგენდეს ან სრულ უბანს, ან უბნის 
3' ან 5' ნაწილს, თანაც ის შეიძლება განლაგებული იყოს ან ძირითად ( წაკითხულ) 
ჯაჭვ ში ან კომპლემენტარულში. 
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მაგალითის სახით წარმოგიდგენთ რამდენიმე IIC2-IC§ -ის მახასიათებელ 

სიტყვასა (XCV -სა) და შესაბამის განმარტებას. 

XC8CსXC –-თა მაგალითები: 

მახასიათებელი სიტყვა განმარტება 

CL5 ცილის მაკოდირებელი თაწამიმდევრობა 
ყწ8იტ გენი 

X85 რიბოსომასთან მიმაერთებელი უზანი (საიტი) 

L6ი ილი რეპლიკაციის დასაწყისი 

MIX0L6Iი ხIიძ. დწმ-ში ცილის მისაერთებელი უბანი 
M4 ტრანსპორტული რნმ 

§0VXC6 წყარო ორგანიზმი 

16გCსL6§-თა სრული ჩამონათვალი შესაძლებელია მოვიძიოთ შემდეგ ვებ-გვერდზე 

ს#ოდ://VMVოCხ1.ისთ.01ხ.60V/0I0)6CL5/C0118ხ/LI/IოძიX.ჩლიI#7.3 

ზემოთ მოყვანილ მაგალითში თაწამიმდევრობის დასახასიათებლად გამოყენე- 

ბულია მხოლოდ §0VXC2ღ, CLX5, §6ი6 ICგაIC-ული სიტყვები. მოცემულია შესაბა- 

მისი უბნების ლოკალიწზაცია/სპეციფიკაციაც. გენური უბნებისათვის კი, დამა- 

ტებით მოცემულია ტრანსლირებული ამიწმჟავური თანამიმდევრობა, რომელიც 

იწყება ნიშნით /620518009= . 

ველი 0XICIM მოიცავს თვით თანამიმდევრობას, რომელიც იწყება უშუალოდ 
ლაI0IM-ის შემდგომი სტრიქონიდან. თანამიმდევრობა წარმოდგენილია L#5I1# 
ფორმატით ( იხ. პარაგრაფი 14). 

თანამიმდევრობის წარმნოდგენის ზემოთ აღწერილ ფორმატდს ბევრი აქვს საერთო 
ნ08)-სა და LM8L -ის ჩანაწერთა ფორმატებთან. ზემოთ აღწერილი ფორმატი 

წარმოადგენს C6იჩ2იX-ს, სMM8L-სა და 0ნ68I-ს შორის საერთაშორისო თანამშრომ- 

ლობის შედეგს და აადვილებს ამ სამ ორგანიზაციას შორის მონაცემთა ყოველ- 

დღიურ გაცვლას. 

ჩანაწერთა ფორმატების შესადარებლად ქვევით მოცემულია ერთი და იგივე 

თაწამიმდევრობის ჩანაწერები, გაკეთებული C6ი8გიX-ისათვის, LXM8L-ისათვის 

და 6ნLL8I -თვის



1, MM8L ფორმატი 

LX X64011; 5V 1; IIი62X; წ6ილთ1C LIIM/#; 5IL; LL(0; 756 8L. 

XX 

#C 

XX 

§5V 

XX 

-აI 

ნI 

XX 

06 

XX 

X64011; 578972; 

X64011.1 

28-#9IL-1992 (LI. 31, CXC2L6ძ) 

30-IსIM-1993 (IX), 36, L3% სდიძ2(0ძ, VCI5100 6) 

LI9(0L1მ8 IVმთCVII 50ძ წ606 ”0IL §006X0X0ძC ძ150იVC235C 

#VV §50ძ ყ0იC; 5ს090CL0X0ძC ძI5იVL356. 

XX 

05 
ლ0C 

ლ0C 

> 
C
C
 = 

IL 

IL 

თ
 2
2
1
)
 

> 
52
 

95L
 

58 
3
3
3
3
3
3
9
5
5
9
5
9
5
6
C
 

LI95LCIშ IV200VIMI 

82C(60მ; IIოთ1C0LC§; მგთIIV§5/C10§0IთIსთ წIL0VL; 

83CIIV0§5/5L8იხა/10C0CCI5 წL0სს; LI5C6II2. 

(1) 
MLLLIML; 92140371. 

II2გ25 #., C06CხCI VV.; 
"C)იიIიც 0” 2 წI)00C-0XIძC ძ15ოVსL856 ყC06 ჩ-0Mი LI95LCII2 IV800VI ხV 
წსილხიომ1 იითი!ბოტისმიი 1ი ნ5C06IICხI2 C0ს ვიძ Cხ2L3C(607209 0! (ხი 

წC0C ნI0ძყიL"; 

M0I. C0ი. C06099თL. 231:313-322(1992). 

(2) 
1-756 

MICLI.; 

ზსხთ!ILL0ძ (21-#LX-1992) (0 96 -M8L/6285835M/00)8) ძ3(გხ?5C. 

I. MX6ჩ, Iი5ცხსL L. MIXიხ1ი10816, CI0IVCI5IL2CC VV სრ2ხსXნ, 810200Cსი #0 

L-სხ1ვიძ, 8700 VI სიოხსILწ, LLC 

§VVI5§-ნXL0I; 28763; §0LLM. LI5IV. 

#XCV L0C3800/ლსვსი იდ 

§0VIC6 1..756 

/ძხ XC(="CIX00:1638" 

/0LV20150=" LI15CCII8 IV200VII" 

/5Cთ310=" 4ტICC 19119" 

/თი) ხ/00='წლილI”ი1IC LM #" 

X85 95..100 
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/ფიი6>="'§00" 
ოი ი» 723..746 

/ყ6იC="50ძ" 

C0C5 109..717 

/ძხ XC(="5VVI55-0ILCI:C28763" 

/C2051_(2გხ1C>11 

/ყლი6="'50ძ" 

/LC ისIიხიI="1.15.1.1" 

/ხჯიძსილნი"ყ§სე0L0X0ძ6 ძალი სL356" 

/ხXიLCIი_10=”C/M#45406.1" 

/C0295)2000="MMIVLCLCMILღVIMV0IტLCCMIII# CIMXIILIV I IMIIIIMIVზოოCLIIტV5C 

უქ
შუ
ქშ
უშ
ვუ
უშ
უშ
უშ
უშ
შ 

LI 6 L#5MXCCLCLV MMLI0)5VისIIC ს თIთI66CIტIIILLMV/55L5ნო.ა66C6#ტ1CMსLML#V# 

3 

I1C50ILCIV0)სIILIს-MXIMI#ტ6ტ ტ ტ ტიC5CVV ტVV”LVVMMXCMLCIV5I #MXCI0)5XL5LCXIXV LILCL 

LI LსIVVMIII 8 VV LM IC0სXნIXIVI0IVVIMV IMMM) ანაIIXI)) MX" 
XX 
50 5ძეს0000 756 ML; 247 #; 136 C; 151 C; 222 IL; 0 ისი9X; 

CწLL2LCმ23 ყწხთCLმCმL მწLLCLმL88 მ2მLმწიიLC LმLმCCLLCC #CCLL8Cმ2L 60 
ყწI22LCLCCL .......... 120 

2. C6ი83თიX ფორმატი 

LაC0ეე LI50ნ– 756ხი Iს Lიილ3>. CI 30-IსM-1993 

ა0სMIMMLIXIIICIM LI1I5C6I2 IV2თCCVII §0ძ ყ6თC წ0L §ს0CI0CX09C ძ05-იV0L250. 

#CCC55ICM X64011 578972 

VLV5I0Vს X64011.1 CI:44010 

#სVV00ILსა §0ძ ი0»C; §ს0CI0X0ძ06C ძ1ითსL250. 

აისი L15:თო13 IV20CVII 

0LC#ტMI5M. LI+C90=3 IV300VII 

83CLCI12; LIღთი1Cა05; 82CI13105; L15CCII3C6C3C; L15LCI12. 

XLხIოსIIMCს 1 (ხ2505 1 L0 756) 

#ტეიIIმ0C5 IIL225,4. ვთძ C06ხ6C!,VV. 

III CIC6ი0Iიდ 0 2 §ს0CICXIძC 015 თVC25C –C9C წი LI1I5LCI12 IV80იCVII ხV 

წსითრ0იი2) Cითიე16თილიწვ იი 10 L5Cხ0ძ00Cს12 C0) ვიძ Cხგ2-2CCI2მ290ი 

0: ხი იიოC დიჯიძსიC 

)ისტL M0I. Cიი. C0C90L. 231 (2), 313-322 (1992) 

ML60ILIM 92140371 

ჯხოსიMCს 2 (ხ395C5 1 L0 756) 

ტხIსI0L5 MX-Cრ,). 

III» IXIICCL 5სხ=თ155100ი 

ჯინIXM#ტL 5ასხთ!Cიძ (21-4ტIL-1992) I. #XCLX, 105 CL წ. MIMიხ1010წ610, 

სI0IVCC5ILC26CC VV ს6L7ხსL§, სIი2იილსთ ტოი ILIსხ1ვიძ, 8700 VVსლ.ხსLდ, ICC 
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LC ტIIIIXX5 L9C8600/0სვსნლი§ 

§თIIC6 1..756 

/0Cწ801500="L15(CI12 IV2300VI" 

/5ს3)ი=" #IXCC 19119" 

/ძხ_)თ0C(="L2X0=ო=:1638" 

/თ01 C/06>"წიოილი1C 0M#" 
85 95..100 

/6656='§0ძ" 

ყწიიტ 95..746 

/ც6იC='§0ძ" 
CL5 109..717 

/–600C>"აიძ" 
/სC ისთხიL="1.15.1.1" 

/Cიძიიო §L2IL=1 

/C-3251 L2ხ10=11 

/ხX0ძსCL="§5V00CX0X0ძC ძ15ლაV(C2§6" 

/ძხ_X>6L–="CI:44011" 

/ხI0CLCI0 1ძ='"C#/#45406.1" 

/ძხ X-C="5VVI5§-იLC0I:C28763" 
/თ303512005="'MIV სLXCILLXLVIV0C#LC0X0IIIIMLIსIIდნისVIIILIXI4V§ 

Cთ9IსCL#5IICCLსLV#ტML05VXIXLLILC#VIMIIC6CCI8#MIILIMV55L5VMC6CCC#ტოICMLMX 
444ს5LLCCII0IICCMIMX#ტ#4#44ტიLC5CVV სVVLV VMMCMLLCIV5I#M0050L5სCXIXVV 
LCLILIV V სILIტV VLIICIXV90IC>VI0IIMVMV IMVV ხოხის #%” 

(ხიიIიმიL. 723..746 

/წC6956="§0ძ“ 

0XICIM 

1 CწCCმCCL22 წიLიCLმCმL მიLCCL2L6წ მმმLვწიიLC L2LC2CCLLLC ყCCLCL2C22( 
61 თL223LLCCC .......... 

/ 

3. 008) ფორმატი 

L0ო0CხიV LI50L 756ხი სM/” სით 8CI 30-IVM-1993 

0სIIXIუI0CM. LI%C6I2 IV300VII §0ძ §69C (01 5ს0CL0)0ძC ძI5იის(250. 

#4CCC55I0CM X64011 578972 

VLსი5I0ის X64011.1 CI:44010 
#0VVი0Iს5 ა«იძ ყიიი; §სიCI0)I0ძ6 ძაათსხვ56. 
§0სხC–"L 11063 IV300VII 
0XLC#ტMიI5§M LI89CCL3 IV300V11 

82CCIXI2; წსოთ1CოILC; 830113165; LI5(CI18C62C; L15(6XI2. 

სსსIსMCსC 1 (დხ25C 1 L0 756) 
#ასII0IX5 ILI3295,4. იძ C06ხ0I,VV. 
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შუს CI0იIიყ 0წ ვ 5ს0610X0ძ6 ძსვიისCმ5C 8606 ჩ-0თ LI5LCI18 I1V80CVII ხ» 

წაიიციი2) იითირთლიCვყი00 10 C9Cხ60CM12 C01! 80ძ CხმX3C(002200ი 

იწხხი ყ0ი6 იI0ძსი 

სI0CVIMტL M90). 60ი. ცCი6L. 231 (2), 313-322 (1992) 

MC0LIMს 92140371 

სსხნსიIMCს 2 (6255 1 (0 756) 

ტხუმი0Lა XIX6C). 

III ILIXCCL 5სხIი155100 

ჯიხოMტL ვსხოთ!ILიძ (21-4ტXL-1992) ). #XCჩL, 1ი§6ხVსL # MIIC-Cხ1010610, 

LI0IVCI5IC26CC VVძ6I>ხსLწ, სI0260სსთ ტო IIსხ120ძ, 8700 VVIსთლხს»წ, LILC 

LILტILILC5 Lი-2600/Cყვსჩი6X§ 

§0სIC6 1..756 

/0”ყ201501="L15(CII12 1V800VII" 

/50-210="#ICC 19119" 

/ძხ X>0L-"L2X0ი:1638" 

/იიი! ს/იC="წ000=ოIC IM#" 

X85 95..100 

/წ696="50ძ" 
წლ96 95..746 

/ცCი6="500" 
C5 109..717 

/ფ8606="50ძ0" 
/ხC ისთხ6L="1.15.1.1" 

/C0ძ00_ 5L8IL=1 

/ხ8051 L23ხ16=11 
/0L0ძ0CL="ყსე0CX0Xძ6 ძ15თVLმ§5C" 

/ძხ_ XIL6L="CI:44011" 
/ხI0LCIთC_1ძ='Cტ #45406.1" 

/ძხ_XIC="5VVI55-LILLI0I:LC28763" 
/039512000="MIVLLნსMLCV IV #LC MIX სLIIMLILCIV I XIII IMIV VIIILIMICტV§ 

CI M0LL#5ILCLLLV #MLს)5VნCCICLC,#VIთICCCIტMMIIILVVV55L5CM6C6C6C#4LICMM#%#4ტIL5% 

L6II0LIIIIIIოI#ტ ტტ ტ ტ0IC5CVV/სVV LV VMMCILLCIV5 I ტ4MC0)5სL5LCM-ILVLCLIV VII ტVV 

LMLLC0MIVVIVIIIIMVMVIMVისოთღნეოს ტტ I" 

სიხთ)ხგიიL, 723.,746 

/6696="50ძ" 

845L C0LVIXI 247 3 136C 151 ყ 222 LC 
0იICIM 

1 CწLL2LCL22 წ8LწLCმCმL 28LLCLმL68 მ22C2წწწLC L2LმCCLLLC წCCLCმCმ2L 
61 თ22VLLCC.......... 
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8. ამინმჟავურ თანამიმდევრობათა შესახებ 

მონაცემთა ბაზა სიIIXI0L. 

სულ ცოტა ხნის წინ, L8I/518 5V/§:-IიL + IIM8L და XII (იLCIთ 50იყიილლ 

სმ§გხვმაი (CIL-ნ5L)) არსებობდნენ როგორც ცილების თაწამიმდევროზათა შესახებ 

მონაცემთა დამოუკიდებელი ბაზები, თაწამიმდევრობების წარმოდგენის განსხვა- 

ვებული ფორმატითა და ანოტირების განსხვავებული ფორმებით. 2002 წლიდან 

L8I 0ხ6 სსჯიიმმი 8101თ”ჯილი26ც0§ IC§CCVC6), 518 (5V155 Iი§0CIC6 0( 8101იწილიიმC1C5), და 

XII. (21 CC C00X86CC0V0 LთIVCI5I” M06ძ1C21 C60CCL მოძ Mვ00ოვ1 810იირძ1IC21 I6C§68XCჩ 
LIხისიძმყითს) გაერთიანდნენ და შექმნეს სიICIXი კონსორციუმი. კონსორციუმის 
უმთავრესი ამოცანაა ბიოლოგიური კვლევების მაღალხარისხიაწი მონაცემთა 

ბაზით უზრუნველყოფა, რომელშიც თავმოყრილი იენება ზუსტად ანოტირებულ 

ცილათა თანამიმდევრობების შესახებ არსებული მონაცემები. ამასთან ბაზა იქნება 

სტაბილური, სრულყოფილად კლასიფიცირებული, უზრუნველყოფილი სხვა 
მონაცემთა ბაზებთან ინფორმაციის გაცვლის საშუალებებით, საურთიერთოდ 

მოსახერხებელი და ადვილი. 

სიIნIიCL #თილVIიძლლხვაC (სიIIXLLც) წარმოადგენს სწორედ ცილათა თანამიმ- 

დევრობების შესახებ ძირითად მონაცემთა ბაზას, რომელიც უზრუნველგვყოფს 

თანამიმდევრობებისა და ფუნქციების ზუსტი, განახლებადი, მრავალმხრივი, 

ანოტაციით. 

სთიIXი09C8 შედგება ორი ნაწილისაგან: 5VI§§-IXXიL -საგან, რომელიც წარმოადგენს 

ხელით ანოტირებულ ჩანაწერთა განყოფილებას. ინფორმაცია აღებულია ლიტე- 

რატურიდან და ამავე დროს გამოიყენება VIII-ს კურატორების მიერ 

განხორციელებული კომპიუტერული ანალიზი; და IILMIL -სგან, რომელიც 

წარმოადგენს მხოლოდ კომპიუტერული ანალიზის შედეგად წარმოებულ 

ჩანაწერთა განყოფილებას. ცალ-ცალკე, მოკლედ მიმოვიხილოთ ეს განყოფილე- 

ბები. 

5%158-IX0( II-ი(ფი #00იVICიძიიჩ25ი6 

§VI%§§--XIXიLC წარმოადგენს ანოტირებულ ამინმჟავურ თანამიმდევრობათა შესახებ 

მონაცემთა ზაზას. ის შეიქმნა თ6 სიიგხილიL 0” M0ძICვ! 8I0Cხი”ი19ნV 0, Lხტ 

სიIV0I5I6/ 0წ C6ი6V2 ახლა LMხ06 5V/155 I105წCILC 01 8I01ი/(იოთგ0C (518) -ის #=005 83IX0იCჩ 

ჯგუფისა და დC XM8L IL2(3 LIხI2უ/ (იიV დ MM8L 0სსთყიი - 106 #სX0ი62» 

სIიIიილივ90: Iი50CსLC (ს8I) -ის თანამშრომლობის საფუძველზე 1986 წელს. 
5VI5§-6I0CL IXVI0L0IX XMთიიV6ძილხ-- შედგება ცილათა და მათი ამინმჟავური 

თანამიმდევრობების შესახებ ჩანაწერებისაგან. თითოეული ჩანაწერი წარმოად- 
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ბენს სხვადასხვა ტიპის სტრიქონთა ერთობას. თითოეული სტრიქონი მისთვის 

დამახასიათებელი ფორმატის მიხედვითაა ჩაწერილი. სტანდარტიზირების 
მოთხოვნიდან გამომდინარე ხორციელდება 5VII%-XICL ფორმატის შეძლებისდაგ- 
ვარად #M8L ფორმატთან მიახლოება. 

თანამიმდევროზბათა სხვა მონაცემთა ბაზებთან მიმართებით 5VM§§-IIიL-ის უპირა- 

ტესობებად შეიძლება აღვნიშნოთ: 

1. ანოტაცია 

5VII§§-IIXL-ში, ისევე როგორც თანამიმდევრობათა სხვა მრავალ მონაცემთა ბაზაში, 

მონაცემები შეიძლება დავყოთ ძირითად მონაცემებად და ანოტაციად. ჩანაწერში 

ძირითად მონაცემებად მოიაზრებიან: 

ი უშუალოდ თანამიმდევრობის შესახებ მონაცემები 

ი· ციტირების შესახებ ინფორმაცია (ბიბლიოგრაფიული მონაცემები) 

.· ტაქსონომიური მონაცემები (ცილის ბიოლოგიური წყაროს აღწერა) 

ანოტაცია გულისხმობს მთელ რიგ საკითხებთან დაკავშირებულ დამატებით ინ- 
ფორმაციას. ეს საკითხები შეიძლება იყოს: 

.·7ჭ ცილის ფუნქცია; 
ი პოსტტრანსლაციური მოდიფიკაციები. მაგალითად ფოსფორილირება, 

აცეტილირება და ა.შ. ; 

.· დომენები და უბნები. მაგალითად: კალციუმის დამაკავშირებელი უბანი, 

4#IX-ს დამაკავშირებელი უზანი, ცინკის თითაკი და ა.შ. ; 

.· მეორეული სტრუქტურა. მაგალითად: ალფა სპირალი, ბეტა სტრუქტურა 

და ა.შ.; 

ი მეოთხეული სტრუქტურას. მაგალითად: ჰომოდიმერი, ჰეტეროდიმერი და 

ა.შ.; 

მსგავსება სხვა ცილებთან; 

დაავადებები რომლებიკ დაკავშირებულია ცილის შესაძლო 

დეფექტებთან; 
.· თანამიმდევრობასთან დაკავშირებული გაურკვევლობები, ვარიანტები 

და ა.შ. 

ანუ ანოიტაციაში თავმოყრილია შეძლებისამებრ მაქსიმალური დამატებითი 

ინფორმაცია. ამ ინფორმაციის მოძიებისას, ახალი თანამიმდევრობების შესახებ 

პუბლიკაციების გარდა მუშავდება მიმოხილვითი ნაშრომებიც. ასევე ხდება გარე 

ექსპერტების მოსაზრებების გათვალისწინება მოცემული მონაცემთა ბაზის 

უპირატესობა სწორედ იმაში მდგომარეობს, რომ გამოყენებულია საკმაოდ 

მძლავრი წყაროები, და არა მარტო ძირითადი ინფორმაციის შესავსებად. 
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5VI§§-ჩI0CL-ის ჩანაწერში ანოტაციები გვხვდება კომენტარების სტრიქონებში (Cთ, 

თვისებათა ცხრილებში (LI) და დამახასიათებელ სიტყვათა სტრიქონებში (XVI). 

2. ინფორმაციის მინიმალური დუბლირება 

თანამიმდევრობათა უმრავლეს მონაცემთა ბაზებში კონკრეტული ცილის 

თანამიმდევრობის შესახებ რამდენიმე განსხვავებული პუბლიკაციის არსებობის 

შემთხვევაში„ რამდენიმე (პუბლიკაციების შესაბამისად, დამოუკიდებელი 
ჩანაწერი არსებობს. 5VI§§-II0L-ში კი, ყველა დუბლირებულად არსებული მონაცე- 

მი შეჯერებულია, ანუ წარმოდგენილი ინფორმაცია ოპტიმიზირებულია. 

3. სხვა მონაცემთა ბაზებთან ინტეგრაცია. 

ძმალზედ მნიშვნელოვანია ის, რომ ბიომაკრომოლეკულათა შესახებ მონაცემთა 

ბაზის მომხმარებლები უზრუნველყოფილნი იყვნენ როგორც მონაცემთა ძირი- 

თად ბაზებთან კავშირით (ნუკლეინის მჟავათა თანამიმდევრობების, ცილათა 

თაწამიმდევრობების და ცილათა მესამეული სტრუქტურების), ისე მაღალი 
ხარისხის ინტეგრაციით სპეციალიზირებულ მონაცემთა ბაზებთან. ამ ეტაპზე 

5VI%9§%-·-XIXხიხ-” აწარმოებს ინფორმაციის გაცვლას 50 სხვადასხვა ბაზასთან და ამ 
ქსელის გაფართოების პროცესი გრძელდება. 

4. დოკუმენტაცია 

5VI§§-+0XL უზრუნველყოფილია დიდი რაოდენობა ინდექს-ფაილებით და სპეცი- 

ალიზირებული დოკუმენტაციით, რითაც სრულად უზრუნველყოფილია მომხმა- 

რებლის ინტერესები. სადოკუმენტაციო ფაილები შესაძლებელია მოიშიოთ შემ- 

დეგ ვებ-გვვერდზე: LLV://VIVVV.6X625V.0Lწ/50L0Vსა6ოთმი,სლთI#Iს% ი” ძიCთ)I060C 

კომპიუტერულად ანოტირებული დამატება -1ILM8L 

IILM8L წარმოადგენს სიIIXX0C XოXიVII6ძყტხმ§56-ის კომპიუტერულად ანოტირებულ 

განყოფილებას. ის მოიცავს ნუკლეოტიდურ მონაცემთა LI08I/სM8L/ციის82ვიX 

ბაზებიდან მოძიებული ყველა მაკოდირებელი უბნის ტრანსლაციის შედეგსა და 

ლიტერატურიდან მოპოვებულ ან სიIიIMX8-ში წარდგენილ ყველა იმ ცილის 

თანამიმდევრობას, რომლებიც ჯერ კიდევ არაა ინტეგრიგებული 5VVII§%-IX0იL-ში. 

IILM8L ჩანაწერში წარმოდგენილი ინფორმაცია უშუალოდ იწარმოება 

LსLI8)I/სმM8L/ც62ი 83 -ის ჩანაწერიდან და მონაცემთა ხარისხი პირდაპირაა 

დამოკიდებული წუკლეოტიდური ჩანაწერის წარდგენის ხარისხზე. ეს ინფორმა- 

ცია შესაძლებელია შემდგომში გაზრდილ იეწეს ანოტირების ავტომატური პრო- 

97



ცესის საშუალებით. მაგრამ თუ ეს ვერ მოხერხდა, ის რჩება წარმომდგენის მიერ 
შემოთავაზებული ჩანაწერის სახით მაწამ, სანამ არ მოხდება ხელით ანოტირება 
და 5VV15§§-ნXCL-ში წარდგენა. 

IხM8L ჩანაწერის ფორმირების შემდეგ, მომხმარებლისთვის შესათავაზებელ 

მონაცემთა ხარისხის გაუმჯობესების მიზნით ხორციელდება შემდეგი ოპერაცი- 
ები: 

1. ავტომატური ანოტაცია. 

ხელით ანოტაციის მოლოდინში მყოფი IILM8L-ს ჩანაწერის შევსება ხდება 

ავტომატური ანოტაციით ცილათა ოჯახების, დომენებისა და ფუნქციური 

უბნების შესახებ მონაცემთა ბაზის სახელით ცნობილ წსიIIIიCL-ის და ასევე 5VI§5- 
XXCL-ის ანოტირებული ჩანაწერებიდან ხდება ინფორმაციის გადაქაჩვა IXCM8L-ის 

არაანოტირებულ ჩანაწერში. ამ პროცესის შედეგად IILM8L-ს ანოტაციის 
სტანდარტი უახლოვდება §5VIL§%§-I0Lიისას და ამრიგად მომხმარებლისთვის 
მონაცემთა ხარისხი მაღლდება. 

2. დუბლირებისაგან თავის დაცვა 

ხდება იმ თანამიმდევრობების გაერთიანება ერთ ჩანაწერში, რომელთა სრული 

სიგრძეები დადგეწილია, ეკუთვნიან ერთსა და იმავე ორგანიზმს და ავლენენ 
100% იან იდენტურობას. 

მონაცემთა ბაზის ზოგადი სტრუქტურა 

სიIII0CC MოიVICძყCხმ§C შედგება ამინმჟავურ თაწამიმდევრობათა შესახებ ჩანაწე- 

რებისაგან. თითოეული ჩანაწერი შეესაბამება კონკრეტულ უწყვეტ თაწნამიმდევ- 

რობას, რომელიც წარდგენილია უშუალოდ განკში ან გამოქვეყნებულია სამეც- 

ნიერო ლიტერატურაში. რიგ შემთხვევებში ჩანაწერი სხვადასხვა ნაშრომებში 

წარმოდგენილ გადაფარვად თაწამიმდევრობათა უბნების შესახებ ინფორმაციის 

გაერთიანების შედეგია. არსებობს საწინააღმდეგო შემთხვევებიც, როცა ერთი 

ნაშრომი საფუძველად უდევს რამდენიმე ჩანაწერს. ამ უკანასკნელის მაგალითად 
გამოდგება ნაშრომი, სადაც გამოქვეყნებულია სხვადასხვა ორგანიზმის 

მონათესავე თანამიმდევრობები. 

პოზიციების დანომვრვა თანამიმდევრობაში იწყება 1-დან, რომელიც შეესაბამება 

M#- ბოლო პოზიციას. 
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თანამიმდევრობა შეესაბამება ცილის პრეკურსორულ ფორმას, ანუ მდგომარეობას 

პოსტრანსლიაციურ მოდიოფიკაციებამდე და პროცესინგამდე. 

სტატუსი 

ერთმანეთისაგან სხვადასხვა განყოფილების ჩანაწერების, ანუ §%VVI%§-X+0CL-ის 

სრულად ანოტირებული და "IILM8L-ის ავტომატურად ანოტირებული 

ჩანაწერების განვასხვავება შესაძლებელია ჩანაწერის (IL) სტრიქონში მითითე- 

ბული ჩანაწერის “სტატუსით“ («წია ) ვხვდებით ორი სხვადასხვა სტატუსის 

ჩანაწერს: 

  

ჩანაწერები, რომელთა რეცენზირებასა და ანოტირებას უშუალოდ 

სთა იძ |)იIIXXიCXX8-ს კურატორები ახდენენ (VICI0L MიიVIIC6ძლრხ25C 5V/155-XI0LC 

: განყოფილება). 
  

კომპიუტერულად ანოტირებული ჩანაწერები, რომელთა 

სიXCVICV06ძ რეცენზირება არ ხდება VXიICICX8-ს კურატორების მიერ (სიIIIიL 

#ი0VVICძყიხმა6C-ის IILM8L განყოფილება).     
  

ჩანაწერის სტრუქტურა 

ჩანაწერის სტრუქტურა ისეთი უნდა იყოს, რომ მისი გამოყენება გაუადვილდეს 

როგორც მომხმარებელს, ისე კომპიუტერულ პროგრამას. განმარტებები, აღწერები, 
კლასიფიკაციები და სხვა მოცემულია მარტივი ინგლისურით. სადაც ეს შესაძლე- 

ბელი), გამოიყენება ბიოქიმიკოსებისათვის და მოლეკუკლურ ბიოლოგებისათვის 
მისაღები ტერმინები და სიმბოლოები. ჩანაწერი შედგება სტრიქონებისაგან. სხვა- 

დასხვა მონაცემთა წარმოდგენა ხდება სხვადასხვა ფორმატის მქონე სტრიქო- 
ნებითა თუ სტრიქონთა ჯგუფებით. მაგალითად, ქვევით წარმოდგენილია ერთ- 

ერთი თანამიმდევრობის შესაბამისი ჩანაწერი. 

IX) CLტ# LICIM#ტM XCთ/ICVV/0ძ9; 262 ##. 

#C IX12544; Cღ6IL836; 
XI 01-0CI-1989, 10C(0CწX210ძ 10ჯ0 V0IX6I0CCXC 8/5VV15§-II0L. 

XI 01-0CI-1989, §60სC00C V0X510ი 1. 

I 12-IVIM-2007, იის VC 100 95. 

ს CI30ი27VI=06 # იI6C§50X (8C 3.4.21,78) (C/L0L0)ძC I-I1)იიხიო/C 0X0(CI0356 

0L 1) (”IმთCსMXგხ ჩ8CL0L) (II 3CL0L) (8ო (C–ი7)/Iი6-1) (CIL C-/0VL856) 

XL (ოვწყთრიცი-1). 
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8 
M2006=C72M#; 5V0005VI05=CIL#3, LIL5X; 

ILI0Cთ0 §211605 (LIსცთვ3ი). 

სსMX2I/0L8; MCLმ20მ; Cხი0Lძ2L2; CI2012(2; VCILCხL2L2; სსLC1C05101თ»1; 

Mვმითევსვ; სს-ხCI2; ხსმXCიჩი»ი(061L05; ნიი 2LC5; IIმ8ი10I=ხIი!; 

C2L2IIხ10); II0თIი1ძვი; II0თი, 

MC8I 1I3XII=9606; 

(1) 
M#0CLს0II0CL 5CLIIMCLს (MIXM4), 

1I155L=1I-00)1; 

M0LIML=88125000; LIხM6ძ=3257574; 
CიღხიიL91ძ II.L., LIC-ხხიL66CX L.I., 50CVV§ I.0., VV 05§5ი120 1.L.; 

"C1001ი8 2თძ CხI0თიჯვილივ) ვ5აIყითიი( 0' 2 ხსსივი CIM/# 60C0ძ19წ8 3 I CC11- 

30ძ იგC)IX31 XIIICI CCII-5ი6ოჩი წVი§ი-IIMXC §6ო06 0ICLCC256."; 

XIX0C. M20,. #ტთძ. 5თ. CV.5.#. 85:1184-1188(1988). 

(2) 
#M#0CLს0III0L 5CCCMCს (LტVCL 5C#Lს MIXM/1, 

სხ0CIL L., 5Cხ1CX M., Mთახი X., 5Cხ3LLCი LI, II6ი7ი 5., #0Iი 8.; 

"CIი>Iიც 0, ხსთვი #სII 0000 L6მძ19ყ8 #3ი005 10 C2LCVV3)/(IM) §)/5LCIი 600” 

V0CCL0L (9LICIMIXL201)."; 

§5სხთ!C0ძ VთM-2004) (6 66 LM8L/ციისკიIXV/IIII8) ძ3Cვხ2505. 

(3) 
M»#0CLL0I16L 5სCLICMCს (LტILCL 5C#Lს MIM/#1. 

II55)L-81იიძ; 

სსხM9ძ=15489334; ს0I=10.1101/დ-.2596504; 
I1X6C6 MCC IXX0)CCL ICმ»თ; 

“10 §Lგხსი, ისვსC/, 20იძ რდმ905100 0I 06 MIII _II-1ინ ი CLIM# 

სX0)6CL: Lხ6 MვოთვI3ი C6ო6 C0II6-ციი (MCC)."; 

Cიოისი6C LC§. 14:2121-2127(2004). 

(4) 
XყიLL0CII0CL 5სCCMCს (CLMCM1IC LM) 0X 1-23. 
C0L219 'L.)., #IC051C/ #.M.; 

უიი სი§თივთ L6წI0ი0 0! 006 ხსოვი დC2ოს2V/თ6C # 10CოI5 C0იL2105 ხისხ 

090519V6 მიძ =083VV6 6305CIი6003) I66ს)3L0L/ 616=60(L5."; 

§სხIიXC0Cძ (MCV-1995) Lი 106 LM 8L/Cი=8გოუL/LII)I8) ძვCვხ2505. 

(5) 
XXC0ILIM 5სCLCLCMCL CX 29-53. 
ML0CLIML=88330824; სხM9ძ=3047119; 

სირ M., 8ილიიL C.1., 81ძძ!აიი VV.L., 812X6 I.I., MიIიით C.X., 

#0ძMX%CV 1-#.., 51081 M.IM,, (სოილ L.V., VVIს ).#., 2VV66II0X II.I.; 

Iსაივი C(L0(თ0C 1/ი ეხი ლ/(L6C C-5/0L256. IC5 ხსონთვნხიი წ0თ ყწ30ს1C5 

მიძ დი იხვფი(6ო72ყ000 0 1იხI)ხI(იL ვიძ §სხ5C2(6 506C1ჩCILV."; 

I. 8101. Cხრთ. 263:13215-13222(1988), 
(6) 
ჯილCIXLIM 5LCCILMCს CI 29-40, #MC CLIტIXL#ტCIICVCI2#ტ I11CM,. 

MLL0CLIMსC=89009866; -სხM9ძ=3262682; 

MI2თ60ძ #., L0VICV L.M., LICხLC9#ხიIძ M., წიძვ30L L.L.; 

"CოვოC(6ო72000 01 00XC6 50=06C 65(CL250C5 15012LCძ ჩითი ხხთ ვი IL-2
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მCCV3L0ძ XIIICL CCII«."; 

I. სითსი01. 141:3142-3147(1988). 

7) 
XCCIXLIM 5CLICMCL 0L 29-39, #MVC CCL#ტIL#ტCILIVII2 #IICM. 
MLსLLLIML=89035468; ნსხM90ძ=3263427; 

M#>იხტიხს!! C., რო C., )ტიიC L.L., L2022V6CCCLI2 #., CIივოი L., 

C2XX0) 5., 15Cხ0ჯდ ).; 
"Cხ2>2C(0I72000 0, ყლმი2'V7XIVI65 /ს ვოძ 8 1501210ძ ნიი დვის1C§ იწ 

CI0ი0ძ ხსთვ29 ო/”0L00C I IM/I290C/L65."; 
I. ხითსიი!. 141:3471-3477(1988). 

(8) 
30-5100CIთILს M0CLXLIMC CL 29-262. 

MLსLLLIMC8=89184501; ”სხM9ძ=3237717; 0CI=10.1002/იX0CL.340040306; 
Mს.·ხX” M.L.ნ., MისII., 81-2CMIთ/ LL C., ციღხიტიი!ძ II, 

VV5ათიმი I.L., )2>00§ M,M,.C.,; 

"C0002X2CIV6 ILX010CVI2I ი0ძრ! ხს!Iძ)ი დ ი! LVV0 561106 0I016025065 ჩინი 

თ/0L0X0C I I/თიი0ლC/L05."; 

XX0LC195 4:190-204(1988). 

(9) 
X-04V CCVC5I#0LLCCLXC#IIV (2.4 4M6C65ILCM5) CL 29-262 IM CCMIXLLCX VVIIII 4 

1XI0სVCII60L CMX XMოIII8ო0IL 

M6ნLIML=22708839; ჩსხMიძ=12819769; 0CI>10.1038/იახ944; 
8იI |.#., C06C 0.LI., Mვხ+სა 5., LI გოა ).L., 1CCCCIICX LI. 

CL8IX C.5.; 
უი ისყითიIC ვხსCნსL6 0, ხსივი 30206 # 15 2 ძისხოფ10მ2( 01 1(§ 

თC0იძიძ §სხ§C2LC 5§906-:6C 0LV."; 

Mმ2C. 80-სCL. 8101. 10:527-534(2003). 

(10) 
X-CტV CIV5I#LL0CCIL#XIIV (2.5 #MC51I1CM5) CX 29-262 IM CCMXLLX VVIIII 

508512 4#4XL. 
ML0LIIML=22708840; -სხM9ძ=12819770; 0C0CI=10.1038/ი§ხ945; 
LI0M-5Cხგ)ი C., ს5(იხვი02-06L0102 L., Mს-ლCხყი L.C., 8იძი V., 

I6იოC L.L.; 

"C=ო5C21 §ოCნსL 0 (ხ6 ვი0-0:0515-1იძსთონ ხსთვი ფით/ი6 # ძაიი6."; 

M23C §CსCL. 81იL. 10:535-540(2003). 
-I- IVIMCICIM: 1105 იი>ითი 15 020652») ”0I C2L6C( CC1I 11/515 10 CCII- 

XI6ძ19(0ძ )თიCიVI0C L650X00565. IL CI62VC§ 2%LCL LV5 0L #Iწ. Mვა/ ხი 

10V0IV6ძ 10 3000L0519. 

-- C#ტ14#4LVIIC #CIIVII IV. ILI/ძI015/515 0” 0XCLC105, 10CIსძIინ ჩხIიილიდი, 
ხ4 IV CიIგყილი 20იძ ისთიისი. XIC”XC0C2) CIC2V3წC: -/#Iწ-I- 

X82-, -LXV5-|-X83- >> -Vხ6-|-X23- I ვი211 II016CსIC §სხვC-2105. 

-I- 5ს8VMII: IIიი0იძ1თდC; ძ.ასIნძი-IICX6ძ. 

-- პოსიტაCCM: 

§6CI/; MხსX=1; I0იC4CC=L8I-519800, L8I-519800; 
-I- 5C8CCLLLტX LCC41ICM: 56თ-60ძ. C)I0ი1მ5თIC ფვის10. 
-I- 5IMIL#ტXIIV;: 801ი0ყ5 (0 (ხი ირიხძე36 51 ჩIიII/. CI30>7/00C 

§სხწვლ!1!V/. 
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CC -I- 5IMIL#ტXIIV;: Cიი(81ი§ 1 000LCIძ2§50 51 ძით210. 

CC 
CC Cინ”/ოყხსიძ ხ) V06 CIიIIIXCL Cი050LVი, §6C ხC6ი://VVVV/.ს010+0L.0+წ/(6ღი5 
CC ასათხსსიძ სიძიL 006 CIC20VC6 Cითთიია ტ-ს ხსი0ი-M01XXIIV5 LIC6056 

CC 
0L სM8L; M18737; #/+#52647.1; -; I2IIMბ. 

0L LM8L; CL456968; C#C33249.1; -; 0IXIMტ, 

IL LM98L: 8C015739; ##ტII15739.1; -; IM, 

XIX IXM8ხL; I40006; ##L00009.1; -; 66ოითიIC 0M/#. 

XL 9Iი?; #31372; #31372. 

სL Vი1C6ორ; II§.90708; -. 

XXL LX18; 1ILIL1; M0ძ%); 6)=29-262. 

XL XI0)9; 10L8; X-I3)/; 4/ 8/C/IსI/L/I=29-262. 

XL #2I))8; 10XLIL; X-I2X/; 4=29-262. 

სIL 1IიC#CL; 12544; -. 

XL M0სCILICX5; 501.135; -. 

ნXL Lივითხ!; LM5C00000145649; IIითი §3601605. 

ნო. M#სCC; #52:3001; -. 
XL IM-I0V08; IIIX0004862; -. 

XL IICMC; ICMC:4708; C72M#. 

სნIL MIM; 140050; დილიტ, 
ნL ჯხკიიCM8; ?#290806; -. 

XIX ILIიMIIსხ; X12544; -. 

ს) #ომა)/0-0IX05§; I 12544; -. 

ხL Cილთი0ლ0ოიიC; LM5C00000145649; IIითი §3:10%§. 

0IX  C0; 60:0001772; Cთოსი01061C21 §V03056; 1 #ტ5:Lი1LXCLCM 9. 

XL C0; C0:0005634; C:ისთრა:; I #5:00IXI0LLC8. 
XL C0; C0:0004277; L:ფ-ი7”/თ6 # 3C9VIC/; I0#:V0I0+I0LM 8. 

XL C0; 60:0042803; L:0X0LCII ხითი0ძIთო0იI22900 3C6V1C/; 10#4:00ი!I10CCX 8. 

ს CC0; C0:0006922; ს:CI63Vგყ6C 0! 18თ1ი; I)ტ:Cთი10I0CCM8. 
XX CC0; C0:0006955; წიისიტ6 LC§00050; L#5:0ი0100ICLM 8. 

XLL IიC6CIIL0; 1XIL001254; ჩი08ძ2350_51_56. 
XL 1ი(6CLX0ი; 12X001314; ”ლდხძვ5ი 51#. 
XL წი; L00089; IIV/დი5Iი; 1, 

XL ჯოისI5; XIX00722; CIIVIMCIIXXXX5IM. 
XL 5MტX;I; 5M00020; (ო 5IXC; 1. 

ნ #XLC0§IIIX; 292550240; IXIXLVXC5IM CM; 1. 
XL XILC0C5IIX; 500134; 12IXL70C§5IM_ ILII5; 1. 
აXL XXCLC0C5IIL; 500135; 1CVXC5MM 5LL; 1. 

XL 1: სVI06იCC 23 ნI0LCII 1CVCI; 

XV” 30-ვსისლაIC; #400-0L0515; CVL01/515; LIXCCL 0ICCCI0 5§60ს00C15წ; 

MM” CI/00010LC>; ILIVძX0125C; X0IMIი0სიხ150; XLICLCCმ5C; 5CI10C 0I0L682250; 

XVV 51ყი321; 2X=იი0ყ6ი, 

LI 5ICM#L 1 26 
უა სენს 27 22 #ოაციი იCიცძი, 

უა /LIIძ=0LC_0000027393. 
II CIტMI)ს 29 262 CI+3ი7)/»იC #. 
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/LIIIძ-XXC0C0000027394. 
აიMტსს 29 2595 მსიელსძვიი 51. 

4CI 5II 69 6–ი CვI|ყ§06 IC13)/ §5V3(0+ი. 

#ტCI 5III 114 1114 C2ა2L6 1CIვუ/ §V/5(6სი. 

#ტCI 5Iსს 212 212 Cხ2+Xყ0 LCI2/ §V/5LCM, 

C#ტ80LIVს 170 1702 IMM-IიXიძ (CICM/#«...) (იLCი6C21). 
აIსასLხ II 54 70 

იმIა)LLI) 148 218 

აI50LLI) 179 197 
ეს LII) 208 234 

V#ტიIტML 121 121 %->M (ი ძხ5Mი?;:3104233), 

/LIIძ=V#L_024291. 
§ვ1იტყ) 43 47 
ზყხნტიო) 49 51 

ვიმ 53 60 

ზაყიტMყ) 63 66 

ვყეატყ0 77 81 
ვაყიაიტMყტს 83 87 

ვიტMყს0 93 95 

§აეIტMყ) 97 102 

ვIინტMშყ0 116 122 
ა1სიბMა 127 130 
ვეყიტსო) 147 154 

§ვაყეუიტყშყმ) 156 160 
აიტი 167 174 

IL» 176 179 
ICIM 186 189 

ვაახ 195 199 
ვისის 215 218 

ვIსაMყ) 221 228 
ატს) 241 245 
ILL”>» 251 258 
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“ #8#MსM#M#M4M#00ს###40#4სი# IოონოააL 5სCIIი ს» #####M#99#0#9#M9M9##M# 

50 5სCVIMMCL 262 ##; 28969 MVV; 0#87363400928#IL4 CLC64; 

Mნეა§5VICIL45 515VVV5LLL ILLIVCსMII CCMნ-VIXII5ს 9IVMVLL5L0I MIICMC#LL4 

#სVVIVLI##ტ6IIC MLIMC5CVIL C#ტI5.VLLI II-0CIMLVIXXCს იXXCV0IV#I LLCLILMLLCL 

1LM 9MXIIMXVV IILსLXIMLMXC0 LVIXნCIMCCV #CVV CIოIIM5# 5V5LILICVM III0IIXIV CM 

აოსისწაიMXXიV ICMMMVC#ტC5 LCCCI05CMC6 05C05XLLCნC VIILICVI5LCL IMXCC0CILCLC 

CVVILL5MMII LMVVIIMMIIIXIC #V 

/ 
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ცხრილი 8.1 სიI0L0L #=90V10ძყილხმ§C ჩანაწერის სტრიქონთა კოდები 

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

  

      

სტრიქ.კოდი | მონაცემთა სახე ჩანაწერში სტრიქ. შეხვედრის რაოდენობა 
I იდენტიფიცირება ერთხელ; ჩანაწერის საწყისი სტრიქონი 
/#C საინდეტიფიკაციო ნომერი ერთხელ ან მეტჯერ. 

I თარიღი სამჯერ 

ხL აღწერა ერთხელ ან მეტჯერ 

CM გენის(თა) დასახელება (არაა აუცილებელი 
05 ორგანიზმი, სახეობა ერთხელ 

0C ორგანო არაა აუცილებელი 

ლ0C ორგანიზმის კლასიფიკაცია ერთხელ ან მეტჯერ 

%, CX სვა ების ტაქსონომიური! «თხელ 

IM მითითებული ლიტ. ნომერი ერთხელ ან მეტჯერ 

ჯ? საღმეე მითითებული ობიექტის ერთხელ ან მეტჯერ 

(MC კომენტარი მითითებულ ლიტ--ზე (არაა აუცილებელი 

LX მითითებულ ლიტ.-ზე მითითება |არაა აუცილებელი 

26 გუფზე მითითება ერთხელ ან მეტჯერ (არაა აუცილებელი 

იტ მითითებული ლიტ. ავტორები თეარარის წეტჯერ (არაა აუცილებელი 

ჯI მითითებული ლიტ. სათაური არაა აუცილებელი 

LL მითითებული ლიტ. განთ. ადგ. ერთხელ ან მეტჯერ 

CC კომენტარები ან შენიშვნები არაა აუცილებელი 

IL მითითება სხვა ბაზაზე არაა აუცილებელი 

#V/ დამახასიათებელი სიტყვები არაა აუცილებელი 

LI თვისებათა ცხრლ. მონაცემები არაა აუცილებელი 
50 |თანამიმდევრობის თავსტრიქონი |ერთხელ 

((:161,1 23) თვითონ თაწამიმდევრობა ერთხელ აწ მეტჯერ 

V ბოლო სტრიქონი ერთხელ; ჩანაწერის ბოლო სტრიქონი.       

ანალოგიურია IIM8L განყოფილების ჩანაწერის ფორმატი (თუ არ მივიღებთ 

მხედველობაში “უმნიშვნელო განსხვავებებს). როგორც მაგალითიდან ჩანს 

თითოეული სტრიქონი იწყება 2-ასოიანი კოდით, რომელიც აღწერს სტრიქონში 

განთავსებულ მონაცემთა ხასიათს. სტრიქონთა ტიპები, შესაბამისი კოდები, და 
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ჩანაწერში სტრიქონის შეხვედრის რაოდენობა მოცემულია 8.1 ცხრილში. როგორც 

ცხრილიდან ჩანს, რიგი სტრიქონებისა გვხვდება ყველა ჩანაწერში, სხვები არაა 

აუცილებელი. ზოგი სტრიქონი შეიძლება ბევრჯერ შეგვხვდეს ერთსა და იმავე 

ჩანაწერში. თითოეული ჩანაწერი იწყება საინდეტიფიკაციო სტრიოქონით (Iს) და 

მთავრდება // სტრიქონით. 

უნდა აღინიშნოს, რომ CM-ის გამოკლებით, ყველა აქ მოხსენიებულ სტრიქონთა 

ტიპი გვხვდება IM8L ნწუკლეოტიდურ მონაცემთა ბაზაში, თუმცა არსებობს მცირე 

განსხვავებებიც. 

სტრიქონთა ტიპის განმსაზღვრელ 2-ასოიან კოდს ყოველთვის მოყვება 3 ცარიელი 
პოზიცია (გამოტოვება), ასე რომ, შესაბამისი ინფორმაციის განთავსება იწყება მე-6 

პოზიციიდან. როგორც წესი, განთავსებული ინფორმაცია არ გადის 75 პოზიციის 

გარეთ, თუმცა არის გამონაკლისებიც, სადაც სტრიქონი უფრო გრძელია (მაგა- 

ლითად C0C0 და CC სტრიქონები) 

არაექსპერიმენტულოზის სპეციფიკატორები 

საკომენტარო სტრივონებსა და თვისებათა ცხრილებში ვხვდებით სამ სპეციფიკა- 
ტორს, რომლებიც გვიჩვენებენ, რომ ინფორმაცია არაა ექსპერიმენტულად და- 

დასტურებული. ესენია: 

ი სი:ხმიყმ! 

.· IL.ლხვხ)C 

თ :8უ751XC112I1C/ 

ტერმინი “ნიხიიყსე!, გვიჩვენებს რომ არსებობს გარკვეული ლოგიკური 

საფუძველი, რომ გამოყენებულ იქნეს მოცემული ანოტაცია. როგორც წესი, ამის 

საფუძველს იძლევა ცილის თანამიმდევრობის კომპიუტერული ანალიზის 

სხვადასხვა მეთოდები. 

ტერმინი “;იხვხI“ გულისხმობს, რომ არსებობს რაღაც ექსპერიმენტული 

საფუშველი იმისა, რომ ასეთი ინფორმაცია შესაძლებელია რეალობას შეესაბამე- 

ბოდეს. 

“სჯ §0C0C1II82I1IL” იხმარება იმ ფაქტის აღწერისას, რომელიც დამტკიცებულია 

ტაქსონომურ ჯგუფში გაერთიანებული ერთი ცილის ან ცილათა ნაწილისთვის 
და შემდეგ გამოყენებულია იმავე ჯგუფის სხვა ცილისათვის . 
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9. ბიომაკრომოლეკულათა სივრცული 

სტრუქტურების შესახებ მონაცემთა ბაზა - LL8 

ცოცხალ უჯრედში შენახული ინფორმაციის რეალიზების გზების თავისებურებე- 

ბიდან გამომდინარე ბიომაკრომოლეკულათა მხოლოდ ხაზოვანი, ქიმიური 

მოწყობის (ბიოლოგიური ტექსტები) შესახებ ცოდნა ვერ უზრუნველგვყოფს 

ყველა იმ ინფორმაციით, რომლითაც შესაძლებელია ცხოველმყოფელობის 

მექანიზმებში გარკვევა. ეს მტკიცება განსაკუთრებით სამართლიანია ცილოვანი 

მოლეკულების შემთხვევაში. ცილები მოიაზრება როგორც კონკრეტული ბიოლო- 

გიური ფუნქციის მატარებელი მანქანები. მანქანის მიერ კი, შესაბამისი ფუნქციის 

შესრულების უწარი განპირობებულია მისი სივრცული აღნაგობით, სამგანზო- 
მილებიანი სტრუქტურით. აქედან გამომდიწარე დღის წესრიგში დადგა ცილათა 

სივრცული მოწყობის შესახებ, პირველად და მესამეულ სტრუქტურებს შორის 
ინფორმაციული კავშირების შესახებ ცოდნის დაგროვების მოთხოვნილება. ამ 
მოთხოვნების საპასუხოდ შემუშავდა და დაიხვეწა მრავალი მიდგომა, როგორც 

ექსპერიმენტული, ისე კომპიუტერული. ექსპერიმენტულთა შორის გამოვყოფთ 

ცილათა კრისტალების რენტგენოგრაფულ ანალიზსა და ხსნარში ბირთვული 

მაგნიტური რეზონანსის მეთოდს. ამ მეთოდთა ძვირადღირებულობისა და 

დროში გაწელილობის გამო დიდი განვითარება ჰპოვა ცილის სივრცული მოწ- 

ყობის დადგენის კომპიუტერულმა მიდგომებმა სწორედ ექსპერიმენტულ და 

კომპიუტერულ მეთოდთა დამსახურებაა, რომ დღეისათვის მრავალი ცილოვანი 

მოლეკულის, ნუკლეინის მჟავას, მათი ერთმანეთთან, თუ სხვადასხვა 

დაბალმოლკულურ წაერთებთან ურთიერთქმედების შედეგად ჩამოყალიბებული 

კომპლექსი სამგანხომილებიანი მოწყობის შესახებ სრული ინფორმაცია 

მოგვეპოვება ბიომაკრომოლეკულათა და მათი სხვადასხვა კომპლექსთა სივრ- 

ცული მოწყობის შესახებ ინფორმაციის მოპოვება გრძელდება და ამ საქმეში ჩარ- 

თულია ასობით ქვეყნის მკვლევარი. მათ მიერ მოპოვებული %ღვა ინფორმაციის 

დეპონირება და შენახვა ხდება სივრცული მოწყობის შესახებ მონაცემთა ბაზაში, 

ჯიემ-ში (-იLიი L2L8 8ვიX). 08 შეიქმნა და განვითარდა ბრუკჰავენის ლაზბორა- 

ტორიის (8X”ი0LიგVიC Mგლითვბ LვმხიIX2:0-/) ბაზაზე დღეისათვის ამ ბაზის 

მომსახურებას უზრუნველყოფს გაერთიანება - L#LC§C2XCს C0118ხ0+2L01/ #იX 50-სიCხსX21 
8101ი#0=დC29C§5 (CC58) (გაერთიანებაში შედის სამი ჯგუფი: 1) ”C58-სLყი= ( 06იმL- 

ჯ6იL 0” Cიტო1ანა/ მიძ Cჩ0ი1Cმ1 სI1010ღV/ მძ Lხ6 ს1ითმი§ I1ი5ლწIC6 წიX C)სმიLICმCIVC 

11010ფთ/ 2L ILIC6XL§, 1ხC 5+28C6 სოIVCL5I-V 0” M6VV 1CI56წ/); 2) IC58-505C (53ი L1I6ყ0 

ასილ”ლით ისი C60იLC% (51X5C) ვიძ LC 5Mგყძა 5Cხლ01 0, LჩმჯთმCV გიძ წხვოთმიCVVICმ1 

5თ6000§ (55L5) 2L 8C LსIოIVCI5ICV 0 CმII”იI128, 53ო LI6ყი ) და 3) ILC58-8MXVC8, 

(06ივ»ხი6XL 01 8Iიიხით1ას-V მL 9ი6 სიIV0I5IC, 0 VVI5C00510-Mვ3ძ1500.) LL8-ის 2007 

წლის ვერსია აერთიანებს 45744 ერთეულს (ჩანაწერს, ფაილს). თითოეული 

აღწერს კონკრეტული ცილის, ნუკლეინის მჟავას, მათი ერთმანეთთან ან სხვა 
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დაბალმოლეკულურ წაერთთან კომპლექსის სივრცულ მოწყობას. შეიძლება 
თამამად ითქვას, რომ LLC8-ში თავმოყრილი ინფორმაცია ფასდაუდებელ სამ- 
სახურს უწევს, ზოგადად თანამედროვე ბიოლოგიისა და კონკრეტულად სტრუე- 
ტურული ბიოლოგიის განვითარების საქმეს, უმნიშვნელოვანეს როლს თამაშობს 
თანამედროვე ბიოლოგიის მთავარი ამოცანის, ცოცხალი უჯრედის ცხოველმ- 

ყოფელობის მექანიზმებში გარკვევის ამოცანის გადაწყვეტის საქმეში აქედან 
გამომდინარე, მიმოვიხილოთ LL8, კერძოდ კი მისი ერთეულის მოწყობის 

თავისებურებანი რათა შეგვეძლოს ამ მეტად ღირებული ინფორმაციით 

სარგებლობა. 

LLI8 ფორმატი 

თითოეული სტრუქტურის შესახებ ინფორმაცია ინახება ცალკეული L)8 ფაილის სახით. 

XC8 ფაილი ორგანიზებულია გაწყოფილებებად. 08 მოიცავს შემდეგ განყოფილებებს: 
სათაო, პირველადი სტრუქტურის, მეორეული სტრუქტურის, ჰეტეროგენულ ნაშთთა, 
კავშირების ანოტირების, კრისტალოგრაფიული და კოორდინატთა ტრანსფორმირების, 
კოორდინატების, კავშირების და ფაილშიდა აღრიცხვიანობის. ქვემოთ მიმოხილული 
იქნება თითოეული განყოფილების ფორმატი. 

სათაო განყოფილება 

გაწყოფილება აერთიანებს იმ ჩანაწერებს, რომლებიც აღწერს მოცემული ფაილის შესაბამის 
ბიოლოგიურ მაკრომოლეკულებსა და ექსპერიმენტებს, რომელთა გამოყენებითაც. ამ 
მოლეკულათა სრუქტურის დადგენა მოხდა. სათაო განყოფილებაში გაერთიანებულ 
ჩანაწერთა ჩამონათვალი შემდეგია): IIC#0LL, 085LIL, III Lს, C4VL4%, C0CMXM0, 5§00LLCწ, 
MCVVი08, ნXნიIტ, #0», VV0#1I, §ხივნL, IIML, და ICM#0VL თითოეული ჩანაწერი 

შედგება მოწაცემთა რამდენიმე, განსხვავებული ველისაგან. 

ჩანაწერი 8C#906L 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი 0IC#0XV IძCიძი ველით ახდენს 08 ფაილის ცალსახა იდენტიფიცირებას. ამ 
ჩანაწერით ასევე ხდება ფაილის შესაბამისი მოლეკულის კლასიფიკაცია. აქვეა მოცემული 
08-ში კოორდინატების შენახვის (დეპოზირეზის) თარიღი. 
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ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

  

პოზიციები მონაცემისტიპი ველი განსაზღვრება 

I-6 ჩანაწერის სახელი "IIC#40LIL" 
11-50 ასოთა რიგი(4) კლასიფიცირების ახდენს მოლეკულის კლასიფიცირებას 

51-59 რიცხვი დეპ.თარიღი ნ0C8 -ში დეპონირების თარიღი, 

63-66 10 კოდი 1ძ კოდი სLს8 ფაილის ცალსახა იდენტიფიკატორი 

დეტალეზი: 
- მაკროკოლეკულათა კომპლექსების შემთხვევაში კლასიფიცირების ველმა უნდა აღწეროს 

თითოეული მოლეკულის კლასი. იმის გამო, რომ კლასიფიცირების ველის სიგრძე 

შეზღუდულია 40 ასო-ნიშნით, ხშირად მიმართავენ შემოკლებებს. ამ შემთხვევაში სრული 

დასახელება მოიცემა #სVVV/Lს)5 ჩანაწერში. 

- კლასიფიცირებისასს ემყარებიან მონაცემებს“ ფუნქციის, მეტაბოლური როლის, 

მოლეკულის ტიპის, უჯრედული ლოკალიზაციის და სხვათა შესახებ. როცა მოლეკულას 

ორმაგი ფუნქცია გააჩნია, ოროვე მოიცემა. 

კოორდინატების მომცველი LL8 ჩანაწერის IL კოდი არ იწყება 0-დან, რადგანაც 0 იდენტი- 

ფიცირებას უკეთებს იმ MCC (“იი C00I91ი2(6ე)) ფაილს, რომელიც მოიცავს მხოლოდ 

ბიბლიოგრაფიულ მონაცემებს და არ მოიცავს სტრუქტურულ ინფორმაციას. 

დამოკიდეზულება სხვა ჩანაწერებთან 

8L#60LI-შძი წარმოდგენილი კლასიფიკაციური ინფორმაცია დუბლირებულია #LVVVI5- 

ში შეუმოკლებლად და მკაცრი რიგითობის დაუცველად. 

მა 

1 2 ჭ 4 5 6 7 

1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 

Iს: M05CLL XXC01 LIM 02-IIVM-93 1MV5 

IC#60სL ILIV0X0L#5L (C280XVLIC C51LL) 08-ტიი-93 2LIII 

ICსLს CCMX?LCX (LCCIIM/ოოტბააIიოოის) 07-IტM-94 1LC8 

ჩანაწერი 085LIC 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

015LIL მხოლოდ იმ ფაილებში გვხვდება, რომლებიც ამოღებულია ხმარებიდან. 
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იგი მიუთითებს სხვა ფაილების არსებობაზე, რომლებითაც მოცემულის ჩანაცვლება 

მოხდა. : 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1-6 ჩანაწერის სახელი "085LIL" 
9-10 გაგრძელება გაგრშელება მიუთითებს, რომ სტრიქონი წინას გაგრძელებაა 
12-20 თარიღი ჩანაცვ. თარიღი ამ ფაილით წინას ჩანაცვლების თარიღი 

22 – 25 Iსკოდი 1ძკოდი ფაილის საწყისი Iხკოდი. 

32 - 35 10კოდი IIძკოდი წინა ფაილის ჩამანაცვლებელი ფაილის 16 კოდი 
37 - 40 1ხკოდი IIძკოდი წინა ფაილის ჩამანაცვლებელი ფაილის I კოდი 

42 - 45 10კოდი LIIძკოდი წინა ფაილის ჩამანაცვლებელი ფაილის 10 კოდი 
47-50 1სკოდი #Iძკოდი წინა ფაილის ჩამანაცვლებელი ფაილის 10 კოდი 
52-55 1ხკოდი IIძკოდი წინა ფაილის ჩამანაცვლებელი ფაილის 10 კოდი 
57-60 1ხკოდი ”Iძკოდი წინა ფაილის ჩამანაცვლებელი ფაილის 10 კოდი 
62-65 1ხკოდი Mძკოდი წინა ფაილის ჩამანაცვლებელი ფაილის 10 კოდი 
67 - 70 1ხკოდი LIძკოდი წინა ფაილის ჩამანაცვლებელი ფაილის 10 კოდი 

1 2 3 4 5 6 7 

1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 

ლ0სხაLIს 31-I#ტM-94 IMზი 2M8L 

ჩანაწერი IIILC 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

IIILL ჩანაწერი იძლევა იმ ექსპერიმენტებისა და ანალიზის საშუალებების დასახელებებს, 
რომლებიც გამოიყენებოდნენ ფაილში წარმოდგენილი სტრუქტურის შესახებ ინფორმაცი- 

ის მიღებისას. ის ფაქტიურად წარმოადგენს LL8 ფაილის სათაურს. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

  

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- 6 ჩანაწერის სახელი "IIILC " 
9-10 გაგრძელება გაგრშელება მიუთითებს წინა სტრიქონის გაგრძელებაზე 
11-70 ასოთა რიგი სახელი ექსპერიმენტის დასახელება 
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დეტალები 

– ფაილის სათაური წარმოადგენს თავისუფალ ტექსტს და აღწერს ფაილში განთავსებულ 
მოლეკულებსა და იმ პროცედურებსა თუ პირობებს, რომლებიც მოცემულ ფაილს 
განასხვავებს სხვა მსგავსი ფაილებისაგან. 
1IIL6ნ შესაძლებელია აღწერდეს : 

- ექსპერიმენტის ტიპს 
- მუტაციებს 

-იმას, ვთქვათ, რომ ფაილში წარმოდგენილია მხოლოდ ალფა წახშირბადების კოორდი 

ნატები. 

დამოკიდეზულება სხვა ჩანაწერებთან 

C0MXდღ, §0CIXCL, LX0CII#, და MსM#MIMX-ში ვხვდებით ინფორმაციას, რომელიც ასევე 
შეიძლება შეგვხვდეს 1IIIL6-ში. 

1 2 3 4 5 6 7 
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სს, MII200ს50XL2C5IM C0CM?LLX6V VVIIII C0ყCნ0 ინნXII0VC IM818110ნ 

III. 86I#-6LსC05VLIIC#MM5ICVIC#5LC, #LნII# Cტ080M C0080IVM#865 0MLV 

III. MM 5I06V 0L CXILI26V IIII02CC60CCXV MთგMI (C62#,C69#,C73#) 
IIILს 2 MIMIMI260 #VLIM#MC06L წაყოს 

ჩანაწერი C#VIX#IL 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი C#VL#1 გაფრთხილებთ შეცდომების შესახებ. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1-6 ჩანაწერის სხელი "C#ტVC#შ” 
9-10 გაგრძელება გაგრძელება მიუთითებს წინა სტრიქონის გაგრძელებაზე 
12-15 )ხკოდი )ძკოდი XC8 ფაილის LL კოდი. 

20-70 ასოთა რიგი კომენტარი აღწერს გაფრთხილების მიზეზს. 

დეტალები 

- C#VL#MI გვხვდება იმ ფაილში, რომელიც ითვლება რაღაც შეცდომის მომცველად. 
შეცდომა შემოწმების პროცესში ვლინდება. შემოწმება ფაილის წარდგენისთანავე წარმოებს. 
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ჩანაწერი C0MVMი 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი CCMXMს) გვაძლევს ფაილში განთავსებულ მოლეკულათა ჩამონათვალს. 

თითოეული მოლეკულა აღიწერება მთელი რიგი მახასიათებლებით. გამომდინარე იქი- 

დაწ, რომ მოლეკულათა ზუსტი დახასიათება საკმაოდ რთულია, მახასიაებელთა ზუსტი 
შერჩევის მიზნით წარმოებს დამატებითი კონსულტაციები დეპოზიტორებთან. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

  

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1-6 ჩანაწერის სახელი "C0MXMნ' 
9-10 გაგრძელება გაგრძელება მიუთითებს წინა სტრიქონის გაგრძელებაზე 
11-70 სპეციფიკაც.ჩამონათვლ. ქიმ. ნაერთი მოლეკულური კომპონენტების აღწერა 

დეტალეზი 

- ჩანაწერი იიოთიხისიძ წარმოადგენს მახასიათებელთა ჩამონათვალს, რომლებიც 
მოცემულია ცხრილის სახით: 

  

მახასიათებელი გვიჩვენებს 

M0L_ I0 თითოეული კომპონენტის წომერს; გამოიყენება ასევე §0VIC6-ში 

M0LსCსLL მაკრომოლეკულის სახელს. 

CII#IMM ჯაჭვთა იდენტიფიკატორების ჩამონათვალს. 
IX6CMILIIL თუ მოლეკულის დომენთან ან რაღაც უბანთან გვაქვს საქმე. 
§5VMCMVM M0LLCVსLL-ის სინონიმთა ჩამონათვალს. 

LC მოლეკულის დამახასიათებელი LC (ნი»/ი6 C0X090I§510ი) რიცხვს, თუ ამ 
· რიცხვთა რაოდენობა ერთზე მეტი), ისინი გამოიყოფიან მძიმით. 
XMან6ნინის მოლეკულა მიღებულია რეკომბინანტული ტექნოლოგიებითა, თუ ქიმიური 

სინთეზის შედეგია. 
Mთტუ0M მუტაციების არსებობას, 
ლIIC ინა” დამატებით ინფორმაციას. 

დამოკიდეზულება სხვა ჩანაწერეზთან 

მუტაციების შემთხვევში ჩანაწერი §ს0#0V ასევე წარმოგვიდგენს ცვლილებებს 
აღნიშნულ მოლეკულაში. 

111



1 2 ვ 4 5 6 7 

1234567890123456789012345678901234567890 123456789012345678901234567890 

C0M0M0 M0L IL:1; 
C00M0M0 2 M0LწCსLCნ: 9 C6M00LCIMIM; 

C0MXMC 3 CIL#IM: #, 8, C, L; 
C0MM0 4 IMXC6აXCLVLC: VL5; 

C0M90MLს 5 MსIტIICM: VC5 
C0MC0X0 601IIL>CL 0CI#I1L5: 06L0CXV LCIM 

C0MM) M0L Iნ:1; 

C0M0II0 2 M0LLCVLL: CCV/XIXLტ CIIL0ILC0CIIC M01ILC VIIV5; 

C0MხნM0) 3CLIM#IM: #, 8, C; 

C0MM0) 4 5VM0CMVM: CCMV; 
C0MXMთ0 5 MCL ILC:2; 
C0MხM) 6 M0LნCVსLL: IVMV (5-(C#"ყC'#LC“თ-3'; 

C0MIXM0 7 CILLL#IM: L, L 

C0MიIMI0X 8 MCნაLCი LV”: VL5; 

C0MXM0 9 MCL IC:3: 
C0MXMC 10 M0LCCსLX: ატ (5'-(#?“თ-39; 

C0MიXს 11 CI#MIM: L; 
C0MXM0C 12 MCIMLLCVCC: VL5 

Cლ0MMყოX M0L I:1; 
C0M9Mლა) 2 M0LსCსLL: IILV ტMIMნ #; 

C0M20M0) 3 CIL#4IM;: #; 

C0M0XC0 4 LC: 3.2.1.14, 3.2.1.17; 
CიM0XI0 5 010LLCL 0CI#IL§5: L#MI ნ6%00CLIIIM#ტ5L/LV502VML 

ჩანაწერი §007Cს 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი 5§0VILCX განსაზღვრავს ფაილში განთავსებული თითოეული მოლეკულის ბიო- 

ლოგიურ და/ან ქიმიურ პირველწყაროს. პირველწყარო აღიწერება როგორც საზოგადო 

სახელით ისე მეცნიერული სახელით, ვთქვათ გვარზე და სახეობაზე დაფუმნებით. საკვ- 

ლევი ბიოლოგიური ერთეულის ცალსახა იდენტიფიცირების ხელის შეწყობის მიზნით 

უჯრედთა ხაზისათვის მოიცემა ასევე შტამი და/ან უჯრედოვანი ხაზის დასახელება. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

  

1- 6 ჩანაწერის სხელი "5000CC" 
9 – 10 გაგრძელება გაგრძელება მიუთითებს წინა სტრიქონის გაგრძელეზაზე 

11 – 70 სპეციფიკაცია წყაროს სახელი მაკრომოლეკულის წყაროს იდენტიფიცირება 
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დეტალეზი 

  

„წყაროს სახელის“ ველში გამოყენებადი 
მახასიათებელი ნიშნები (C0X6ი) გვიჩვენებს 

M0L Iნ თითოეული მოლეკულის ნომერს.იგივე რაც C0MCM0 

8VMIXV9VCXIC წყარო ქიმიური სინთეზია 
ჯის ცხი საქმე გვაქვს დომენთან ან ფრაგმენტთან 
09C67MI5M 5CICMXICXC ორგანიზმის სამეცნიერო სახელს. 
096MMX5M_ C0MM0M ორგანიზმის საზოგადოდ მიღებულ სახელს 
8X9#IM შტამს . 
VILნ0 IMIMIX ჯიშს (V8X1გ8გიხ). 

C6LსL LIM> ექსპერიმენტში გამოყენებულ უჯრედის სპეციფიკურ ხაზს 

#ICC ქსოვილური კულტურის ნომერს, განსაზღვრულს 
კულტურათა კოლექციის ამერიკული ტიპირების 
შესაბამისად 

ინC6MM ქსოვილთა ორგანულ ჯგუფს, რომელიც 
პასუხისმგებელია სპეციალიზირებული ფუნქცის 
განხორციელებაზე 

XI1530ს უჯრედთა ორგანულ ჯგუფს, რომელიც 

ხასიათდება საერთო ფუნქციითა და სტრუქტურით 
CCLL უჯრედის ტიპს 
ინც LLC მემბრანით შემოსაზღვრულ უჯრედშიდა სტრუქტურას 
86C99XICM სეკრეციებს ( მაგალითად ნერწყვი, შარდი, შხამი ან 

სხვა) საიდანაც მოხდა მოლეკულის გამოყოფა 
CCLLსხLჩი L0CMII0M უჯრედშიდა ლოკალიზაციას 
L»5MI9 გეწის შემცველ პლაზმიდას 

CCMC გენს 
სXCIILC55 ILI0MI_ =V5ILM 

LXნCC551I0M 5X5ILM 5X1>CL#III 

9XC0CIL5510M 5XV5ILM VMI0 IMMII 

აXCCC55I0) 5X5+XLM CLLIL LLIMIL 

ნXCXCLC55I0M 5X5XLM 2ICC MVM8LL 

=ხXCLCCL5510M 5V5ILM 00C8M 

CXCC05551I10M 5V5I1C>M XI550L 

5–XნLCC5510M 5V5I=M VICI0L 

XXXI=5510M 5X5I-M XIL#5MIL 

სCXნXC5510M 5X5XLM CILIML 

0IILV 0სX#IL5 

დამოკიდეზულება სხვა ჩანაწერეზთან 

სისტემას, რომელიც გამოყეწებული იყო 
რეკომბინანტული მოლეკულის ექსპრესიის 
პროცესში 

შტამს, რომელშიც განხორციელდა ექსპრესია 
ორგანიზმის ჯიშს, რომელშიც განხორციელდა 

ექსპრესია 

იმ უჯრედულ ხაზს, რომელშიც 

განხორციელდა ექსპრესია 
ექსპრესიის სისტემის #ICC რიცხვს 
იმ სპეციალურ ორგანოს, რომელშიც 

განხორციელდა ექსპრესია 
იმ ქსოვილს, რომელშიც განხორციელდა ექსპრესია 
ექსპრესიის ვექტორს. 

რეკომპბინაციისას გამოყენებულ პლაზმიდას 
რეკომზიწნაციისას გამოყენებულ გეწის სახელს 

სხვა ინფორმაციას. 

C0MXM0-ში მოცემულ თითოეულ მოლეკულას უნდა გააჩნდეს თავისი პირველწყარო. 
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მაგალითი 

7 

8CILLს5 #MVL0LსI00§LMCILM5; 

1 2 3 4 5 

1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
509LLLCL M0L Iნ: 1; 
§009CL 2 09CMMIMI5M 5CICMIILIC: X#VIIMM 5#0C0CMM VIII5; 
§5ხსიი- 3 5IV#IM: 5CIMI01-წედ?IM 8; 
500MCL 4 LX2C5510M 5X51LM: L5CILCICMIM C0LLI; 
50V?VCL 5 სXXCCC5510M 5X5I;M ნ0L#5MI8: 2LC23IM 

§500LC% M0L Iნ: 1; 
50091CL 2 096MM15M 5CILMIIILIIC: CMშსL05 CMLL05; 
500LCL 3 09MC6MMI5M C0MM40M: CIICXLM; 
50ს?CL 4 07?6M): MCMI; 
509MLCL 5 II55სL: M05CLC 

500XCL M0L IL: 1; 
500LC8 2 Xნ6CC55I0M 5X5ILM: 5CIICLCICIIM C0LI; 
50VXCL 3 CXCICC55I0M 5X5ILM 5XIIM: 8167; 
50VXLCL 4 MCნMCMI: XL5100L5 1-16; 
50ხხსC- 5 09C6XMI5M 5CILMIIIL1C: 
50ყ?CL 6 CXCXXC55I0M 5X5I1LM: =5CIV1ICIIIM C0LI; 
500LCL 7 0Mა6MნMI:. C5100L5 17-214; 
500ILCL 8 ინი#III5M 5CI>MIICIC: 8M)CILLს5 MMC=IVMMM5 

ჩანაწერი XVVVVI0§ 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი #LVVVს5 მოიცავს ფაილისათვის 
ერთობას. 

დამახასიათებელ სიტყვათა (ტერმინთა) 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- 6 ჩანაწერის სახელი "MXCVX00I§" · 
9 – 10 გაგრძელება გაგრძელება მიუთითებს წინა სტრიქონის გაგრძელებაზე 
11-77 ჩამონათვალი დამახს.სიტყვბი გვიქმნის ზოგად წარმოდგენას მოლეკულაზე 

დამოკიდეზულება სხვა ჩანაწერეზთან 

ჩანაწერი II6#0L6V მოიცავს იმ განმსადღვრელ ტერმინებს, რომლეზიც ასევე არის #CVVV0§- 
ში. 
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ხაზალია 

1 2 3 4 5 6 7 
123456789012345679901234567890123456789012345678901234567908901234567890 
#=VV05 LსXM#M5ს, I2CIC#C80XXLIC XCILI0 CXCLL, MII0CI0MCLCICM, 0XI2XXIIVIL 
#CVV065 2 MსIM80L15M 

ჩანაწერი LXCსLI# 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი LXLLI# წარმოგვიდგენს იწფორმაციას ექსპერიმენტის შესახებ. 

ინფორმაცია მოიცემა შემდეგი ტიპის ჩანაწერების სახით: 

85L-CICM 0ILC2#XCXI0IM 
=აL5-CIL0CM MIC205C0ნ” 

CCV0-LLCსCILIXL0CM MICIL05C0LV 

50L9XI0CM 5CMIIნVIMC, I8C00CIICML M00LL 
518 0IICICXIC6M 

LL)ს00L5CსMCL IXLLMMIXI5L CC 

Mნსს1ი0CM 0ILILCMCI ICM 

MM (იგV ხმVCლ 2 ძაგ1116X» C.ძ. ისიX6L 06 I="09ძ013 306 CX8ოLC16859 ხ010M%) 
50L)სIIC0CMI 5C#IIILILLIIMC 

190C0ნCIIC#L M00LL"+ 

X-CMV 0ICILIოთI#CI1ICM 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 
პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

  

1- ნ ჩანაწერისსახელი "CXC0IL" 

9მ9-)ბ გაგრძელება გაგრძელება მიუთითებს წინა სტრიქონის გაგრძელებაზე 
11-7იმ ჩამონათვალი მეთოდები აღწერს გამოყენებულ ექსპერიმენტულ 

მიდგომებს 

დამოკიდებულება სხვა ჩანაწერებთან 

თუ ექსპერიმენტი არის MML, ფიბრილათა ანალიზი აწ თეორიული მოდელირება, მაშინ 

ამის შესახებ ინფორმაცია იქნება IIILL-ში და შესაძლებელია LXCსI# და LCM#4#ILL%-შიც 

მაგალითი 
1 2 3 4 5 6 7 

123456789012345678901234567989901234567890123456789012345678901234567890 
LXC0IX# X–-იბV 0IILIC#8CIICM 
ნXCეIM MხეIXC0CM 0ILCCსCII0II; X-IგV 01ICCCXCXII60M 
სLXნC0I2# MMი, 32 5100CIთCC5 
=XC0I MM4ი2, CCC)LXLI2სLს MC 51CICI0CL 
სX50I# LI8=5CL 01IILC8CIICM 

115



ჩანაწერი #VII02 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი #00» წარმოგვიდგენს იმ პიროვნებათა სახელებს რომლებიც 
პასუხისმგებელნი არიან ფაილში განთავსებულ მოწაცემებზე. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

  

1- ნ ჩანაწერისსახელი "#0II0C" 
9-10 გაგრძელება გაგრძელება მიუთითებს წინა სტრიქონის გაგრძელებაზე 

11- 7მ ჩამონათვალი ავტორები გვაძლევს მმიმეებით გამოყოფილ ავტორთა 
სახელებს 

დამოკიდებულება სხვა ჩანაწერებთან 

სახელთა ფორმატი #VIII0CIL-ში იგივეა, რაც ILML და LსM#LLL -ში. 

მაგალითი 
1 2 3 4 5 6 7 

123456789012345679890123456789012345679890123456789012345678901234567890 
#სXII0L M.8.8VX,8.MLC280C0LC, I.81L0Lი8#8C%, 0. სLIM#MC, M.CL#51L, 
ჯსIყიი 2 C.M.LIILLI95 X0MI0C,I.L.5I. 51LVI.M5 

ჩანაწერი IXVს)#I 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი LLVLსL#I წარმოგვიდგენს მოდიფიკაციათა ისტორიას. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

  

1 წა ჩანაწერის სახელი "იCV0C#MIX" 
8 – 10 მთელი მოდიფ.6ნომერი მოდიფიკაციის ნომერი 

11 – 12 გაგრშელება გაგრძელება მიუთითებს წინა სტრიქონის გაგრძელებაზე 

14 – 22 თარიღი მოდიფ.თარიღი მოდიფიკაციის თარიღი 
24 – 28 ასოთა რიგი (5) მოდიფIძ ახდენს კონკრეტული მოდიფიცირეზის 

იდენტიფიცირებას 
32 მთელი მოდიფ.ტიპი მთელი რიცხვი ახასიათებს 

კონკრეტულ მოდიფიკაციას 
40 – 45 ასოთა რიგგბი(ინ) დახასიათება მოდიფიკაციის ტიპის სახელი 
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დეტალეზი 

შ· მოდიფიკაციის ტიპის შესაბამისი ცვლადი შემდეგ მთელ მნიშვნელობებს იღებს: 
9 შეესაბამება პირველ ( საწყის ) წარდგენილ ფაილს. 
1 შეესაზამება სხვადასხვა ხასიათის, ძირითადად ტიპოგრაფულ შესწორებებს 
2 შეეესაბამება შესწორებას C0M5CIX ჩანაწერში. 
3 შეეესაბამება შესწორებას კოორდინატებში ან ტრანსფორმაციის მატრიცებში. 

მაგალითი 

1 2 3 4 5 6 7 
1234567890123456789012345678901234567990123456789012345678901234567890 
წს. 3 15-0CIL-89 169%C 1 იCMჩიM% 
ხა, 2 19-»98-89 1607C 2 C0M%C1 
V0გXL 1 09-ჰჯა-89 159C 0 

ჩანაწერი §0CIL50L 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი §XLXL50L გვაძლევს იმ ფაილების Iს კოდთა ჩამონათვალს, რომლებიც 

შეცვლილია და შესაბამისად არ ფიგურირებს დღევანდელ LIL0I8-ის საერთო ჩამონათვალში, 

ერთმა ფაილმა შეიძლება შეცვალოს რამდენიმე. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

  

პოზიციები მოწაცემისტიპი ველი განსაზღვრება 

1- 6 ჩანაწერის სახელი M59255%" 

9 – 10 გაგრძელება გაგრძელება მიუთითებს წინა სტრიქონის გაგრძელებაზე 
12 – 20 თარიღი ჩანაცვთარიღ მიუთითებს თარიღზე როცა მოცემულმა 

ფაილმა ჩაანაცვლა წინა 
22 – 25 Lხკოდი 1ძკოდი არსებული ვარიანტის ILსკოდი. 

32 – 35 L0კოდი 81ძკოდი ჩანაცვლებულის L0 კოდი. 

37 – 40 Lხკოდი 91ძკოდი ჩანაცვლებულის L90 კოდი. 
42 – 45 Lჯხკოდი 81ძკოდი ჩანაცვლებულის LC კოდი. 

4 – 50 L0კოდი 8I1ძ9კოდი ჩანაცვლებულის IL კოდი. 

52 – 55 Lხკოდი 8I1ძკოდი ჩანაცვლებულის II კოდი. 

57 – 60 1ხკოდი 81ძკოდი ჩანაცვლებულის L9 კოდი. 

62 – 65 Lხკოდი 8Iძკოდი ჩანაცვლებულის IC კოდი. 

67 – 70 Lხკოდი 81ძკოდი ჩანაცვლებულის L90 კოდი. 

მაგალითი 
1 2 3 4 5 6 

1234567890123456789012345678901234567890123456799012345678901234567890 
§5050L 17-)0L-მ4 498 1III8 
5950L 27-LL8-95 1609# 1LLI4 2LM4 
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ჩანაწერი )IMML 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი IIMML მოიცავს ლიტერატურის ციტირებას. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- ნ ჩანაწერისსახელი "კლოL " 
13-77 ასოთარიგი ტექსტი დეტალები იხილეთ მაგალითში 

დამოკიდებულება სხვა ჩანაწერებთან 

IMML -ში მითითებული პუბლიკაციები შესაძლებელია არ იქწეს განმეორებული 28M#IL 
1-ში. 

მაგალითი 

1 2 3 4 5 6 7 
1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
ძლსს სსს 6.C58MI,M.-.§680I2,8. 51 MM, წ. 0008MC 
უL II. +I9MC CCXV5X#L 510CI08C 0L IMVMMM 0C0XVIM>CM0CL08IM #I 
თიაL IIIL 2 1.74 # MC50L0XICM 
ჰნL იცC ჰ.M0L.810L. V. 177 159 1984 
ჰოს ნხოს #5IM ჰM08M ხM ILI55M 0022-2836 

პირველადი სტრუქტურის განყოფილება 

ფაილში პირველადი სტრუქტურის განყოფილება წარამოგვიდგენს მაკრომოლეკულის 
თითოეული ჯაჭვის ამინმჟავურ თანამიმდევრობას. ამ ჩანაწერებში ასევე მოიცემა ჯაჭ- 

ვების იდენტიფიკატორები და ჯაჭვების რიცხვი. 

ჩანაწერი 08ისC 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი 08LLL აკავშირებს XLVX8-ში განთავსებულ თაწამიმდევრობებს სხვა თანამიმ- 

დევრობათა შესახებ მოწაცემთა ზაზების შესაბამის ფაილებთან .



ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

  

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1-6 ჩანაწერის სახელი %0886L " 
მ-11 Iხკოდი 1ძკოდი არსებულის (დL) 10 კოდი. 

13 ასო ნიშ. ჯაჭვისL6 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 

1:- 11 მთელირიცხ. თანამიმდ.დასაწე თაწამიმდევრობის საწყისის წომერი 

19 ასო ნიშ. ჩამატ.დასაწყიიში თანამიმდევრობის დასაწყისში ჩამატ. კოდი 

21 – 24 მთელირიცხ. თაწამიმდ.ბოლო თანამიმდევრობის ბოლოს ნომერი 
25 ასო ნიშ. ჩამატბოლოში თანამიმდევრობის ბოლოში ჩამატების კოდი 

22- 322 ასოთარიგი მონაცემთ.ბაზა თანამიმდევრობათა მონაცემთ.ზაზის სახელი. 

3ვვე.აპ ს ასოთარიგი იდენტიფიკატორი ბაზაში თანამიმდევრობის იდენტიფიკატორი. 

ტვ - აე ასოთარიგი ბაზაში Iძკოდი ბაზაში თანამიმდ. საიდენტ. კოდი 
56 – 60 მთელი ირცხ. თანამიმდ.დასწყ. ბაზის თანამიმდევრობის საწყისის წომერი. 

61 ასო ნიშ. ჩამატ.დასაწყისში ბაზის თანამიმდევრობის დასაწყისში ჩამატ. 

კოდი, თუ მითითება ხდება §08-ზე 
63-67 მთელირიც. თანამიმდ,ბოლო ბაზის თანამიმდევრობის ბოლოს ნომერი 
68 ასო ნიშ. ჩამატ.ბოლოში ბაზის თანამიმდევრობის ბოლოში ჩამატ. 

კოდი, თუ მითითება ხდება 908-ზე 

დეტალები 

– 08LLL ჩანაწერში გამოყენებული მონაცემთა ბაზების სახელები და მათი შემოკლებები 

  

მონაცემთა ბაზის სახელი მონაცემთა ბაზ. შემოკლ. სახელი 

(განთავსდება 27 – 32 პოზიციებში) 

C68ინსვიMX C8 
XX0LC1ი 03L8 883იX §08 
XX6იLC61ი Iძლის1§108L10ი 9C30სL06 ნIL 
§9155-ი9ი0+X 595 
XXCM86L ICCM8L 
ხMIC>C0X თან 

დამოკიდებულება სხვა ჩანაწერეზთან 

08LსL წარმოადგენს თანამიმდევრობას, რომელიც განთავსებულია §LCLIXVL5 ჩანაწერში. 

მაგალითი 
4 5 6 7 1 2 3 

1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
ხვის. 2|I)X83 # 61 322 თი 08XL28 08IL28_ MC IM#C 61 322 
ხხ. 2ა83 8 61 322 MC 08XL28 08IL28 MC IMC 61 322 
ხსხის. 1X#8C 8 18 36 L%68 1#8C 1#8C 18 36 
ხხხს. 31%XV 3 220 §05 07170 #MM0C1_ XCM#51 5 222 
ეზხს» 18ჩM 2 2808 C8 397884 X66122 1 289 
ხვის 39M5V 1 92 505 22121 იM5C MLს0LM 193 2084 
ხის" 3M9M5V 8 1 92 5%5 22121 I5 MLL0LM 193 284 
ხსნი 1#CL 1 307 595 00730 C8ი0# 80VIM 111 417 
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ჩანაწერი §80#0V 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი 5§სC#IსV მიუთითეზს კონფლიქტს, რომელიც შეიშლება არსებობდეს 5§LCLCLL5-ში 

განთავსებულ თანამიმდევრობათა შესახებ ინფორმაციასა და ს8LსL მითითებულ 
კონკრეტული თაწამიმდ. ბაზის თანამიმდევრობის შესაბამის ელემენტს შორის. უნდა 

შევწიშნოთ, რომ ჩანაწერი გვიჩვენებს განსხვავებებს და არა შეცდომებს. XLX8 შიძლება 
შეიცავდეს შენიშვნას, რომლის მიხედვითაც ჩვენთვის ცნობილი გახდება დეპოზიტორის 

აზრი იმის თაობაზე, თუ რომელ ბაზაში განთავსებული თანამიმდევრობაა კორექტული. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 
  

1 – ჩანაწერის სახელი "560#0V" 
მ-11 Lხკოდი ჰძკოდი 08 ფაილის IL6 კოდი. 

13-11 ამინომჟსაელი ამინომჟ.სახელი კონფლიქტთან დაკავშირებული 
ამინომჟ.სახელი 

17 ასო ნიშ. ჯაჭვის LI9 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 

19-22 მთელი რიცხ. ნომერი ამინმჟავის წომერი თანამიმდევრობაში 

23 ასო წიშ. ჭკოდი ჩამატების კოდი. 

25-28 ასოთა რიგი მონაც,ბაზა 

30-38 ასოთა რიგი ბაზაში|ძკოდი თანამიმდ.ბაზაში საიდენტ. კოდი 

40-42 ამინომჟ.სახელი ბაზაში ამ. სახ. თანამიმდ. ბაზაში ამინომჟ.სახელი. 
44-48 მთელი რიცხ. ზაზის თანამიმდ. თანმიმდ.ბაზის თანამ.-ში ნომერი 

5020 ასოთარიგი კონფლიქტი კონფლიქტის კომენტირება. 

დეტალები 

ი.ი შესაძლო კონფლიქტთა კომენტირებისათვის გამოყენებად ტერმინთა მაგალითებად 

მოვიყვანთ: 
C10ი1იფ 8XL1#6%36 
C0ი613CL 
სიძ1ი606X6 
0150X9CL6ძ 
V2X1გის 
I1ი50LCL10ი 
0916L10ი - 
M30X0ხ6LსC6X0ძ6ი61LV 
0-ლC0ი§61თ)XLგ8გL10ი 

«ი თუ კონფლიქტი არ კლასიფიცირდება მოცემული კომეწტარების შესაბამისად, მაშინ 
მოიცემა მითითება ლიტერატურაზე ან შენიშვნა. 

დამოკიდეზულება სხვა ჩანაწერეზთან 

580#0V მიგვითითებს თანამიმდევრობაზე 58CILCL5-დან და მონაცემთა ბადაზე 089LV- 
დაწ. 
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მაგალითი 
4 5 6 7 1 2 3 

1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
50MV 2X983 M#Lგ ა 269 თ) 08XIL28 CX5 269 სMCIMCCLIL0 M0IM#XI0M 
5ხ0MV 2283 XX 8 269 სთIს 08XIL280 CVXV5 269 LMCIMCსIVXL0 M)IMII10M 
5სიMV 3#8C MCI # -1 §9ი5 910725 CLს0MIMც M#II.CMCI 
5ს0MV 3X»8C CLVXV # 50 §ი5 XL10725 VML 50 CM6IMLCIL"CC 

ჩანაწერი §-0X75 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი 58CIXL5 მოიცავს ფაილში განთავსებბული მოლეკულის თითეული ჯაქვის 
ამინმჟავურ ან წუკლეოტიდურ თანამიმდევრობას. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1. ჩანაწერის სახელი "360988" 
მზ-1ი მთელირიცხვ. რიგითი ნომერი ფრაგმენტის რიგითი ნომერი 

12 ასო ნიშანი (გამოტოვ) Lხკოდი ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 
14-17 მთელი რიცხვ ამინომჟ.რიცხვი ჯაჭვში ამინწმჟავათა რიცხვი 

2ი-22 ამინომჟ.დასახელება ამინომჟ.დასახ ამინომჟ.დასახელება 
2·-2ნ ამინომჟ.დასახელებ ამინომქჟ.დასახ ამინომჟ.დასახელება 
28-30 ამინომჟ.დასახელება ამინომჟ.დასახ ამინომჟ.დასახელება 

32-34 ამინომე.დასახელებ ამინომჟ.დასახ ამინომჟ.დასახელება 
36-32 ამინომჟ.დასახელება ამინომჟ.დასახ ამინომჟ.დასახელეზა 
«ი-ე22 ამინომქ.დასახელებ. ამინომჟ.დასახ ამინომჟ.დასახელება 
ტ.პ ამინომჟ.დასახელება ამინწომე.დასახ ამინომჟ.დასახელება 
“ზ-52ი ამინომე.დასახხელებ ამინომქჟ.დასახ ამინომჟ.დასახელება 
ა2-54 ამინომქე.დასახელება ამინომჟ.დასახ ამინომქჟქ.დასახელება 

56-55 ამინომქჟ.დასახელება ამინომე.დასახ ამინომჟ.დასახელება 
ნ60-ნ2 ამინომე.დასახელება ამინომჟ.დასახ ამინომქ.დასახელება 
6“-ნნ ამინომჟ.დასახელებ ამინომჟ.დასახ ამინომე.დასახელება 
6მ-20ი ამინომე.დასახელება ამინომჟ.დასახ ამინომჟ.დასახელება 

მაგალითი 
1 2 3 4 5 6 7 

1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
505 171 21 CLX IL VML CL) CLM CX5 CV5 IIC 5 IL CV5 5L LV 
5ნ0L5 21 21 XXL CLM LL0 6L0ს #5M XXX CX5 #5M 
50ნLC5 18 30 LXI6 VML »#5M 6LMა MI5 Lსს CX5 CLX 5ნL MI5 LL VM, CL0 
5L0LCC5 28 3ი #Lა LV IVIX LL) VML CX5 CLX 6Lს M#C6 CLV IC ხMC IV 
5L0XLC5 38 30 I9MLC 20 LV5 #L2 
5L0LC5 1 C 21 CLX IL VM#L CLხ CLM CX5 CX5 IL 5 ILL CV5 5LC Lსს 
5L0იL5 2C 21 LILVL CLM L0ხ CL)ს M#5M IVL CVX5 #5M 
5ს0ILL5 1ი 30 LX9L VML #5M CLM II5 LLს CX5 CLV 5LL IMI5 LL VML CLს 
50XLLC5 2 3ი #L#8 Lსს IXLC LLს VML CX5 CLX7 CL) XC CLX IC IC IVC 
5005 30 30 1I9C 20 LX5 XL? 
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შეზღუდვებთან დაკავშირეზული გაურკვევლოზანი. 

პოლისაქარიდების წარმოდგენა 580MC5-ში არ ხდება 

ციკლური პეპტიდების შემთხვევაში L6C8 ყველა წაშთს წარმოადგენენ როგორც M-ბოლო 
წაშთს. 

5CXL5 ჩანაწერში ვერ განასხვავებთ რიბო- და დეზოქსირიბო-ნუკლეინის მჟავათა 

თანამიმდევროზებისათვის გაკეთებულ ჩანაწერს. 

ჩანაწერი M00M5 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი M0LCXLL5 აღწერს მოდიფიკაციებს (მაგალითად: ქიმიურს, პოსტტრანსლაციურს 

და სხვა). ასევე იძლევა Lს8-ში წარმოდგენილი მოდიფიცირებული წაშთისა და შესაბამისი 

სტანდრტული ნაშთის სახელებს. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1-6 ჩანაწერის სახელი "M009C§5 

  

8–-11 Lჯზკოდი 1ძკოდი ფაილის ILნ კოდი. 

13-15 ამინომჟ.დასახელება ამინომჟ/დასს მოდიფ. ამინმჟავის დასახელება. 
17 ასო ნიშანი ჯაჭვის LI ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 

19-22 მთელი რიცხ. წომერი თან. თანამიმადევრობაში ამინომჟ. ნომერი. 

23 ასო ნიშანი 1 კოდი ჩამატეზის კოდი, 

25-22 ამინომე.დასახელებ სტნდ.ამინომე სტანდარტული ამიწმჟავის სახელი 
30-70 ასოთა რიგი კომენტარი მოდიფიკაციის აღწერა 

დეტალეზი 
თშ მოდიფიკაციათა მაგალითებია: 

C1VC05V1გ8L10ი 316 
ნი3ვL-LL3ი9313L10ი31 =091L1C3L230ი 
ეილვაყიიძ Cხიო1C21 =თ=09ძ1%1C3L10ი 
დიივხი0XV18გL10ი 31L6 
810CX6Cძ M-LიIო1ის8 
ბოჭიბL6ლ C-CიLო1ის8 
ს-იიინ1ყასაLგC10ი 
დნიძსი0ძ 0ხL1ძი ხიილ 

მაგალითი 
3 4 1 2 5 6 7 

12345678901234567890123456789012345679890123456789012345678901234567890 
M00”C5 1M8C #5M # 22M ჩევს CLVC05VLIICM 5IIL 
M00:C5 2#M8C IX0V # 50 ი X05L-I28M5LI10MMIL M00ILIC#XI10M 
M002L5 388C 0ჩL # 32 M#სს 05L-I1XCM5L#XI0CIMLIL M001IL1ICMIXI1I0IM, 90-#L#MIIMC 
M095C-L5 318C 2LML 8 32 აა 051-IM5L2XII10M8L M00IL1C#IICIMI, 0-#L MI 

122



მეორეული სტრუქტურის განყოფილება 

მეორეული სტრუქტურის განყოფილება აღწერს ცილის სივრცულ სტრუქტურაში 
დამზერილ სპირალებს, გოფრირებულ-ფურცლოვან სტრუქტურებსა და მოსახვევებს. 

ჩანაწერი IILLIX 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

მოლეკულაში სპირალური ფრაგმენტების პოზიციათა იდენტიფიცირების მიზნით 

გამოიყენება ჩანაწერი IILLLL. სპირალს მინიჭებული აქვს სახელი «და ნომერი. 

მითითებულია როგორც სპირალის სიგრძე, ისე საწყისი და საბოლოო ნაშთის ნომერი. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

  

პოზიციები მონაცემისტიპი ველი განსაზღვრება 

1- 6 ჩანაწერის სახელი იყხLIX " 

8-10 მთელი რიცხ, რიგითი წომერი სპირალის რიგითი წომერი 
12-14 ასოთა რიგი (3) სპირალისL8 სპირალის იდენტიფიკატორი 

16-18 ამინომჟ. დასახელ. საწყ.ამინომჟ.სახ. საწყისი ამინმჟავის სახელი 
20 ასო ნიშანი ჯაქვის LIნ იმ ჯაჭვის იდენტიფიკატორი, საიდანაცაა 

სპირალი. 
22-25 მთელი რიცხ. საწყ.წომ.ჯაჭვში საწყისი ამიწომჟ. ნომერი თანამიმდ. 

26 ასო ნიშანი საწყ.ჩამ.კოდი საწყისი ამინომჟ. ჩამატ. კოდი 

28-30 ამინომჟ. დასახელ. ბოლოამინომჟქ.სახ. ბოლო ამინმჟავის სახელი. 
32 ასო ნიშანი ჯაჭვის L9 იმ ჯაჭვის იდენტიფიკატორი, საიდაწაცაა 

სპირალი. 
34-37 მთელი რიცხ. ბოლოს.ნომ ჯაჭვვშში ბოლო ამინომჟ. ნომერი თაწამიმდ. 

38 ასო ნიშანი ბოლოს.,ჩამ.კოდი ბოლო ამინომქ. ჩამატ. კოდი, 

39-40 მთელი რიცხ. სპირალის ტიპი სპირალის ტიპი ( ტიპები იხ.ქვემოთ) 
41-70 ასოთა რიგი კომენტარი კომენტარი მოცემული სპირალის შესახებ. 

72-76 მთელი იცხვ. სიგრძე სპირალის სიგრძე. 

დეტალები 
« საწყის ნაშთად მიიჩნევა სპირალის M-ბოლოში განთავსებული ნაშთი. 

გამოიყენება სპირალთა შემდეგი კლასიფიკაცია: 

სპირალის კლასი (ტიპია კლასის ნომერი(39 – 40 პოზიციებში) 
  

I)ი-ხL-ჩვიძიძ 31იხ3 (ძCწვს1C) 

სსყხC-ჩვიძიძ ითი 
სსიხC-ივიძიძ I 

საფხCიგიძიძ წგოთიე 

MIიCიგიოძიძ 310 

L6-ჩვიძიძ გIიხმ 
L6--ჩვიძიძ ითიყვ 
16L-ჩმიძიძ ყვმთთვ2 

27 ოხხიი/ჩხCIIX 
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მაგალითი 

1 2 4 5 6 7 

1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890123456 

M6ს1X 1 IM7ჰძ60IX 86 6» 94 1 9 
ყCსIX 2 M8§60IX28 86 60XIL8 94 1 9 

ჩანაწერი §10XLI 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი 5IILLI გამოიყენება მოლეკულაში ჩ- გოფრირებული ფურცლის წარმომქმნელი 

გაჭიმული სტრუქტურის მქონე ფრაგმენტის პოზიციების იდენტიფიცირების მიზნით. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 
პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1 ნ ჩანაწერის სხელი "59CCI " 
მ-1მ მთელირიცხვი სეგმენტი სეგმენტის წომერი. 

12-14 ასოთარიგი(3) ფურცლისIL9 გოფრ.ფურცლის იდენტიფიკატორი. 

15-უ1უნ მთელირიცხ. სეგმენტთა რიცხლვი სეგმენტთა რიცხვი ფურცელში 

18-22 ამინომჟ. დასახელ„ საწყ.ამინომქ.სახ. საწყისი ამინმჟავას სახელი. 

22 ასო ნიშანი ჯაჭვის I ჯაჭვის იდენტიფიკატორი 

2326 მთელირიცხ. საწყ.ნომ.ჯაჭვში სეგმენტის საწყისი ამიწმჟავას ნომერი 

27 ასო ნიშანი საწყ.ჩამ.კოდი სეგმენტის საწყისი ამინმჟავას ჩამატ. კოდი. 

29-31  ამინომჟ. დასხელ ბოლო ამინომჟ.სახ: სეგმენტის ბოლო ამინმჟავას სახელი 

33 ასო ნიშანი ჯაჭვის I§ ჯაჭვის იდენტიფიკატორი 

3437 მთელირიცხ. ბოლო ამინომქჟ.ნომ. სეგმენტის ბოლო ამინმჟაცას წომერი 
30 ასო წიშანი ბოლოს,ჩამკოდი სეგმენტის ბოლო ამიწმჟავას ჩამატ. კოდი. 

39-40 მთელირიცხ. ორიენტაცია ახასიათებს ფურცელში მოცემული სეგმენტის 

ორიენტაციას წინას მიმართ. 0 - შეესაბამება 

პირველ ზოლს, 1 - პარალელურს, -1 კი 

ანტიპარალელურს. 
რ2-4ე ატომის სახელი მოც. ატომი მოცემული სეგმენტიდან წყ.ბმაში მონაწილე 

ატომის სახელი 

46-ე ამინომჟ.სახელი ამინომჟ.სახ. მოცემული სეგმენტიდან წყ.ბმაში მონაწილე 

ამინმჟავას სახელი. 
50 ასო ჯაჭვის ILIძ ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 

51-54 მთელირიცხ. ამინომჟ.ნომერი მოცემული სეგმენტიდან წყ.ბმაში მონაწილე 

ამინმჟავას ნომერი. 
55 ასი ნიშანი 1 კოდი მოცემული სეგმენტიდან წყ.ბმაში მონაწილე 

ამინმჟავას ჩამატების კოდი. 
57-ნ0 ატომის სახელი წინას ატომი წინა სეგმენტიდან წყ.ბმაში მონაწილე 

ატომის სახელი. 

61-63 ამინომჟ.სახელი წინას ამინომჟსახ-ს წინა სეგმენტიდან წყ.ბმაში მონაწილე 

ამიწმჟავას სახელი. 
65 ასო ჯაჭვის Iძ ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 
66-69 მთელირიცხ. ამინომჟ.ნომერი წინა სეგმენტიდან წყ.ბმაში მონაწილე 

ამიწმჟავას ნომერი. 
70 ასი ნიშანი XL კოდი წინა სეგმენტიდან წყ.ბმაში მონაწილე 

ამიწმჟავას ჩამატების კოდი. 
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მაგალითი 

1 2 3 4 5 7 
12345678901234567890123456789012345679901234567099012345678901234567890 

0 5MI8=9I 1 509- 107 ჯილ # 110 
5I1CC IL 2 X5IL #M 96 III 99 –1 M IV5 ს 90 0 III2 IM 107 
5051 3 51:06» მ7 5CLL # 91 -1 M ხს) 1 890 0 IV ს 97 
5ICCX 4 5 71 59 ს 75 -1 M #8 7 0 ILL# 80მ8 
50CLჯ 5 #5CL ს 52 XXL 56 -–1 Mს ნ X 56 0 IXI2C ს 71 
59MLCCX 1 8 5 X19- 8 107 #2C8 110 0 
5IC6I 2 85ILL8 96 II 8 99 -1 #ს# IX58 98 0 190 8 107 
59061 3 85XMXC8 87 3ხი- 8 91 -1 LM Lხს08 მშ 0 IV28 97 
5ICს8I 4 85008 71 #5 8 75 -1 MM #8 74 0 1L 8 88 
51C8IL 5 850CLV 8 52 IL 8 55 -1 ML #50 8 54 0 CLს 8 73 

ქვევით მორიგი მაგალითის სახით მოცემული 851 ფურცელი წარმოდგენს 9 ზოლიან ბეტა- 

კასრს (ხიCმ-ხ3XCI) იგი როგორც ვხედავთ წარმოდგენილია 9-ზოლიანი ფურცლით, 

რომლის პირველი და ბოლოსსებმენტები იდენტურია. 

51661 1 851 9 VML 13 ILL 17 0 
50661 2 851 9 #»## 7 ILL 733 1 0 XI 7? M ILC 17 
5M656X 3 851 9 LX5 127 XML 132 1 0 I1ILC 129 M IIL 73 
59MC6I 4 851 9 CL 221 #5 225 1 0 CL» 221 M IL 130 
5.0ხI 5 851 9 VML 2432 ი6ხს 2523 1 0 XI6 29 I Iს 222 
510CCXI 6 851 9 Lს 276 #5 2798 1 M Lხს 277 0 CL 252 
59M0CLI 7 851 9 IVL 310 #9 318 1 0 VM 317 ს ი 2708 
51IC XL 8 851 898 VML 351 IVL 356 1) 0 VM 31 M წი: 318 
5168 9 851 9 VML 13 ILC 17 1 1: VM, 14 0002 352 

ფურცლის გაორებული ანუ ბიფურკაციული სტრუქტურის მაგალითად ქვემოთ 
მოყვანილია ორი ფურცლოვანი სტრუქტურა 857 და 858. ამ ფურცელთა მეორე და მესამე 

სეგმენტები იდენტურია. 

5106 X 1 857 3 IMII5 662 MIყი 665 0 
510 CX 2 857 3 LV5 639 LV5 649 -1 # XIC 643 0 8I5 662 
510056 X 3 857 3 #5M 59ნ VIML 600 –1 სM# II 598 C0 IL 646 
516ხX 1 83858 3 #5M 653 IV 656 0 
5906CI 2 858 3 LV5 639 LV5 648 -1 ს LV5 647 0 I. 655 
590066X 3 858 3 #M5M 5965 V#L 600 –1 M III 598 C0 IL 646 
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ჩანაწერი ICI 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი IVIIM ახდენს იმ მოსახვევთა და სხვა მცირე ზომის ყულფთა იდენტიფიცირებას, 

რომლებიც აკავშირებენ მეორეული სტრუქტურის სეგმენტებს. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- 6 ჩანაწერის სახელი ”Iხი) " 

8-10 მთელი რიცხ. რიგითი ნომ. მოსახვევის რიგითი ნომერი 

  

12-14 ასოთა რიგი (3) მოსახვ.Lძ მოსახვევის იდენტიფიკატორი 

16-18 ამინომჟ. დასახელ. საწყ.ამინომჟ.სახ-ა მოსახვევის საწყისო ამინმჟავას სახელი 

20 ასო ნიშანი ჯაჭვის I6 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი 

21-24 მთელი რიცხ. საწყ.ამინომჟ.-ნომ მოსახვევის საწყისი ამიწმჟავას წომერი 

25 ასო ნიშანი ჩამ. კოდი მოსახვევის საწყისი ამინმჟავას.ჩამატ. კოდი. 

27-29 ამინომჟ. დასახხელ. ბოლოამინომჟ.სას: მოსახვევის ბოლო ამიწმჟავას სახელი 

31 ასო ნიშანი ჯაჭვის L9 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი 

32-35 მთელი რიცხ. ბოლო. მინომჟ.წომ. მოსახვევის ბოლო ამინმჟავას წომერი 

36 ასო ნიშანი ჩამ.კოდი მოსახვევის ბოლო ამინმჟავას ჩამატ. კოდი. 

41-70 ასოთა რიგი კომენტარი კომენტარები. 

დეტალეზი 

- ჩანაწერი IსX02§, როგორც წესი, აღწერს იმ ნაშთებს, რომლებიც ქმნიან ჩ-მოსახვევს, ანუ 

როცა წყალბადური კავშირი ფორმირებულია I-ს (C-0)-სა და 1+3-ის (M-IL0)-ს შორის. ასევე 
მოსახვევს რომელიც აკავშირებს! ნაშთს I+2-თან («2თM13-ხ6იძი). სხვა მოსახვევებიც შესაძ- 

ლებელია შეგვხვდეს.. 
ა საწყისი ნაშთი M-ბოლოსია. 

მაგალითი 

1 2 3 4 5 6 7 
1234567890123456789012345678901234567890123456789012345679901234567890 
ჯ0?# 1 51% CL # 16 CL.) # 10 ვხილბის 
(8):1.| 2 LM IL ს) 50 CLVC # 52 LLMნ 
ჯხნს 3 52 IL ჯ 66 IIL5 ს 69 8090LC10C8 
ჯხი# 4 5189CLXC8 16 CI) 8 18 ვხიCაბCნ 
ჯ908I 5X-XL8 IL 8 50 CIX>X 8 52 LLMნ 
ჯყი 6 528 IL 8 66 MIL5 8 69 8ხ90C#8CLC 
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ჰეტეროგენულ ნაშთთა (ჰეტეროგენთა) განყოფილება 

ჰეტეროგენთა განყოფილება გვაძლევს მოცემულ ერთეულში დ68 ფაილში) მოხვედრილ 
არასტანდარტულ წაშთთა სრულ აღწერას, 

ჩანაწერი IIსI 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი LILIL გამოიყენება ისეთი არასტანდარტული ნამოების აღსაწერად, როგორებიცაა 

პროსტეტიკული ჯგუფები, ინჰებიტორები, გამხსნელის მოლეკულები და ის იონები, 
რომელთათვისაც შოცემულია კოორდჯინატები. ნაშთი (ატომთა ჯგუფი) აღიწერება IILI-მი, 

თუ იგი არ წარმოადგენს 5LCIXLL§ -ში აღწერილი ბიოლოგიური პოლიმერის ნაწილს და 

წარმოადგენს პოლიმერთან დაკავშირებულ მოლეკულას. ანუ თუ იგი წარმოადგენს 
პოლიმერის შემადგენლობაში მყოფ ისეთ ქიმიურ ნაერთს, რომელიც არ შედის შემდეგ 
ჩამონათვალში: 

.· სტანდარტული ამიწმჟავები 

· ნუკლეინის მჟავის შედამდგენლობაში მყოფი ფუმეები (C, C, #, I, 9, და ს) 

" უცნობი ამიწმჟავები ან ფუშეები, თუ მათი დასახელების საჩვენებლად გამოიყენება LIML 

ჩანაწერი II%L ასევე აღწერს იმ ჰეტეროგენებს, რომელთათვისაც ქიმიური იდენტიფიცირება 
არ მომხდარა და ამ შემთხვევაში ჯგუფის განსაზღვრა ხდება ხ%IV VML-ით (CიIი00Vი 
LIწ2იძ). 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- 6 ჩანაწერის სახელი "MIMILI" 

8 – 10 ასოთა რიგი (3) ჯი I9 ჰეტეროს იდენტიფიკატორი 

13 ასო ნიშანი ჯაჭვისL19 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 
14 – 17 მთელი რიცხ. რიგ,ნომერი რიგითი ნომერი. 

18 ასო ნიშანი 1კოდი ჩამატების კოდი, 

21 – 25 მთელი რიცხ. სი%ატომთ.რიცხ #9C5X#IM რიცხვი 

31 – შე ასოთარიგი ტექსტი #9L ჯგუფის აღმწერი ტექსტი. 

დეტალეზი 
ი თითოეული III ჯგუფისათვის #CIC განისაზღვრება არაუმეტეს სამი ასო თუ 

რიცხვისაგან შემდგარი სიტყვით 
ი XLC8 ერთეულში (ფაილში) წყლის, დეიტერირებული წყლისა თუ მეთაწოლისათვის არ 
ყალიბდება IILI ჩანაწერი 
თ უცნობი ატომები ან იონები წარმოიდგინება როგორც VMX-ები, ქიმიური ფორმულით 

X1; უცნობი ლიგანდები - როგორც LVML; უცნოზი ამიწმჟავები კი - LMX-თი. 
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მაგალითი 

1 2 3 4 5 6 7 
1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
ICI I25 975 8 

8ნIL 5IM I 4 25 ნ9იI 0L: 8IV IM9II8II0L; 

ICI ხწყეC წ 1 10 ხანI 0L: M0M0#IL C0M9LსX; L-LV0C05L 
#CL CM XX 2 11 ხნბიLI 0L: M0M0M#IL C0MCLLX 
ყ§ნIL Mბ 1? 3 15 
#LCI ყC 7 4 10 

იM6,XI #»ხს V 5 12 
961 ყხMX # 161 1 5LVს00 C80M #X0M 0L VMMM0VI LIC#M0 
8CLI VIX > 162 1 XXოX5L0სCL0 CMI80M »I0M 0 სMMMC0VII LI68MCნ 
LX თIX # 163 1 ნი5L,000 C#I:-80I #I0CM 0L VMIIMIMნ0II 1I16M8M0 

ჩანაწერი 00CMტM 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი გვაძლევს მოცემული CV-ის შესაბამისი წაერთის ქიმიურ დასახელებას. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

  

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- 6 ჩანაწერის სხელი "9CIMMM5ი 

9 – 10 გაგრძელება გაგრშელება მიანინშნებს წინა სტრიქონის გაგრმელებაზე 
12 – 14 ასოთა რიგი (3) პეტXL8 ჰეტეროს იდენტიფიკატორი 
16 – 7970 ასოთა რიგი ტექსტი ქიმიური სახელი. 

მაგალითი 

1 2 3 4 5 6 7 
1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
ICIMM#MM CLC CLხC05L 
8CIM#M 5ჩ8ი 8LI»#-M9MCXIXLCMC 5=L=M2ბ20LL-4-C80ი80XM8MI0–VL #0LMI1LIL 
ყიIაM. 2 580 5IIMICLC0IIILIL 
MC IMMM VMIX CთMIIMCI0იVI აI0M 07” 10M 
1CIMMM VML VIMIIMნ6VI LIC#MLს 
9MC1IMM CVX>L 45-(3-#MIM0LCL0XCVXL) -5,11,22,28,34-95%MI#MCXIXL-3,9,15, 
LC IM2გM 2CIL 20,26,32,38,43-0CI#M0X0-2,5,8,14,„,19,22,25,28,31,34,37, 
8CIM#M 3CV 42,45,48-1LIC»0LCსჩ2#-11-#20ML1>X9MCCI#MCXCL0 (42.2.1.1-4, 
IC XM#M 4CV 7-.1-10,„13-.1-21,24-.1-27,30-.1-33,36-)0095XMIX#C0MXI2- 
MC IMIMM 5CVC 1(46),4(52),6,10(51),12,21(50),„,23,27(49),29,33(48),35, 
9CIMMM 6CV 44(47)-09000CMLMC 
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ჩანაწერი ICI 5VM 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი უზრუნველგვყოფს IILIMX#ტM-ში აღწერილ წაერთთა სიწონიმებით, თუ ისიწი 
არსებობენ. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემისტიპი ველი განსაზღვრება 

11 ნწ ჩანაწერისსახელი -IICIX5XIM" 
მშმ-)ბ გაგრშელება გაგრძელება მიანიშნებს წინა წინა სტრიქონის გაგრძელებაზე 

12 – 14 ასოთა რიგი (3) »იLI6 პეტეროს იდენტიფიკატორი. 
16 – 70 ჩამონათვალი ჩიხსსინონიმები სინონიმების ჩამონათვალი 

მაგალითი 

1 2 3 4 5 6 7 
12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789901234567890 
9MCI15VM Mბ0 M)IC0IIMMMI0C #0CMIMC 0IMV0CL60XIX9C 
96 X5VM C0L C0# 
9MCI5VM CM CXCLIC MMC; CXCLIC #06IM051ML M0M0CM050ILMIL 
MC15VM 195 I2I58 8სნნი; I0I5MM4IML; 
9M015VM 2 IX5 IXCI5(IMIV0VC0CXVM=XIIVL) MMIMC60MCIMMM; ICIMCIIIXL0L 
MC15XM 3 1IIX5 MMIIM0956XIL#MCL 

ჩანაწერი CსMCVL 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი IXCIMVL წარმოგვიდგენს არასტანდარტული ჯგუფის ქიმიურ ფორმულასა და 
მუხტს. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპ ველი განსაზღვრება 

1- წ ჩანაწერისსახლი "C09M0ს" 
ი-10მ  მთელირიცხ. კომპონენტ.რიც. კომპონენტთა რიცხვი. 

  

13 – 15 ასოთა რიგი (3) ხიხსIნს ჰეტეროს იდენტიფიკატორი. 

11-1მ მთელირიცხ. გამეორება გამეორებათა რიცხვი. 
19 ასო ნიშანი ვარსკვლავი "+" წყლის მოლეკულის შემთხვევაში. 
20 – 70 ასოთა რიგი ტექსტი ქიმიური ფორმულა. 
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მაგალითი 
1 2 3 4 5 6 7 

12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012345676890 
ნიMსს 2 504 2(04 51 2–-) 
ნ0MMსს 3 CLC C6 #12 06 
ნეი%Mსს 3 L0L 2(C19 M17 M7 06 2-) 
ლოი9MხL 4 CL 2(CL1 1-) 
აის 5 ი C#M1 2. 
წხ0ნაMსსს 1 #MCნ C2 M3 01 
წნხნMსს 2 M#Mხ C2 M3 01 
ხნიMსს 8 M0ს  «463(M2 01) 

კავშირების ანოტირების განყოფილება 

კავშირების ანოტირეზის განყოფილება საშუალებას აძლევს დეპოზიტორს დააფიქსიროს 
დისულფიდური ბმების, თუ სხვა კავშირების არსებოზა. 

ჩანაწერი §§80M0 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი 5580MLს იდენტიფიცირებას უკეთებს ცილაში არსებულ თითოეულ დისულ- 
ფიდურ კავშირს, აფიქსირებს რა თითოეულ ამ კავშირში მონაწილე ნაშთთა წყვილს. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემისტიპი ველი განსაზღვრება 

1 – 6 ჩანაწერის სახელი "5580M0" 

8 – 10 მთელი რიცხ. რიგ.ნომერი რიგითი ნომერი. 
12 – 14 ასოთა რიგი(3) "CX5" ამინმჟავის სახელი. 

16 ასო წიშანი ჯაჭვისLC ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 

18 – 21 მთელი რიცხ. ნომ.თანამიმდ1 ნაშთის ნომერი თანამიმდ.. 

22 ასო წიშანი 1 კოდი ჩამატების კოდი. 
26 – 28 ასოთა რიგი (3) "CX5” ამიწმჟავის სახელი. 

30 ასო ნიშანი ჯაჭვისLC2 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 
32 – 35 მთელი რიცხ. ნომ.თანამიმმდ2 ნაშთის ნომერი თანამიმდ. 
36 ასო წიშანი 1 კოდი2 ჩამატებზის კოდი. 
60 – 65 სიმეტრ.ოპერატ. 851 სიმეტრიის ოპერატორი 1 ნაშთისათვის 

67 – 72 სიმეტრ.ოპერატ. 8VIო2 სიმეტრიის ოპერატორი 2 ნაშთისათვის 
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მაგალითი 
1 2 3 4 6 7 

123456789012345678901234567890123456799012345678901234567890123456789012 
2555 5580MნC 1 CX5 48 CX5 L 51 

5580M6 2CV5LL 252 CX5.–”ს 285 
§§580)0 1 CVX5 # 250 CV5 » 277 1555 1555 
5580M0 2CVX§5 8 250 CX§ 8 277 1555 1555 

ჩანაწერი LIML 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი L0LMIC განსადღვრავს იმ ნაშთებს შორის კავშირებს, რომლებიც არ 
გამომდინარეობსს პირველადი სტურქტურის შესახებ ინფორმაციიდან. კავშირის 

გამოსახვისას მიეთითება ატომთა სახელები. ამ ჩანაწერში მოცემული ინფორმაცია 
წარმოადგენს დამატებითს ჩანაწერ CCMსნCX-ში არსებული ინფორმაციისა . 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

  

პოზიციები მონაცემის ტიპ ველი განსაზღვრება 
1- 6 ჩანაწერის სახელი %LIMM " 

13 – 16 ატომი სახელი1 ატომის სახელი. 

17 ასო ნიშანი ალტერ. ლოკალ.1 ალტერნატიული ლოკალიზ. ინდიკატორი 
18 – 20 ნაშთის სახელი ნამთ.სახ.1 ნაშთის სახელი. 

22 ასო ნიშანი ჯაქვისL6C1 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი 

232-2ნ მთელირიცხ. თანამ. წომერი1 ნაშთის ნომერი თანამიმდევროზაში, 
27 ასო ნიშანი 1კოდი!1 ჩამატების კოდი. 

43 – 46 ატომი სახელი2 ატომის სახელი. 

47 ასო ნიშანი ალტერ. ლოკალ2? ალტერნატიული ლოკალიზ. ინდიკატორი 
48 – 50 ნაშთის სახელი ნაშთ.სახ.2 ნაშთის სახელი. 
52 ასო ნიშანი ჯაჭვის1952 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი 

53 – 56 მთელი რიცხ. თანამ.ნომერი2 ნაშთის ნომერი თანამიმდევრობაში., 
57 ასო ნიშანი ჰკოდი2 ჩამატების კოდი. 

60 – 65 სიმეტრ.ოპერატ. 8V=ი1 სიმეტრიის ოპერატორი 1 ატომისთვის 

67 – 72 სიმეტრ.ოპერატ. 5VI2 სიმეტრიის ოპერატორი 2 ატომისთვის 

1 2 3 ნ 7 
123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012 
LIMM იე) იხ: 1 C3 დხხნL 2 
ს IM% MM MM 391 02 60 217 2565 
LIMM C LX5 » 296 M CML, M# 297 1555 1555 
LსILMM C CMC # 297 ”· MCX ჩ 298 1555 1555 
LIMM C>» CM # 997 ბ CLM ს 262 1555 1555 
LIMM C# CM # 997 ბ ICC IM 240 1უ-აა: 1555 
LსIMM% C» CM » 997 0 #M0I 2 169 1555 1555 
LსIMM CM CM »# 997 უე XL0 Lხ 2429 1555 1555 
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ჩანაწერი C15ხ69 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი CI5ნL? განსაზვრავს თ§-კონფომრაციაში მყოფ პეპტიდურ ზბმებს. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1 ნნ ჩანაწერის სახელი "15665 
8-10ბ მთელირიცხ. რიგ.ნომერი რიგითი ნომერი. 

12- 11 ასოთარიგი(3) პეპტიდ.დასაწქე ნაშთის სახელი. 

16 ასო ნიშანი ჯაჭქვის101 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი 
11-21 მთელირიცხ. თანამ.ნომერი1 ნაშთის ნომერი თანამიმდევრობაში. 
22 ასო ნიშანი 1კოდი) ჩამატების კოდი. 

26-21 ასოთარიგი(3) პეპტიდბოლო ნაშთის სახელი. 

30 ასო ნიშანი ჯაჭვისL92 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი 
32 -– 33 მთელირიცხ. თანამ. ნომერი? ნაშთის ნომერი თანამიმდევრობაში, 
36 ასო ნიშანი 1კოდი1 ჩამატების კოდი. 

ტჭე-პნ მთელირიცხ. მოდელის ნომ. ახდენს სპეც. მოდელის იდენტიფიცირებას. 

54-55 სნწამდვილირიცხ.(6.2) სიდიდე ორწახნაგა კუთხის სიდიდე (გრადუსებში) 

მაგალითი 

1 2 3 4 5 6 7 
1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
CI59Lნ 1 CL # 116 CL M 117 0 18.50 
ლვხს0ლ 270902 92 ნიი ნ 93 0 359.809 

კრისტალოგრაფიული და კოორდინატთა ტრანსფორმირების 

განყოფილება. 

კრისტალოგრაფიული განყოფილება აღწერს კრისტალოგბრაფიული ექსპერიმენტის გეო- 
მეტრიულ მხარეს. და იძლევა სხვადასხვა კოორდინატთა სისტემების მიმართ განსაზღვ- 
რული კოორდინატების ურთიერთტრანსფორმირების საშუალებებს. 
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ჩანაწერი CVV5I1 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი CVV5II წარმოგვიდგენს კრისტალური უჯრედის პარამეტრებს, სივრცული 
ჯბუფის სახეს, და 2 სიდიდეს. თუ სტრუქტურა არაკრისტალოგრაფიულადაა განსაზღვ- 
რული, CLV5I1 უბრალოდ მიუთითებს ერთეულოვსნი სიგრძის წიბოს მქონე კუბზე. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- 6 ჩანაწერის სახელი "CLCX5I1" 
7-1 სნამდვილირიცხ.(6.2) გ გ (ანგსტემებში) . 

16 -–- 22 ნამდვილირიცხ.(6.2) ხ ხ (ანგსტემებში) . 

25- ვ33ვ ნამდვილირიცხ.(6.2) C C (ანგსტემებში) . 

34- ი ნამდვილირიცხ.(7.2) გ1ხხ8 81ხხგ (გრადუსებში) . 

ა1 -პ7 ნამდვილირიცხ.(7.2) ხ6იLგ ხიLგ (გრადუსებში) . 

ტვ ა” ნამდვილირიცხ.(7.2) ფყგოთმ ძგოოგ (გრადუსებში) . 

56 - ნნ ასო-რიცხ.რიგი სივრცჯგუფდთლ კრისტალოგრაფ. სივრცული ჯგუფი. 
6ი7- ემ მთელირიცხვი 2 2 სიდიდე. 

დეტალეზი 

« თუ X08 ერთეული აღწერს არაკრისტალოგრაფიულად განსაზღვრულ სტრუქტურას, 

CIV5I1-ში აღწერილი სიდიდეები მიიღებს შემდეგ მნიშვნელობებს 8 = ხ = C = 1.0, ვ1იჩ2 = 

ხ6L2 = ყვიიI9C-2 = 909, სივრცული ჯგუფი =X 1, და 2:=1. 

ი IსCოოვიი-Mვსწსსი სივრცული ჯგუფის სიმბოლოები მოიცემა ფრჩხილების გარეშე. 
მაგალითად: LX 43 21 2. უნდა აღიწიშნოს, რომ სპირალური ღერძის აღნიშვნა ხდება ორი 

ერთნიშნა რიცხვით 

· გამოიყენება საერთაშორისო ILI6ოთვიი-Mგსფსთ-ის სიმბოლოთა სრული ვერსიები. ასე 

მაგალითად , L 1 21 1 და არა X 21. 

« 7 სიდიდე გვიჩვენებს ერთეულოვან (ასიმეტრიულ) უჯრედში პოლიმერული ჯაჭვების 
რაოდენობას. ჰეტეროპოლიმერების შემთხვევაში 2 გვიჩვენებს მხოლოდ ყველაზე მრა- 

ვალრიცხოვან ჯაჭვთა რაოდენობას. მაგალითად, თუ საქმე გვაქვს # და 8, სხვადასხვა 

თანამიმდევრობის მქონე ჯაჭვებთან, და სივრცული ჯგუფი აღიწერება ? 2 -ით, რაც 
ნიშნავს მეორე რიგის სიმეტრიის ღემის არსებობას ერთეულოვან უჯრედში, 2 სიდიდეთა 

სწორი მწიშვნელობების მაგალითები იხილეთ ქვემოთ მოცემულ ცხრილში: 

133



  

1 2 3 4 5 6 7 
1234567890123456789012345678901234567890123456789012345670901234567890 
CწწეI1 52.000 58.600 61.900ე0 90.00 90.00 90.00 LX 21 21 21 8 
CVX511 1.000 1.000 1.000 90.00 90.00 90.00 XX 1 1 
C2X5XI1 42.544 69.085 50.950 90.00 95.55 90.00 XL 1 21 1 2 

ჩანაწერი CIICXი 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი 0XICXი (ი = 1, 2, ან 3) აღწერს 08 ერთეულში (ფაილში) მოცემული ორთოგო- 

წალური კოორდინატების წარდგენის (არაორთოგონალურ) კოორდინატებში ტრანსფორ- 
მაციას. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მოწაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- ნ ჩანაწერისსახელი "0CICXი" ი=1, 2, ან 3 

11 - 20 ნამდვილირიცხ.(10.6) C(ი) (11 მობრ. მატრიცის პირველი სტრიქონი 
21 – 30 ნამდვილირიცხ.(10.6) იი) (2) მობრ. მატრიცის მეორე სტრიქონი 
31 – 40 ნამდვილირიცხ.(10.60ე იC(ი1(3  მობრ. მატრიცის მესამე სტრიქონი 
46 - 55 ნამდვილირიცხ.(10.5) დC(ი) ტრანსლაციის ვექტორის კომპონენტები 

დეტალები 

« 08 აფიქსირებს ამ ინფორმაციას იმ შემთხვევაშიც კი, როცა საქმე გვაქვს ერთეულოვან 
ტრავსფორმაციასთან (ანუ ერთეულოვან მატრიცასთან და ნულოვან ვექტორთან). 
« თუ წარდგენისას გამოყენებად სისტემაში კოორდინატებს აღვნიშნავთ X§სხ, V=სხ, 75სხ 

და X6L8 ერთეულის შესაბამის ორთოგონალურ სისტემაში კოორდინატებს (გამოსახულს 
ანგსტრემებში) როგორც X, V, 7, მაშინ: 

X5ს5 = 011X + 012X + 0132 + IX1 
X3სხ = 021X + 022X + 0232 + I2 
23სხ = 031X + 032X + 0332 + I3 
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მაგალითი 

1 2 3 4 5 6 7 
1234567890123456789012345678901234567090123456789012345678901234567890 
0ICX1 0.963457 0.136613 0.230424 16.61000 
021CX2 -0.159977 0.983924 0.081383 13.72000 
0ICX3 -0.215598 –0.11504მე 0.969683 37.65000 

ჩანაწერი 5C#ტLLი 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი 5C#Lსი (ი = 1, 2, ან 3) აღწერს LსL8 ერთეულის ორთოგონალურ კოორდინატთა 

სისტემიდან ფრაქციონალურ კრისტალოგრაფულ კოორდინატთა სისტემაში გადასვლის 
მატრიცას. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- ნ ჩანაწერის სახელი "5Cჩ8LLCი" ი=1, 2, ან 3 
11- 22 სნამდვილირიცხ.(10.6) 8(ი)(11 მობრ. მატრიცის პირველი სტრიქონი 

21 – 30 ნამდვილი რიცხ. (10.6) 3 (ი) (21 მობრ. მატრიცის პირველი სტრიქონი 

31 - ბმ სნამდვილირიცხ.(10.6) 3(ი)(3) მობრ. მატრიცის პირველი სტრიქონი 

46 – 55 ნამდვილი რიცხ.(10.5) სი) ტრანსლაციის ვექტორის კომპონენტები 

  

დეტალები 

.· სტანდარტული L0L8 ერთეულის შესაბამისი ორთოგონალურ კოორდინატთა სისტემა 
ერთეულოვანი უჯრედის (ჩანაწერ CLV5I1-ში აღწერილი) ღერძულ სისტემასთან 

დაკავშირებულია შემდეგნაირად: 
თუ ვექტორები §, ხ, და C აღწერს (შეესაბამება) კრისტალოგრაფიული უჯრედის წიბოებს, 
და ვექტორები #, 8 და C წარმოადგენს ისეთ ორთოგონალურ კოორდინატთა სისტემის 
ღერმთა ვექტორებს, რომლისთვისაც ვექტორ #-ს, 8-ს და C-ს და ვექტორ 3-ს, ხ-ს და C-ს 
აქვთ საერთო საწყისი; ვექტორი # პარალელურია ვექტორი 2-სი, ვექტორი 8 პარალელურია 

ვექტორ #-სა და C-ს წამრავლის, და ვექტორი C პარალელურია ვექტორი ვ-სა და ხ-ს 

ნამრავლის (ანუ ვექტორ C-სი) 
ი თუ ორთოგონალურ სისტემაში კოორდინატებია X, V, 7, და ფრაქციონალური 

უჯრედული კოორდინატები კი X863C, »ნ-2C, წჩ-23C, მაშინ: 
XX8C = 511X + 512X + 5132 + ხ1 
V6IX8C = 521X + 522X + 5232 + Vყ2 
2§L8C = 531X + 532X + 5332 + ხ3 

.· MMი0, ფიბრილათა დიფრაქციისა თუ თეორიული მოდელირების საფუძველზე 
წარმოებული LL8 ერთეულების შემთხვევაში 5C#Lს მოიცემა ერთეულოვანი მატრიცით 
ანუ ტრანსფორმაცია არაა აქტუალური. 
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მაგალითი 

1 2 3 4 5 6 7 
123456789012345678901234567989012345678901234567890123456708901234567890 
5C#LსC=1 0.019231 0.000000 0.000000 0.00000 
5C#LC2 0.000000 0.017065 0.000000 0.00000 
§5CMLC3 0.000000 0.000000 0.016155 0.00000 

ჩანაწერი MII0თ 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი MIIIIXი (ი = 1, 2, ან 3) აღწერს კრისტალოგრაფიული სიმეტრიის არაშესაბამის 
ტრანსფორმაციას. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- ნნ ჩანაწერისსახელი MIIXი" ი=1, 2, ან 3 

88-10 მთელიოირიცხ. რიგ.6ნომეი რიგითი ნომერი. 

11- 202 ნამდვილირიცხ.(10.6ე) თ(ი) (1) მოზრ. მატრიცის პირველი სტრიქტონი 

21- 338 სნწამდვილირიცხ.(10.6ე თ(ი) (2) მოზრ. მატრიცის პირველი სტრიქტონი 

31 - მბ სნამდვილირიცხ.(10.600ე თ(ი) (3) მოზრ. მატრიცის პირველი სტრიქტონი 
46-55 ნამდვილირიცხ.(10.5ე V(ი) ტრანსლაციის ვექტორის კომპონენტები 
60 მთელი რიცხ. 1CIV06ი უდრის 1-ს თუ ტრანსფორმაციის შესაბამისი 

კოორდინატები მოცემულია ფაილში, 
წინააღმდეგ შემთხვევაში ველი ცარიელია 

დეტალეზი 

.· MIXI(MX ტრანფორმაცია იყენებს 08 ერთეულში წარმოდგენილ კოორდინატებს და 

აწარმოებს მოლეკულის ეკვივლენტურ წარმოდგენას იგივე კოორდინატთა სისტემაში. თუ 
მოცემული ტრანსფორმაციით მიღებული წარმოდგენის კოორდინატები ფიგურირებს 
ფაილში (08 ერთეულში) I1CIV-ი ველში დგას 1. წინააღმდეგ შემთხვევაში ველი 

ცარიელია. 

« ტრანსფორმაციის დამახასიათებელი შენიშვნის ICM#VM-ის არსებობა აუცილებელია 
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მაგალითი 

1 2 3 4 5 6 7 
1234567890123456789012345678901234567890123456789012345670901234567890 
MI9X1 1 –1.000000 0.000000 –0.000000 0.00001 1 
MI? 1 -0.000000 1.000000 0.000000 0.00002 1 
MIXIX3 1 0.000000 –0.000000 –1.000000 0.00002 1 

ჩანაწერი IMVLCX 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი IVLCI განსაზღვრას ტრანსლირების ვექტორს მრავალჯერ განმეორებადი 
კოვალენტურად დაკავშირებული სტრუქტურის კოორდინატების მისაღებად. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 
  

1- 6 ჩანაწერის სახელი "IVLCI "ა 
ზ-1 მთელირიცხ. რიგ.ნომერი რიგითი ნომერი, 

11 – 20 ნამდვილი რიცხ.(10.5ი) C(1) ტრანსლაციის ვექტორის კომპონენტა 
21 –- ვმ ნამდვილირიცხ.(10.5ეე LC(2) ტრანსლაციის ვექტორის კომპონენტა 
31 – 40 ნამდვილი რიცხ. (10.5) ხLL(31 ტრანსლაციის ვექტორის კომპონენტა. 
41 – 70 ასოთა რიგი ტექსტი კომენტარი. 

დეტალები 

· მოლეკულის შემადგენლობაში არ მყოფი სტრუქტურის განსასაზღვრავად (მაგალითად 
მრავალჯერ განმეორებადი პოლისაქარიდული ჯაჭვის სტრუქტურის), –C8 ერთეული 
მოიცავს უკანასკნელი სტრუქტურის ფრაგმენტს, რომლისა და IVLCI-ში მოცემული 
ტრანსლაციის ვექტორის დახმარებით შესაძლებელია მთელი ჯაჭვის სტრუქტურის კოორ- 
დინატების მიღება. 

9 სტრუქტურის აღმწერი შენიშვნის, ?წM#IL-ის არსებობა არაა აუცილებელი. 

მაგალითი 

1 2 3 4 5 6 7 
1234567890123456789012345678901234567090123456789012345678901234567090 
XVCCX 1 0.00000 0.00000 28.30000 
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კოორდინატების განყოფილება 

კოორდინატების განყოფილება მოიცავს ატომურ კოორდინატებს და ასევე ჩანაწერებს 
M00XL და MC0M0L. 

ჩანაწერი M00ML 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

თუ LL ერთეულში (ფაილში) წარმოდგენილია კოორდინატთა კომპლექტების 
ვარიანტები, ისე როგორც ამას ადგილი აქვს MML-ის შემთხვევაში, ჩანაწერი M00LLL 

მიგვითითებს მოდელის სერიულ წომერზე, 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1-6 ჩანაწერის სახელი "M00LL " 

11-14 მთელირიცხ. რიგ.-ნომერირ მოდელის რიგითი ნომერი. 

დეტალები 

« თუ მრავალი მოდელის არსებობის გამო ატომთა (რომელთა კოორდინატებიც უნდა 
მოიცეს) რიცხვმა გადააჭარბა 99,999 მაშინ უწდა შეიქმნაას დამატებითი ერთეული 

(ფაილი) 

დამოკიდებულება სხვა ჩანაწერებთან 

თითოეული M0LXL-ს გააჩნია შესაბამისი IMLLMLL ჩანაწერი. 

MMLს მიღებულ L0C8 ერთეულის შემთხვევაში ჩანაწერი LXCLI# მოიცავს მოდელურ 

სტრუქტურათა რიცხვს. 
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მაგალითი 
2 3 4 5 6 7 1 

12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567 
M00LL 
#0M 1 ი. I? 1 11.104 6.134 –-6.504 1.00 0.00 M 
X10M 2 C. MM 1 11.6399 6.071 -5.147 1.00 0.00 C 

ჯახია 293 1I6 60 18 -14.861 –-4.მ47 0.361 1.00 0.00 ყ 
ა:000 294 2I6 6ხს 18 -13.518 -3.76ი 0.084 1.00 0.00 8 
X68 295 ის 18 
სMCM0L 

M05§L 2 
Iის 2906 ”» XML 1 10.მ803 6.779 -6.464 1.00 0.00 M 
ინს 297 C» M>X 1 11.45. 6.531 -5.142 1.00 0.00 C 

M0MI. 5088 106 Cს 18 -13.363 -4.1632 -2.372 1.00 0.00 « 
M0.. 589 26 6ხს 18 -12.634 –-3.023 -3.475 1.00 0.00 M 
768 590 ის 18 
MCMნ0L 

ჩანაწერი #11(0M 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერ #ICM-ში წარმოდგენილია სტანდარტულ ნაშთთა ატომების კოორდინატები. აქვე 

თითეული ატომისათვის მოცემულია ალტერნატული ლოკალიზაციის მაჩვენებელი (იმ 
შემთხვევაში თუ ატომისათვის რამდენიმე ალტერნატიული სივრცული პოზიცია (კოორ- 

დინატთა კომპლექტი) ისაზღვრება) და ტემპერატურული ფაქტორი. ჩანაწერი LICI#IM 
ბვიჩვენებს, რომ კოორდინატები ჰეტეროატომისაა. თითეულ #ICM ჩანაწერი მოიცავს 

ასევე ელემენტის აღმნიშვნელ სიმბოლოს. შეიძლება მითითებული იყოს მუხტიც. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

  
პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- 6 ჩანაწერის სახელი ი#ICM · 
7-11 მთელი რიცხ. რიგ.ნომერი ატომის რიგითი ნომერი. 

13-16 ატომი სახელი ატომის სახელი. 

17 ასო ნიშანი ალტ.ლოკალიზ. ალტერნატიული ლოკალიზ. ინდიკატორი. 
18-20 ნაშთის სახელი ნაშთ.სახელი ნაშთის სახელი. 
22 ასო ნიშანი ჯაჭვისL ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 

23-25 მთელირიცხ. თანამ.ნომერი ნაშთის წომერი თანამიმდევრობაში. 
27 ასო ნიშანი 1 კოდი ჩამატების კოდი. 

31-32 ნამდვილი რიცხ.(10.5) X X ორთოგონალური კოორდინატი (ანგსტრ.) 
ვშ-ნ ნამდვილირიცხ.(10.55%ე » X ორთოგონალური კოორდინატი (ანგსტრ.) 
47-54 ნამდვილი რიოცხ. (10.5) 7 X ორთოგონალური კოორდინატი (ანგსტრ.) 

55-60 წამდვილი რიცხ.(6.2) 0CCსხგიCV 0CCსლხპიCV. 

6ნ1-ნნ ნამდვილი რიცხ.(6.2) ტემპ.ფაქტ. ტემპერატურული ფაქტორი. 
17-ე ასონიშ.რიგი(2) ქიმ.ელემეტი ელემენტის სიმბოლო 
79-80 ასო. ნიშ. რიგი (2) მუხტი ატომის მუხტი. 
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მაგალითი 

12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567 
1 2 

#10M 1495 IM VსბსM 25 
აის 146 CM» VMს# 25 
ჯის 147 C Vბ,# 25 
#I10M 148898 0 VბL#ჩ 25 
ჯი 149 C8 MMს M 25 
Mის 150 C8 8შVბაL M 25 
#10M 151 C61MყVსL ა 25 
#I10M 152 CC18VMსL »· 25 
ჯის 153 CC2MVML » 25 
#IL0M 154 CC28VMსL ·) 25 

ჩანაწერი 51C# IM 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

3 

„+433 
+132 
.447 
„520 
+385 
.166 
.870 
„805 
„მ35 
„909 

5 6 7 8 

16.33ნ 57.540 
16.439 58.160 
15.105 58.363 
15.059 59.174 
17.437 57.230 
17.399 57.373 
17.401 57.336 
18.78მე 57.449 
18.მ2ნ 57.661 
16.96 55.922 

„00 11.92 
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ჩანაწერი 51C/MIM გვიჩვენებს #ICM გიძ IILI#ტIIM ჩანაწერებში წარმოდგენილ ატომურ 

პარამეტრთა მნიშვნელობებისთვის საშუალო სტანდარტულ გადახრებს. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მოწაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- ნ” ჩანაწერის სახელი "516MIM" 
7)! მთელირიცხ. რიგ.ნომერი ატომის რიგითი ნომერი. 

13-1ნ ატომი სახელი ატომის სახელი. 

17 ასო ნიშანი ალტ.ლოკალიზ. ალტერნატიული ლოკალი%. ინდიკატორი. 
18-22 ნაშთის სახელი ნაშთ.სახელი ნაშთის სახელი. 
22 ასო წიშანი ჯაჭვისL9 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 

232ნ მთელირიცხ. თანამ.ნომერი ნაშთის ნომერი თანამიმდევრობაში. 

27 ასო ნიშანი 1 კოდი ჩამატების კოდი. 

31-33 ნამდვილირიცხ.(8.3ვ) §19X სტადარტული გადახრა (ანგსტრემებში). 
3ვშმ-4ნ სნწამდვილირიცხ.(მ8.3ვ) 31ძX სტადარტული გადახრა (ანგსტრემებში). 

7-5 ნამდვილირიცხ.(8.3) §31ძთ2 სტადარტული გადახრა (ანგსტრემებში). 
55-ნ0– ნამდვილირიცხ.(6.2) §319ძ00C 90C6CსიმიC/ -ის სტადნარტული გადახრა. 

61-ნნ ნამდვილირიცხ.(6.2) 81ძ16ოი ტემპერატურული ფაქტ. სტადნარტ.გადახრა. 
177 ასო.ნიშ.რიგი(2) ქიმ. ელემეტი ელემენტის სიმბოლო. 

1ტშ-მბ ასონიშ.რიგი(2) მუხტი ატომის მუხტი. 
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მაგალითი 

1 2 3 
123456789012345678901234567890123456789 
#IL0CM 230 IM 0 
§5ICMIM 230 MM სხ»0 
#10M 231 C# XLXX0 
5I6ნ6სMXI4 231 C# XX0 
#XIX0M 232 C Xი0 

5I60MIM 232 C ხიტ 
#10M 233 0 XL60 
51I0MIM 233 0 0L0 

#I0M 234 C8 929 

5Iნ0MIMტჟ 234 C8 20 
#1C0M 235 C6 990 
5IC6MIM 235 CC ჩ-0 

#I10M 236 C9 XLX90 

5I6MIMჟ 236 C0 XX0 

#10M 237 I L900 
#10M 238 198 XLC0 
#10M 239 208 0 

#I0M 240 1IC6 L%9X0 

#10M 241 286 XX0 
#ICM 242 1990 109 
#I0CM 243 289 IX9CC0 

ჩანაწერი #VI50ს 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი #MI50L წარმოგვიდგენს ანიზოტროპულ ტემპერატურულ ფაქტორებს. 

4 5 ნ 
01234567890123456789012345678901234567 

20.მ60 29.640 13.460 1.00 12.20 M 
0.0ი4ბი 0.031 0.030 0.00 0.00 M 

22.190 28.010 12.960 1.00 14.70 C 
0.ინი 0.00 0.050 0.00 0.00 C 

23.170 30.090 12.670 1.00 19.10 C 
0.080 0.070ი 0.060 0.00 0.00 C 

24.360 29.მ60 12.670 1.00 17.50 0 
0.040 0.00 0.030 0.00 0.00 0 

21.710 28.220 11.640 1.00 17.70 C 
0.ინი 0.00 0.050 0.00 0.00 C 

20.470 20.710 11.590 1.00 23.90 C 
0.0მმ 0.0ნ0ე #0.060 0.00 0.00 C 

19.640 29.320 12.660 1.00 15.50 C 
0.ინე 0.040 C0.050 0.00 0.00 C 

22.630 28.400 13.620 1.00 14.90 #M 
22.240 28.540 10.860 1.00 17.70 LI 
21.670 27.240 11.მ40 1.00 17.70 L 
20.360 29.240 10.740 1.00 23.90 LM 
19.900 28.120 11.020 1.00 23.90 #M 
19.230 30.160 12.320 1.00 15.50 IM 
19.120 28.600 13.120 1.00 15.50 # 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1- 6 ჩანაწერის სახელი ”MMII500" 
7-11 მთელი რიცხ. რიგ.ნომერი ატომის რიგითი ნომერი. 

13-16 ატომი სახელი ატომის სახელი. 

17 ასო ნიშანი ალტ-ლოკალიზ. ალტერნატიული ლოკალიზ. ინდიკატორი. 
18-20 ნაშთის სახელი ნაშთ.სახელი ნაშთის სახელი. 

22 ასო ნიშანი ჯაჭვისL0 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 
2325ლ მთელირიცხ. თანამ.წომერი ნაშთის ნომერი თანამიმდევრობაში. 
27 ასო ნიშანი 1 კოდი ჩამატების კოდი. 
29-35 მთელი რიცხ. V0V(0) (0) 9ყ(1,1) 

36-42 მთელი რიცხ. ს (11 (11 ყ9(2,2) 
43-49 მთელი რიცხ. ს (2) (2) ყს(3,3) 
50-56 მთელი რიცხ. ს (0)1 (1) ყ(1,2) 
57-63 მთელი რიცხ. ს (0) (2) V(1,3) 
64-70 მთელი როცხ. ს (1) (2) V(2,3) 
17 ასო.ნიშ.რიგი(2) ქიმ.ელემენტი ელემენტის სიმბოლო. 
79-80 ასო ნიშ. რიგი (2) მუხტი ატომის მუხტი. 
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დეტალები 
9 ანიზოტროპულ ტემპერატურული ფაქტორები (სვეტები 29 - 70) წარმოდგენილია 10”4 
-ზე გამრავლებული (ანგსტრემის შემთხვევაში 10“'2) სახით აწუ მთელების სახით. 

92 #MV50ს სიდიდეები მოიცემა დეპოზიტორის მიერ. 

მაგალითი 
1 2 3 4 5 6 7 

123456789012345678901234567989012345678901234567890123456789012345678901234567 
#1I10M 107 M CLV 13 12.6811 37.302 –-25.211 1.000 15.56 M 
#II5ხს 107 I CL” 13 2406 1892 1614 198 519 –328 M 
#1I0M 10მ CM CLჯ 13 11.98მ82 37.996 –26.241 1.000 16.92 C 
MI)I5ხ0ი 108 CM» CL 13 2748 2004 1679 –21 155 -–419 C 
#I10M 109 C CI» 13 11.670 39.447 –-26.008 1.000 15.73 C 
MI5ხი 109 C CLV 13 2555 1955 14608 მ7 357 –109 C 
#X0M 110 9 CLV 13 11.444 40.201 –-26.971 1.000 20.93 0 
MII50, 110 0 CL» 13 3837 2505 1611 164 –121 189 0 
#»I10M 111 M 85M 14 11.60მ 39.863 –-24.755 1.000 13.68 »M 
MI5ბს 111 M #5M 14 2059 1694 1462 27 244 –-96 M 

ჩანაწერი 5ICVI) 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი 5ეI|ცსს გვიჩვენებს ანიზოტროპულ ტემპერატურულ ფაქტორთათვის 
სტანდარტულ გადახრებს. წარმოდგენისას მრავლდება 10“4 (ანგსტრემის შემთხვევაში 

10''2). 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1-6 ჩანაწერის სახელი "5I60I9" 
97-11 მთელი რიცხ. რიგ.ნომერი ატომის რიგითი ნომერი. 

13-16 ატომი სახელი ატომის სახელი. · 
17 ასო ნიშანი ალტ.ლოკალიზ–. ალტერნატიული ლოკალიზ. ინდიკატორი. 

18-20 ნაშთის სახელი ნაშთ.სახელი ნაშთის სახელი. 
22 ასო ნიშანი ჯაჭვისL6 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 

23-26 მთელი რიცხ. თაწნამ-ნომერი ნაშთის ნომერი თანამიმდევრობაში. 

27 ასო წიშანი 1 კოდი ჩამატების კოდი. 

29-35 მთელი რიცხ. 9108 (1) (1) 531თოიპ V(1,1) 

36-42 მთელი რიცხ. 919 L(2) (21 81თიგ V(2,2) 
43-49 მთელი რიცხ. 819(3) (3) 51ფოიგ (3,3) 

50-56 მთელი რიცხ. 819(1) (2) 5თიგ V(1,2) 

57-63 მთელი რიცხ. 93ძ(11 (3) 8თოიგ 9(1,3) 
6-7  მთელირიცხ. 839 (2) (3) 8ათოიმ 9V(2,3) 
77-78 ასო.ნიშ. რიგი (2) ქიმ.ელემენტი ელემენტის სიმბოლო. 

29-მმ ასონიშ.რიგი(2) მუხტი ატომის მუხტი. 
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მაგალითი 
1 4 5 6 

123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890121345678901234567 
#10M 107 ,8M CLX 13 12.6811 37.302 –-25.211 1.000 15.56 M 
MIაის 107 "ა CL” 13 2406 1892 1614 198 519 –-328 M 
§I60სI) 107 MI 0CLV 13 10 10 10 11 10 10 M 
#·I0M 108 CM CLX 13 11.92 37.996 –-26.241 1.000 16.92 C 
MI5ხს 108 CL CLX 13 2748 2004 1679 –21 155 –419 C 
§I1ხხსუ 108 C# CLXჯ 13 10 10 10 10 10 10 C 
#I0M 1099 CღC CLX 13 11.678 39.447 –-26.008 1.000 15.73 C 
M#MI5§ს 109 C CL 13 2555 1955 1468 8) ვე –-109 C 
8Iლ00I) 109 C CLV 13 10 10 10 101 10 10 C 
#I0M 119 82 CLXჯ 13 11.444 40.201 –-26,971 1.000 20.93 0 
MI)ს50ს 110 0 CILXჯ 13 3837 250” 1611 1იე –121 189 0 
5I1600ეI 110 0 CL 13 10 10 10 10 10 10 0 
#M1I0CM 111 MI) #5M 14 11.60 39.863 –-24.755 1.000 13.68 M 
MIვის 111 I #M5M 14 20595 1674 1462 2 244 -96 M 
§I60I#) 111 MI #5M 14 10 10 10 101 10 10 M 

ჩანაწერი XL 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი II მიუთითებს #7CM/8CI#41IM ჩანაწერთა ჩამონათვალის დამთავრეზაზე. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1-6 ჩანაწერის სახელი "ჯი" 
7-11 მთელირიცხ. რიგ.ნომერი ატომის რიგითი ნომერი. 

11-20 სნაშთისსახელი ნაშთ.სახელი ნაშთის სახელი. 
22 ასო ნიშანი ჯაჭვისL0 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი. 

232-2ნ მთელირიცხ. თანამ ნომერით ნაშთის ნომერი თანამიმდევრობაში. 
27 ასო ნიშანი ჯკოდი ჩამატების კოდი. 

დეტალები 
« ცილების შემთხვევაში კიდურა ჟანგბადის ატომი წარმოიდგინება როგორც CXIX, ხოლო 
ნუკლეინის მჟავების შემთხვევაში, როგორც 05+Xან 031. 

.·« ”IIXIL ჩანაწერში ამიწმქეავური მახასიათებლები გაწისაზღვება ბოლო ამინმჟავას 

მახასიათებლებით, ოღონდ ჯამური წომერი იღებს ერთით მეტ მნიშვნელობას. 
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მაგალითი 
1 3 4 5 6 7 

12305679901234567890123456709012345678901234567890123456789012345678901234567 
ჩხ. 41509 ს #L8 # 431 8.674 16.036 12.858 1.00 0.00 
18% 4151 »LM # 431 

ი 1403 0 IL 22 12.701 33.564 15.827 1.09 18.03 
სი” 1404 C8 LCXი 22 13.512 32.617 18.642 1.09 9.32 
იი 1405 CC L1X0 22 12.828 33.382 19.740 1.09 12.23 

სა 1406 Cას XX0 22 12.32ტ4 34.603 18.985 1.09 11.47 
M6IMIM 1407 CM 38LC 1 14.ნ625 32.240 14.151 1.09 16.76 

ი
ნ
ო
 
ა
ი
ი
ი
ი
ი
ი
ი
ი
ი
ი
 ნ 

ხ 
ს 
I4 
L4 

ყნIMIM5 14098 C8 8LCL 1 15.ნ10 33.091 13.297 1.09 16.56 
M#6IMIM 1409 C6 38LLL 1 15.55 34.629 13.373 1.09 14.27 
MCIMIM 1410 C01 8L§8 1 16.601 35.20მ 12.440 1.09 14.75 
M6IMIM 1411 C02 8LLXLX 1 14.209 35.160 12.930 1.09 15.60 
ყMC6IMIM 14112 # 8LXL 1 14.777 32.703 15.531 1.09 14.79 
ყCIMIM 1413 8 81: 1 14.921 30.655 14.194 1.09 15.56 
#MCIMIM 1414 01 8LL XX 1 14.მ52 30.1708 12.მ32 1.09 16.10 
#MC18IM 1415 02 38LX 1 13.775 30.147 14.862 1.09 20.95 
ნს 1416 8ხნხ;ს 1 

ჩანაწერი LILCI#IM 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი IILI#IM წარმოგვიდგენს არასტანდარტული ჯგუფის ატომის კოორდინატებს. 
ეს ჩანწერი გამოიყენება წყლის ატომებისათვის და ასევე იმ ატომებისათვის, რომლებიც 
შედის IILI ჯგუფის შემადგენლობაში. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მოწაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1-ნ ჩანაწერის სახელი "IMიI#IM" 
ე-11 მთელირიცხ. რიგნომერი ატომის რიგითი ნომერი 

13-16 ატომი სახელი ატომის სახელი 

17 ასო ნიშანი ალტ-ლოკალ. ალტერნატ. ლოკალიზ. ინდიკატორი 
18-20 ნაშთის სახელი ნაშთ.სახელი ნაშთის სახელი 

22 ასო ნიშანი ჯაჭვისLს6 ჯაჭვის იდენტიფიკატორი 
23-26 მთელი რიცხ. თაწნამ.ნომერი წაშთის ნომერი თანამიმდევრობაში 
27 ასო ნიშანი 1 კოდი ჩამატების კოდი 

31-38 ნამდვილი რიცხ.(ზ.3 X X ორთოგონალური კოორდინატი (ანგსტრ.) 
39-46 ნამდვილი რიცხ. (8.3) V» X ორთოგონალური კოორდინატი (ანგსტრ») 
47-54 ნამდვილი რიცხ.(8.3) 2 X ორთოგონალური კოორდინატი (ანგსტრ.) 
55-60 წამდვილი რიცხ.(ნ.21 0CCსიგიCV 0ლCსხგიCV. 

ნ1-ნნ ნამდვილირიცხ.(6.2) ტემპ.ფაქტ. ტემპერატურული ფაქტორი. 
77-78 ასო ნიშ. რიგი (2) ქიმ.ელემენტი ელემენტის სიმბოლო 

79-80 ასო. ნიშ. რიგი(2) მუხტი ატომის მუხტი. 
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მაგალითი 
1 2 3 4 7 

12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
ICIMIM 1357 MC MC 168 4.669 34.118 19.123 1.00 3.16 Mც2+ 
MCIMIM4 3835,» IM 1 17.1410 3.115 15.066 1.00 14.14 C63+ 

ჩანაწერი MMLMLL 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი წM0M0L იხმარება MC0VICL-თან ერთად და უზრუწველყოფს ინდივიდუალური 
სტრუქტურების ერთმანეთისგან გამოყოფას, 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მოწაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1-6 ჩანაწერის სახელი "CM0CM0L" 

დეტალეზი 
ი M00სL/LMსMსL იხმარება მხოლოდ მაშინ, თუ L0)8 ერთეულში ერთზე მეტი 
სტრუქტურაა წარმოდგენილი. ამას, როგორც წესი, ადგილი აქვს MMLIX0V8 ერთეულში. 

" ყველა მოდელი მულტიმოდელურ LXნC8 ერთეულში უნდა წარმოადგენდეს ერთსა და 
იმავე სტრუქტურას 

მაგალითი 

1 2 3 7 
12345678901234567890123456789012345678901234567890123456789012345670901234567890 

#70M 14550 196 CL09 122 -14.364 14.787 -14.258 1.00 0.00 # 
იგ 14551 2IM6 CL 122 -13.79 13.738 -12.961 1.00 0.00 ყ 
168 14552 CL0 122 
8MნCM0L 
M06LL 9 
#აI0ე 14553 IM 5ი 1 –28.280 1.567 12.004 1.00 0.00 M 
ჯი. 14554 C» §5(X 1 –-27.749 0.392 11.256 1.00 0.00 C 

აა” 16369 192 CLს 122 -3.757 18.546 –-მ.439 1.00 0.00 ML 
MიM4 16370 2906 CLV 122 -3.06ნ 17.166 -7.584 1.00 0.00 # 
1ხნ 16371 CL0 122 

სMნ2M0L 
M00LL 10 · 
აი” 16372 M 5LC 1 –22.285 7.041 10.003 1.00 0.00 M 
ი 16373 CM 5§L 1 –23.026 6.872 მ8.720 1.00 0.00 C 

ა. 18188 196 CLს 122 -1.467 18.282 –17.144 1.00 0.00 ყ 
M0M4 108109 2MIC CLV– 122 –-2.711 18.067 -15.913 1.00 0.00 # 
16? 18190 CLხ 122 

8M0CMნ0L 
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კავშირების განყოფილება 

განყოფილება უზრუნველგვყოფს ქიმიური კავშირების შესახებ ინფორმაციით. ეს 
ინფორმაცია დამატებითია LIMML, IIVV08Mნ, §LI8-C, და CI5ხს-ში მოცემული 

ინფორმაციისა. 

ჩანაწერი C0M2CL 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი CCMLCI განსაზღვრავს იმ ატომთა შორის კავშირებს, რომელთა კოორდინატებიც 

მოცემულია. კავშირების აღწერისას გამოიყენება ატომთა სერიული ნომრები. CCMLCL 

აუცილებელია IILI ჯგუფისათვის (წყლის გამოკლებით) და ასევე ყველა სხვა კავშირისათ- 
ვის, რომლეზიც არაა განსაზღვრული სტანდარტულ ამიწმჟავათა კავშირების ცხრილით. 

  

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1-ნ ჩანაწერისსასელი "C0M5CX" 
77-11 =მთელირიცხ. რიგ.ნომერი ატომის რიგითი ნომერი 

12-16 მთელირიცხ. რიგ.ნომერი დაკავშირებული ატომის რიგითი წომერი 

11- 22 მთელირიცხ. რიგ.ნომერი დაკავშირეზული ატომის რიგითი წომერი 

22 - 25 მთელირიცხ. რიგ.ნომერი დაკავშირეზული ატომის რიგითი წომერი 

27- 31 მთელირიცხ. რიგ.ნომერი დაკავშირეზული ატომის რიგითი ნომერი 

მაგალითი 
1 2 3 4 5 6 7 

1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
C0MXCI 1179 746 1184 1195 1203 
C0MCI 1179 1211 1222 
C0MLCI 1021 544 1017 1020 1022 1211 1222 1311 

ფაილშიდა აღრიცხვის განყოფილება 

ფაილშიდა აღრიცხვის განყოფილება უზრუნველბვყოფს ფაილის შესახებ ჯამური 
ინფორმაციით. 

ჩანაწერი M#51CV. 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი M#5ILL წარმოადგენს მაკონტროლებელ ჩანაწერს და იმლევა მოცემულ XXC8 

ერთეულში (ფაილში) სტრიქონთა რიცხვს. 
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ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

  

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1-6 ჩანაწერის სახელი "MM#5XL%" 
11-13 მთელირიცხ. სიო2X#რიცხ. XნM#წს ჩანაწერთა რიცხვი 
15-20 მთელირიცხ. "ი" 

21- 22 მთელირიცხ. MCLრიცხ. 8§CI ჩანაწეთა რიცხვი 

26-30 მთელირიცხ. IIC11X რიცხ. 8CLIX ჩანაწეთა რიცხვი 

31-35” მთელოირიცხ. 55ხ06იL რიცხ. 5MCLCI ჩანაწეთა რიცხვი 

36-ჭმი მთელირიცხ. IსXი რიცხ. XყიM ჩანაწეთა რიცხვი 

4 - ბვ მთელირიცხ. 516 რიცხ. 51IL ჩანაწეთა რიცხვი 

46-უმი მთელირიცხ. ტრანსფ. რიცხ. (9951CX+5C#L=+MILLIX) ჩანაწეთა რიცხვი 

51 - 55 მთელირიცხ. კოორდ. რიცხ. (»X0M+9IC X2#XM) ჩანაწეთა რიცხვი 

56-ნ0 მთელირიცხ. XCL რიცხ. XC ჩანაწეთა რიცხვი 

ნ1- ნნ” მთელირიცხ. Cიი0ლCL რიცხ. C0MLCX ჩანაწეთა რიცხვი 

66 70 მთელი რიცხ. 5C06C5 რიცხ. 5-0CC5 ჩანაწეთა რიცხვი 

მაგალითი 

1 2 3 4 6 7 
1234567890123456789012345678901234567990123456789012345678901234567890 
MჩM5I16C 40 0 0 0 0 მ 0 6 2930 2 0 29 

ჩანაწერი LML 

ჩანაწერის მიმოხილვა 

ჩანაწერი ML? მიუთითებს XL8 ფაილის დაბოლოებაზე. 

ჩანაწერის ზოგადი ფორმატი ასეთია 

  

პოზიციები მონაცემის ტიპი ველი განსაზღვრება 

1 – 6 ჩანაწერის სხელი "CIM0" 

დეტალეზი 

ა LML ბოლო ჩანაწერია და გვხვდება წებისმიერ XL8 ერთეულში. 

მაგალითი 

1 2 3 4 5 6 7 
1234567890123456789012345678901234567890123456789012345678901234567890 
სMხ 
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თავი 4 

თანამიმდევრობათა შედარება 

10.ორი თანამიმდევრობის შედარება. გლობალური 

რურთიერთსწორება 

ორი თანამიმდევრობის შედარებისას, გამომდინარე იქიდან, თუ რა არის ჩვენი 

ინტერესის ობიექტი - მთლიან თანამიმდევრობათა (ასოთა რიგების) შედარება, 

თუ მხოლოდ მათი ქვერიგების შესახებ ინფორმაციის მოპოვება, იცვლება 
ამოცანის სახეც. ამის გამო გაჩნდა ტერმინები გლობალური და ლოკალური 
ურთიერთსწორება. ამასთან, აღსანიშნავია მესამე ტიპის ამოცანაც, რომელიც 

გულისხმობს არა წებისმიერი (შემთხვევით აღებული) ქვერიგების შედარეზას, 
არამედ მოცემული თანამიმდევრობის მხოლოდ პრეფიქსების სუფიქსებთან და 
პირიქით შედარებას. უკანასკნელი ტიპის ამოცანები მოიხსენიება, როგორც 
ნახევრად გლობალური შედარების ამოცანები. ყველა ზემოთ ხსენებული 

ამოცანის გადასაწყვეტად, როგორც შემდგომში ვნახავთ, შეიძლება გამოყენებულ 

იქნეს დინამიკური პროგრამირების ალგორითმი, და საკმაოდ წარმატებულადაც. 

გლობალური ურთიერთსწორება - ბაზური ალგორითმი. 

განვიხილოთ დნმ-ს შემდეგი თანამიმდევრობები: C/#CCC#1I#C და 

C#MICCC##I#4C. შეგვიძლია შევნიშნოთ, რომ ისინი საკმაოდ მსგავსია და ეს 

უფრო მეტად ვლინდება მათი “«ოურთიერთსწორების შემდეგ, რომელიც ასე 

გამოიყურება 

C#- CCC#II#ტC (10.1) 
C#ICC6C#ტ414C 

ისინი განსხვავდება მხოლოდ მეორე თანამიმდევრობაში ჩამატებული I-თი და 

მარჯვნიდან მარცხნივ მეოთხე პოზიციაში #-I ცვლილებით. გამოტოვების 

149



(რომელიც ტირეთი აღინიშნება პირველ თანამიმდევრობის გარკვეულ 
პოზიციაში ჩამატებამ უზრუნველყო გამოტოვებამდე და გამოტოვების შემდებ 

განლაგებ-უულ თანამიმდევრობათა ფრაგმენტების (ასოთა ქვერიგების) 
დამაკმაყოფილებელი ურთიერთსწორება. 

საზოგადოდ საუკეთესო ურთიერთსწორების მოძიება არც ისე ადვილია. საჭირო 

გახდა ისეთი ეფექტური ალგორითმის შემუშავება, რომელიც შეძლებდა ორ 

თანამიმდევრობას შორის ურთიერთსწორების საუკეთესო ვარიანტის წარმოჩენას 

და ამას ოპტიმალური დანახარჯებით განახორციელებდა. სანამ უშუალოდ 

განვიხილავდეთ ამოცანას, განვმარტოთ, თუ რა იგულისხმება "საუკეთესო” 
ურთიერთსწორებაში. ჯერ განვიხილოთ მარტივი შემთხვევები. 

დავიწყოთ იმით, თუ რას გულისხმობს ორ თანამიმდევრობას შორის 

ურთიერთსწორების ცნება. შ?%ზოგადად თანამიმდევრობებს აქვთ სხვადასხვა 
სიგრძე. როგორც ზემოთ მოყვანილი მაგალითიდანაც ჩანს, ურთიერთსწორება 

გულისხმოს  თანამიმდევრობებში გამოტოვების გაჩენას. ამრიგად, 
ურთიერთსწორება შეიძლება წარმოვიდგინოთ როგორც გამოტოვებზების ჩამატება 

თანამიმდევრობათა რაღაც პოზიციებში ისე, რომ მოხდეს თანამიმდევრობათა 

სიგრძეების გათანაბრეზა. თანამიმდევრობების სიგრძეების გათანაბრების შემდეგ 
შესაძლებელი გახდება მათი ერთმანეთის ქვეშ ისე განთავსება რომ მოხდეს 
პირველი თანამიმდევრობის ასოებისა და გამოტოვებების მეორე თანამიმ- 

დევრობის ასოებთან და გამოტოვებებთან შესაბამისობაში მოყვანა. ამასთან, არ 
უნდა მოხდეს სხვადასხვა თანამიმდევრობებში ჩართული გამოტოვებების 

ერთმანეთის ქვეშ განთასვება. გამოტოვების ჩამატება შეიძლება როგორც თანამიმ- 

დევრობის თავში, ისე ბოლოში. 

მოვახდენთ რა ორი თანამიმდევრობის ურთიერთსწორებას, ჩვენ შეგვიძლია 

დავახასიათოთ იგი გარკვეული ქულათა ჯამით. დახასიათებისას შესაძლებელია 
გამოყენებულ იქნეს ქულათა დარიცხვის, ვთქვათ, ასეთი სქემა: ურთიერთ- 
სწორების თითოეულ სვეტს (ერთმანეთის ქვეშ განთავსებულ ასოთა წყვილს) 
გარკვეული წვლილი შეაქვს ქულათა ჯამში და ამ წვლილს განსაზღვრავს სვეტის 

შემადგენლობა. ასე მაგალითად, თუ სვეტი მოიცავს ორ იდენტურ ასოს, სვეტზე 

დასარიცხი ქულა შეიძლება მივიჩნიოთ +1-ის ტოლად (თანხვედრა). სვეტში 

სხვადასხვა ასოების განლაგება კი დავაჯარიმოთ -1-ით (არათანხვედრა). და 

ბოლოს გამოტოვების გამოჩენა სვეტში დავაჯარიმოთ -2-ით; ქულათა სრული 

ჯამი მიიღება თითოეული სვეტით განსაზღვრულ სიდიდეთა აჯამვის შედეგად. 

საუკეთესო “ოურთიერთსწორება შეესაბამება მაქსიმაელკუურ ქულათა ჯამს. 
მაქსიმალური ქულათა ჯამი, რომელსაც აღნიშწავეენ §I2(C§,0)-თი (§ და L 

თაწამიმდევრობებია), ამასთანავე ახასიათებს ორ თანამიმდევრობას შორის 

მსგავსების ხარისხს. ზოგადად შესამლებელია მაქსიმალურ ქულიანი მრავალი 
ურთიერთსწორების არსებობა. 
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ზემოთ აღწერილ ქულათა დარიცხვის სქემის საილუსტრაციოდ გამოვთვალოთ 
(10.1) ურთიერთსწორების ქულათა ჯამი. ამ შემთხვევაში საქმე გვაქვს ერთნაირ 

ასოიან ცხრა სვეტთან, სხვადასხვაასოიან ერთ სვეტთან და გამოტოვების შემცველ 

ერთ სვეტთან. ამიტომ ქულათა ჯამი იქნება შემდეგი: 9 X 1 + 1 X(-1) + 1 X (-2) = 6. 

რეალურ ამოცანებში შესაძლებელია გამოყენებულ იქნეს ქულათა დარიცხვის 

უფრო რთული სისტემა, თუმცა დარიცხვის პრინციპი უცვლელი რჩება - ხდება 

თანხვედრათა წახალისება (დაჯილდოება) და არათანხვედრათა და გამოტო- 

ვებათა დაჯარიმება. 

ორ თანამიმდევრობას შორის მსგავსების შეფასების პირდაპირი, მარტივი 

მეთოდი გულისხმობს ყველა შესაძლო ურთიერთსწორების განხილვას და მათ 
შორის მაქსიმალურქულიანის ამორჩევას. მაგრამ ორ თანამიმდევრობას შორის 

შესაძლო “თურთიერსწორებათა რიცხვი მათი სიგრშეების ექსპონენციალური 

ფუნქციაა (საკმაოდ დიდი რიცხვია), და აქედან გამომდინარე ასეთი მიდგომა 
მიგვიყვანს ძალზედ ნწელა მომუშავე ალგორითმამდე. საბედნიეროდ მოიძებნა 

გაცილებით სწრაფი ალგორითმი. 

სწრაფი ალგორითმი ემყარება დინამიკური პროგრამირების სახელით ცნობილ 

მიდგომას. მიდგომა გულისხმობს გლობალური ამოცანის მზარდი დონის, იგივე 

სახის ქვეამოცანებად დანაწევრებას და ქვედა დონის ქვეამოცანების გადაწყვე- 

ტისას მიღებული შედეგების გამოყენებას შემდგომი (ზედა) დონის ქვეამოცანის 
გადასაწყვეტად. ვთქვათ შესადარებელია ორი § და L თანამიმდევრობა. იმის 

მაგივრად, რომ მოვახდინოთ მთლიან თანამიმდევრობათა შედარება, ვახდენთ 

თანამიმდევრობათა თანდათანობით, სულ უფრო მზარდი სიგრშის პრეფიესების 

მსგავსების შეფასებას და შეფასების მოცემულ ეტაპზე მოპოვებული ინფორმაციის 
შემდგომ ეტაპზე გამოყეწებას. ამოცანის გადაწყვეტა იწყება მოკლე პრეფიქსების 
განხილვით და მიღებული ინფორმაციის გათვალისწინებით წარმოებს ანალო- 

გიური ამოცანების გადაწყვეტა სულ უფრო მზარდი სიგრძის პრეფიქსებისათვის. 

ვთქვათ «ის სიგრძეა თ, ხოლო სი კი ი. «სათვის შეიძლება შეირჩეს »+7 
შესაძლო პრეფიქსი, Cთვის კი X#+7, ცხადია ცარიელი (ნულოვანი - გამოტოვებათა 

შესაბამისი) პრეფიქსის გათვალისწინებით. ჩვენი მიზანია ვაწარმოოთ ისეთი 

(თ+7) X ( 947) განზომილებიანი მატრიცა, რომლის თითოეული (, /) ელემენტი 

ახასიათებსს ა«/7../-სა და M/7./-ს შორის ოპტიმალურ მსგავსებას (გვაძლევს 

საუკეთესო ქულათა ჯამს). 10.1 სურათზე წარმოდგენილია მატრიცა =##M#C და 

=#CC თანამიმდევრობების ურთიერთსწორებისათვის. პრეფიქსების ადვილად 
შედარების მიზნით « განვალაგოთ კიდურა მარცხენა სვეტის სახით, ხოლო (L 

ზედა პირველი სტრიქონის სახით. შევნიშნოთ, რომ პირველი სტრიქონი და 

პირველი სვეტი აღწერს არანულოვანი პრეფიქსების წულოვანთან შედარების 

შედეგებს და აქედან გამომდიწარე, შედარების დამახასიათებელი ქულათა ჯამი 
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C 4 -8 -5 4 +                   

    

სურათი 10.1. ოპტიმალური ურთიერთსწორეზისათვის წარმოებული ორგანზომი- 
ლებიაწი მატრიცა # (0). (04) უჯრის ზემო მარცხენა კუთხეში განლაგებული 
სიდიდეები მიუთითებენ იმაზე უდრის თუ არა #0). «01-ს. სვეტთა და სტრიქონთა 
შესაბამისი ინდექსების ათვლა წარმოებს 0-დან. 
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გამოითვლება ფორმულით -2%+ სადაც X არანულოვანი თანამიმდევრობის (პრე- 

ფიქსის) სიგრძეა. ასე რომ, პირველი სტრიქონისა და სვეტის შევსება დიდ 

სიძნელეს არ წარმოადგენს. 

ახლა ვნახოთ, თუ როგორ შეიძლება სხვა სტრიქონთა და სვეტთა შევსეზა. 

სტრატეგიის არსი იმაში მდგომარეობს, რომ ჩვენ შეგვიძლია შევაფასოთ (V, /) 

ელემენტის სიდიდე წინა სამი #-, » (-I, /-) და (C, /-)) ელემენტის 
მნიშვნელობიდან გამომდინარე. ამას საფუძვლად უდევს ის, რომ L«//../ -ისა და 
(I.// პრეფიქსებს შორის ურთიერთსწორების მიღწევის სამი გზა არსებობს. ეს 
გზები განისაზღვრება სწორედ ზემოთხსენებული წინა სამი ელემენტის 
მნიშვნელობებზე დაყრდნობით. კერძოდ, #//1./-ისას და #/I.” შორის 

ურთიერთსწორებისას გვაქვს სამი არჩევანი: 
« გამოვიყენოთ «/I/../-ის #M/I./-1/”-თან ურთიერთსწორება და შევუთავსოთ 

გამოტოვება V///ს 
« გამოვიყენოთ «/..-I/ის (/1./-1-#თან ურთიერთსწორება და შევუთავსოთ 

5/I/ (7-ს 
9 გამოვიყენოთ #«/7..”-1/”ის §/7./#თან ურთიერთსწორება და შევუთავსოთ +«// 

გამოტოვებას. 

გამომდინარე იქიდან რომ დაუშვებელია გამოტოვებათა “ურთიერთშე- 
საბამისობაში მოყვანა (ერთსა და იმავე სვეტში განთავსეზა), სხვა არჩევანი არ 

არსებობს. მცირე პრეფიქსებს შორის საუკეთესო ურთიერთსწორების დამახასი- 

ათებელი ქულათა ჯამები ინახება მატრიცის ელემენტების სახით, რათა 
განხორციელდეს მატრიცის თანმიმდევრული შევსება. ამრიგად, მსგავსებისა და 
შესაბამისი მატრიცის მისაღებად შეიძლება ვისარგებლოთ შემდეგი ფორმულით: 

§1//) ( §/1..1/, M/1../-1/) -2 

§IM1 ( §/ L..I/, §/ 1..//) = I)9X ( §709 ( §/1..1-1/, M/1../-1/) # ი(7/) (10.2) 

5771 ( §/ 1..I–I/, M/ 7..//) -2 

სადაც, თუ #§/1/=(///, მაშინ #(,/) = 1 და თუ §/1/>I//, მაშინ ჯ#(./)=-I-ს. 10.1 სურათზე 

სიM-ს სიდიდეთა მნიშვნელობები მოცემულია (#/) ელემენტთა შესაბამისი 

უჯრედების ზედა მარცხენა კუთხეეებში. ამრიგად, «უკანასკნელი ტოლობის 
გათვალისწინებით ჩამოყალიბებული #8 მატრიცის ელემენტები ასე შეიძლება 
გამოითვალოს 

3/#/-/-2 
9 (1/) = XI9X (/ მ/ 1-1, /-1/ #900/) (10.3) 

მ/I-1,//-2 
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ამრიგად გვაქს გამოთვლების თანამიმდევრულად განხორციელების 
შესაძლებლობა და ძალზე ადვილია მატრიცის სტრიქონების მარცხნიდან 

მარჯვნივ და ასევე სვეტების ზემოდან ქვემოთ თანამიმდევრულად შევსება. ანუ 

მ/1//-ს გამოთვლა სიძნელეს არ წარმოადგენს, თუ უკვე შევსებული გვაქვს ჩ2/ »/- 

1/, 8(I-I,/-1/და #/)-/, //ელემენტები. 
და ბოლოს, შევნიშნოთ, რომ 10.1 სურათზე ისრები მიუთითებს იმაზე, თუ 

რომელი ელემეწტი ან ელემენტები (ასეთი შეიძლება ერთზე მეტი იყოს) 

განაპირობებენ მოცემული ელემენტის მნიშვნელობას აწუ მაქსიმალურს (10.3)-ით 
განსაზღვრულ შესაძლო სიდიდებს შორის. ასე მაგალითად, 2/7,2/ ელემენტის 
მნიშვნელობა განისაზღვრა, როგორც მაქსიმალური შემდეგ სიდიდეებს შორის 

2/ 1, 1/-2=-1 

მ/0. 1/-1=-3 
2/0C 27-2=-6 

ამ შემთხვევაში მაქსიმუმის მიღწევის მხოლოდ ერთი გზა არსებობს (1,1) 
ელემენტის საშუალებით, და სწორედ ამას გვიჩვენებს ისარი. 

102 სურათზე მოცემულია ალგორითმი, რომლის მიხედვითაც ხდება 
მსგავსების მატრიცის შევსება იგი სტრიქონ-სტრიქონ ადგენს ელემენტთა 
მნიშვნელობებს. და ეს მნიშვნელობები დამოკიდებულია გამოტოვების 

დამაჯარიმებელ #-ს სიდიდესა (როგორც წესი /„ < 0) და ასოთა წყვილებისათვის 
გამოყენებულ ქულათა დარიცხვის # ფუნქციაზე. 10.1 სურათზე გამოსახული 

შემთხვევისათვის #=-2; #(2,ხ)=) თუ §=ხ და „ჯ(მ,ხ)= -I თუ გ>ჩ. 

ალგორითმი მსგავსება 
შემავალი სიდიდეეზი: §და (თანამიმდევრობანი 

გამოსავალი: § და (-შორის მსგავსება 

» </ 
» <)/” 
1იL I «– 010 > ძ0 

2/I,0)<–-IXწ 

10L/ ––- 010 იძი 

2/0)/ «–/X8 
#0იL 1 – 70 თძი 

10L/ <–– 110 MX ძი 

პ/I/C– თიX (8 L/-I+#8. 
მ/ 1-1, /-1/ +). 

მ(I2-ს/778) 
ჯ6ხსი მ/თ,ი/ 

სურათი 10.2. ორი თანამიმდევროზის შესადარებლად გამოყენებული დიწამიკური 

პროგრამირების ზაზისური ალგორითმი 
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ოპტიმალური ურთიერთსწორება 

ჩვენ განვიხილეთ თუ როგორ შეიძლება ორ თანამიმდევრობას შორის მსგავსების 

შეფასება. ახლა შევეცდებით წარმოვადგინოთ ოპტიმალური ურთიერთსწორეზის 

კონსტრუირების პროცედურა. ამ საქმეში დაგვეხმარება 10.1 სურათზე მოყვა- 

წილი ისრები ერთადერთი მოთხოვნა მდგომარეობს იმაში, რომ ჯგ(თ,ი) 

ელემენტიდან მივყვეთ ისრებს, ვიდრე არ მივაღწევთ #4(00) ელემენტს. 

თითოეული ისარი ურთიერთსწორების გზაზე გადადგმული გარკვეული 

ნაბიჯია. მაგალითისათვის განვიხილოთ 23(0/) ელემენტიდან გამოსული ისარი, 
თუ ჰორიზონტალურია, მაშინ იგი შეესაბამება ურთიერთსწორებულ წყვილს 

(სვეტს), რომელშიც #77 ასო შესაბამისობაშია გამოტოვებათან «+ში; თუ იგი 

ვერტიკალურია, მაშინ ერთმანეთის ქვეშ დგება #/// ასო და გამოტოვება «ში; და 

ბოლოს, დიაგონალური ისარი მიუთითებს ურთიერთსწორებულ წყვილზე 
(სვეტზე), რომელშიც ურთიერთსწორებულია #«/”/ და V// ასოები. როგორც წესი, 

პირველ თანამიმდევრობას (#) განათავსებენ ვერტიკალურად, სვეტის გასწვრივ. 
ამრიგად, ოპტიმალური ურთიერთსწორება შესაძლებელია ადვილად კონს- 

ტრუირდეს მარჯვნიდან მარცხნივ, თუ ზაზისური ალგორითმის გამოყენებით 
გამზადებულია #4 მსგავსების მატრიცა. აქვე უნდა აღინიშნოს, რომ ისრის 

არჩევისას გაითვალისწინება გარკვეული პირობების შესრულება, რომელთა 

შესახებაც ვისაუბრებთ ქვემოთ. 

10.3 სურათზე წარმოდგენილია ოპტიმალური ურთიერთსწორების რეკურსიული 
(CVI§IVC0) ალგორითმი მოცემული « და ( თანამიმდევრობებისა და მათი 

მსგავსების აღმწერი § მატრიცისათვის. „#/თ (თ,ი,I/2ი) პროცედურით წარმოებს 
ოპტიმალური ურთიერთსწორების კონსტრუირება. შედეგი მოიცემა 4#M#წი-” და 

ვსხთ-.- ვექტორთა წყვილით, რომლებიც 1.. #9 პოზიციებში განალაგებენ 

შესაბამის ასო-ნიშნებს, ანუ გამოტოვებებსა და თანამიმდევრობათა შემქმნელ 

სიმბოლოებს. ურთწერთსწორების სიგრძე ასევე განისაზღვრება ალგორითმის 
საშუალებით და მოიცემა /6ი პარამეტრით. შევნიშნოთ, რომ თM» (/ §/ /L/)<#ი< 

ჰუჯი. 

თანამიმდევრობათა მოცემული წყვილისათვის შესაძლებელია მოძებნილ იქწეს 

ოპტიმალური ურთიერთსწორების რამდენიმე ვარიანტი. 103 სურათზე 

გამოსახული ალგორითმის რეალზების საფუძველზე შესაძლებელია მიღებულ 

იქნეს ერთ-ერთი მათგანი, ამასათან #/) ელემენტიდან გამოსულ მიმართულებათა 

შორის უპირატესების განსაზღვრა ამ შემთხვევაში წარმოებს საათის ისრის 
მიმართულების შესაბამისად (იხ. სურათი 10.4). 
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ალგორითმი ურთიერთსწორება 
შემავალი სიდიდეები: მსგავსების ალგორითმით მიღებული 3 

მატრიცის 1) ელემენტები 

გამოსავალი: ურთიერთსწორება 23M#თ-«, მMწი-L-სა და #6ი 
სიგრძის სახით. 

1წI-0ზიძ,-0ლ ი 
ჰი – 0 

0%61IL 7 > 080ძ გ/I// = მ//-1//+წ თ ი 

„“4I/6ი (1-I, /, 16) 

ჰი CI +/ 

2Mთი- /160/ <– 3// 

8M0ი-L /I6ი/ <– - 

ტ1§6 1წ | > 02=ძ / >0 89ძ 2/,// = 3/I-1,)-I/+ 90) მიი 

#4IMლ C-I, /-1, 160) 

ჰე C-#100+71 

8Mდღა-§ /16ი/ <– §/I/ 

მMნი-L//160/ – M/ 

CIC // ამ შემთხვევაში 7 > 0 გიძ 3//,/ = 3/#/-1/ + 
”#IIIდი (I, /-1, 16) 

ჰი –-100+I 

8M6Mი-9 /16ა/ «- - 
მIIთ)-L //6ი/ <- M/ 

სურათი 10.3. ოპტიმალური ურთიერთსწორეზის რეკურსიური ალგორითმი 

ყოველივე აღნიშნულიდან გამომდინარე, მოცემული ალგორითმით მიღებული 

ურთიერთსწორებისათვის შეიძლება გამოვყოთ შემდეგი თავისებურებანი: 

არჩევნის არსებობის შემთხვევაში გამოტოვებას ში უპირატესობა აქვს ორი ასოს 
დაწყვილებასთან და ეს უკანასკნელი უპირატესობით სარგებლობს გამოტოვე- 
ბასთან «-ში. ასე მაგალითად, თუ მოვახდენთ =#IL#I-სა და =ILI#IL#-ს ურთიერთ- 

სწორებას მივიღებთ 

- MI # I 
1#ტ1#4 – 

და არა 

#”//#IL – 

- 1#1I 4 
რომელიც ასევე ამ ორი თანამიმდევრობის ოპტიმალურ ურთიერთსწორებას 

წარმოადგენს. 
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მაქსიმად, ურაღ უპირატესი 

მინიმალ. უპირატესი 

სურათი 10.4. ისართა უპირატესოზის განმსაზღვრელი მიმართულება 

თუ მოვახდენთ =/#/#/ და =#/#ტ#/# თანამიმდევრობათა ურთიერთსწორებას, 
მივიღებთ მხოლოდ 

--#ტ 
#4 /.8./. 

მიუხედავდ იმისა რომ არსებობს კიდევ ოთხი სხვა ოპტიმალური 
ურთიერთსწორება. მოყვანილ “ოურთიერთსწორებას ხშირად მოიხსენიებენ, 
როგორც ზემოუპირატესს, გამომდიწარე იქიდან, რომ უპირატესად გამოიყენება 

მატრიცის ზემოთ მიმართული ისრები. უპირტესობის შეცვლა ადვილი 

ბგანსახორციელებელია და მიიღწევა )წ ოპერატორების თანამიმდევრობის 

შეცვლით ოპერატორთა რიგში. ამრიგად ადვილი მისაღებია ქვემოუპირატესი 

ურთიერთსწორებაც. ორ თანამიმდევრობას შორის ყველა შესაძლო ოპტიმალურ 
ურთიერთსწორებათა რიცხვი მოიცავს როგორც ზემოუპირატეს, ისე 

ქვემოუპირატეს ურთიერთსწორებებს. 

ცხადია, შესაძლებელია ალგორითმის ისე ორგანიზება, რომ მან მოგვცეს #«-სა და C 
ს შორის ყველა შესაძლებელი ოპტიმალური ურთიერთსწორება. ამისათვის 
საჭიროა იმ წერტილთა სიმრავლის დამახსოვრება, რომელთათვისაც არსებობს 

არჩევანი და გარკვეული ნაბიჯის გავლის შემდეგ მათ უნდა დავუბრუნდეთ, 
რათა გამოვავლინოთ ისრების გასწვრივ (00) ელემენტის მიღწევის ყველა 

შესაძლო გზა. შეიძლება არსებობდეს ოპტიმალურ ურთიერთსწორებათა ძალზე 
დიდი რიცხვი. ასეთ შემთხვევებში, მიზანშეწონილია წარმოვადგინოთ მათი 

მხოლოდ მოკლე დახასიათება, ან სულაც ამ ურთიერთსწორებათა მხოლოდ 

ნაწილი, მაგალითად ზემოუპირატესი ან ქვემოუპირატესი ვარიანტები. 
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ახლა შევაფასოთ აღწერილი ალგორითმის სირთულე. ბაზისური ალგორითმი 

(იხ. სურ. 102 ) მოიცავს ოთხ ციკლს. მათგან პირველი ორი გულისხმობს 
მინიჭების ოპერაციებს და მოითხოვს შესაბამისად C/თ) და CC) დროს. ბოლო 
ორი ციკლით ხდება მატრიცის ელემენტების შევსება. ოპერაციათა რიცხვი ამ 

შემთხვევაში ძირითადად დამოკიდებულია თაწამიმდევროზბათა სიგრძეზე და ე.ი. 

მატრიცის განზომილებაზე. ამაზე დაიხარჯება CXთი) ანუ თი-ის პროპორციული 

დრო და იგი ძირითადი წაწილია ჯამური დროის. საჭირო მეხსიერება ასევე 

პროპორციულია მატრიცის ზომისა. ამრიგად, ალგორითმის სირთულე როგორც 
დროის, ისე მეხსიერების თვალსაზრისით შეიძლება დახასიათდეს C/(თ»ი) 

დამოკიდებულებით. როცა თანამიმდევრობებს ერთნაირი ან თითქმის ერთნაირი 

სიგრძე (მაგ. ») აქვთ, ვიღებთ C/ი2) დამოკიდებულებას. ამიტომაც ეს ალგორითმი 

ითვლება კვადრატული სირთულის ალგორითმად. 

როცა მატრიცა უკვე შევსებულია, ურთიერთსწორების კონსტრუირება მოითხოვს 
CV2ი) ანუ #6ი-ის პროპორციულ დროს, სადაც #6ი ურთიერთსწორების სიგრძეა, 

ანუ მაქსიმუმ (თ·იჯის პროპორციულ დროს. ამიტომ აქ უნდა აღინიშნოს, რომ 
მოსახმარი სამანქანო დროისა და საჭირო მეხსიერების მოცულობიდან გამომ- 
დინარე, დინამიკურ პროგრამირებაზე დაფუძნებული ორი თანამიმდევრობის 

ოპტიმალური ურთიერთსწორების ალგორითმი, ვერ უზრუნველყოფს დიდი 

მოცულობის მონაცემთა ბაზებში საკვლევთან მსგავსებული თანამიმდევრობების 

გამოვლენის ამოცანის რეალურ სამანქანო დროში გადწყვეტას. შესაბამისად, 

დიდი მოცულობის თანამიმდევრობათა შესახებ მონაცემთა ბაზების 

ანალიზისათვის შემუშავებულ იქნა თანამიმდევროზათა მსგავსების შემფასებელი 
სპეციალური, მართალია ნაკლებად ზუსტი, მაგრამ უფრო სწრაფი მეთოდები, 

რომელთა შესახებაც ვისაუბრებთ შემდეგში მომდევნო პარაგრაფში კი 

განვიხილავთ დინამიკური პროგრამირების ბაზური ალგორითმის ვარიაციებს. 
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11. ორი თანამიმდევრობის შედარება. ნახევრადგლო- 
ბალური და ლოკალური ურთიერთსწორება 

ნახევრადგლობალური ურთიერთსწორება 

ნახევრადგლობალური ურთიერთსწორების შემთხვევაში ქულების დარიცხვისას 

მხედველობაში არ მიიღება თაწამიმდევრობათა კიდურა გამოტოვებები. დიწნა- 

მიკური პროგრამირების ბაზისური ალგორითმის ერთ-ერთი საინტერესო 

თვისება მდგომარეობს იმაში, რომ მატრიცის ფორმირებისას განხორციელებული 

უმნიშვნელო მოდიფიკაციების საშუალებით შესაძლებელია ვაწარმოოთ კიდურა 

გამოტოვებების დაჯარიმების კონტროლი. 

დავიწყოთ "კიდურა გამოტოვებები”» განმარტებით და ვნახოთ გარკვეულ 

პირობებში რატომაა მიზანშეწონილი მათი იგნორირება. კიდურა გამოტოვება 

შეესაბამება თანამიმდევრობის პირველ ასომდე ან ბოლო ასოს შემდგომ 
განლაგებულ უბანს. ასე მაგალითად, ქვემოთ, მაგალითის სახით მოცემულ 

ურთიერსწორების შემთხვევაში მეორე თანამიმდევრობის ყველა გამოტოვება 

კიდურაა, მაშინ, როცა პირველი თანამიმდევრობაში არსებული ერთადერთი 

გამოტოვება არაკიდურაა. 

C#6CC/ - CIICC6ტIICICC6C (11.1) 
---C0ტცCCI66--------- 

შევნიშნოთ, რომ ამ თანამიმდევრობათა სიგრძეები მნიშვნელოვნად განსხვავდება 

ერთმანეთისაგან. ერთის სიგრძეა 8, ხოლო მეორე მოიცავს 18 ასოს. როცა სიგრძე- 

ები მნიშვნელოვნად განსხვავდება ერთმანეთისაგან და რიგ სხვა შემთხვევებშიც, 

ურთიერთსწორებისას შეიძლება გაჩნდეს გამოტოვებათა მნიშვნელოვანი რაოდე- 

ნობა, რაც თავის მხრივ ქულათა ჯამზე აისახება დიდი უარყოფითი წილით. თუ 

ჩვენ ვახდენთ კიდურა გამოტოვებათა იგნორირებას, მაშინ ურთიერთსწორების 

(11.1) ვარიანტი საკმაოდ კარგია (6 თანხვედრა, 1 ართანხვედრა და 1 გამოტოვე- 

ბა). 
ცხადია, რომ ზემოთ მოყვანილი ურთიერთსწორება არ წარმოადგენს ამ ორი 
თაწამიმდევრობის საუკეთესო გლობალურ ურთიერთსწორებას. ქვემოთ წარმო- 

გიდგენთ სხვა ურთიერთსწორებას (11.2), რომელიც შეესაბამება მოცემულ თანა- 

მიმდევრობათა გლობლურ ოპტიმალურ ურთიერთსწორებას და რომელიც ხასი- 

ათდება უმაღლესი ქულათა ჯამით (-12, მაშინ როცა წინა ვარიანტში ჯამი -19 ია). 
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C#ტCC# - CI1CCტ4I1I1CICCC (11.2) 

მიუხედავად იმისა, რომ უკანასკნელი ურთიერსწორებისას მიიღწევა ქულათა 

მაქსიმუმი და ადგილი აქვს მეორე თანამიმდევრობის ყველა ასოს პირველი 

თანამიმდევრობის იდენტურ ასოებთან შესაბამისობაში მოყვანას, ასეთი ურთი- 
ერთსწორება მსგავსებული უბნების წარმოჩენის თვალსაზრისით უინტერესოა. 

იდენტური ასოების მაქსიმალურად შესაბამისობაში მოყვანის მიზნით წარმოებს 
მეორე თანამიმდევრობის გამოტოვებებით “უხეში დანაწევრება თუ ჩვენ 
გვაინტერესებს გრძელი თანამიმდევრობის ის უბნები, რომლებიც სხვა მოკლე 

თანამიმდევრობის მსგავსებია, მაშინ ცხადია, რომ პირველი ურთიერთსწორება 

(11.1), უფრო კარგად შეესაბამება ამოცანის ხასიათს. მაგრამ ამ შემთხვევაში 

ქულათა დარიცხვის პროცესში საჭიროა კიდურა გამოტოვებების იგნორირება (არ 

დაჯარიმება) და ამის შედეგად ქულათა ჯამი გახდება 3. 

ახლა ავღწეროთ ის ცვლილებები ბაზისურ ალგორითმში, რომელთა 

საშუალებითაც ხდება კიდურა გამოტოვებების იგნორირება. თავიდან 

განვიხილოთ შემთხვევა, როცა არაა სასურველი საჯარიმო ქულათა დარიცხვა «- 
ის ბოლო ასოს შემდგომ განთავსებულ გამოტოვებებზე განვიხილოთ 

ოპტიმალური ურთიერთსწორება ასეთ შემთხვევაში. +ის ბოლო ასოს შემდგომი 

გამოტოვებანი შესაბამისობაში მოდის «ს სუფიქსთან თუ “ოუკუვაგდებთ 
ურთიერთსწორების ბოლო ნაწილს, დაგვრჩება ურთიერთსწორება «სა და «ს 

პრეფიქსს შორის, ურთიერთსწორეზბის საწყისი ნაწილისათვის დამახასიათებელი 

ქულათა ჯამით. ასე რომ, +ის ბოლო ასოს შემდგომ განთავსებულ გამოტოვებებზე 

საჯარიმო ქულათა დარიცხვის გარეშე ოპტიმალური ურთიერთსწორების 

მიღწევისათვის საკმარისია მოინახოს საუკეთესო მსგავსება «სა და ს პრეფიქსს 
შორის. ჩვენ უკვე აღვნიშნეთ, რომ გ მატრიცის (#,) ელემენტი ახასიათებს 

მსგავსებას §/7./-ისა და ი/7.)/”ის შორის. გამომდინარე აქედან, მიზნის 
მისაღწევად საკმარისია შეირჩეს 2=ს ბოლო სტრიქონში მაქსიმალური ელემენტი 

და ამრიგად 

MჩM 

თ (0 =I02X 2/თ// (11.3) 
ჯჰ=I| 

შევნიშნოთ, რომ მოცემულ შემთხვევაში ოდნავ შეიცვალა «1თ (,6) არსი. ის უკვე 

გვიჩვენებს მსგავსებას კიდურა გამოტოვებების იგნორირების პირობებში. ზემოთ 
მოცემული გამოსახულება განსაზღვრავს საუკეთესო “«ურთიერთსწორების 
შესაბამის ქულათა ჯამს. რაც შეეხება თვით ურთიერთსწორებას, ყოველივე წარი- 

მართება ისევე, როგორც ბაზისური ალგორითმის შემთხვევაში, ოღონდ ამ 

შემთხვევაში ვიწყებთ მოშრაობას (თ,X) ელემენტიდან, სადაც # განისაზღვრება 
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სურათი 11.1. 8-#ტტCC და LCC/# თაწამიმდევრობათა შორის მსგავსების მატრიცა, 
აგებული ბაზისურ ალორითმზე დაყრდნობით. §-ის ბოლო ასოს შემდგომ განთავ- 
სებულ გამოტოვეზებზე საჯარიმო ქულათა არდარიცხვის პირობებში ოპტიმალური 
ურთიერთსწორების მიღწევისათვის საკმარისია მოძრაობა დავიწყოთ ქვედა კიდურა 
სტრიქონის მაქსიმალური ელემენტიდაწ. ამ შემთხვევაში ოპტიმალური ურთიერთ- 
სწორეზის ქულათა ჯამი = -2. 
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(11.3) პირობით. 11.1 სურათზე მოცემულია მსგავსების მატრიცა და ისრების 
მეშვეობით განსაზღვრული ოპტიმალური ურთიერთსწორების შესაბამისი გზა 

მოცემული შემთხვევისათვის. 

ანალოგიურად, როცა არ გვინდა რომ დაჯარიმდეს ს ბოლო გამოტოვებები, 

მაქსიმუმი მოიძებნება კ-ს ბოლო სვეტში და იქიდან იწყება მოძრაობა. 

შეგვიმლია გავაერთიანოთ ეს ორი მიდგომა და ვიპოვოთ საუკეთესო 
ურთიერსწორება იმ შემთხვევისათვის, როცა უნდა მოხდეს ორივე 

თანამიმდევრობის ბოლო გამოტოვებათა იგნორირება. ამ შემთხვევაში 

მაქსიმუმის მოძიება ხდება მატრიცის განაპირა ზოლში, რომელიც აერთიანებს 

კიდურა სვეტსა და კიდურა სტრიქონს და ურთიერთსწორების მისაღწევად 

მოძრაობა იწყება სწორედ ასეთნაირად შერჩეული მაქსიმალური ელემენტიდან 

(00) ელემენტის მიმართულებით. 

ახლა განვიხილოთ საწყისი გამოტოვებების შემთხვევა. დავუშვათ საჭიროა ისეთი 
საუკეთესო ურთიერთსწორების მიღწევა, რომელიც უნდა მიმდინარეობდეს + 

მდე საწყისი გამოტოვებების იგნორირების პირობებში. იგი ეკვივალენტურია «სა 

და #ს სუფიქს შორის საუკეთესო ურთიერთსწორებისა. ასეთი ურთიერთსწო- 
რების მისაღწევად, ისე როგორც ბაზურ შემთხვევაში, უნდა გამოვიყენოთ (=თ+7) X 

(9+1) მატრიცა, მაგრამ ოდნავ სახეშეცვლილი ფორმით. მატრიცა ივსება იგივე 

ფორმულების გამოყენებით, რომლებსაც ვხმარობდით ბაზისური ალგორითმის 

შემთხვევაში, ანუ (10.3) განტოლებების გამოყენებით. მაგრამ ამ შემთხვევაში უკვე 

სხვანაირად ხდება მატრიცის ინიციალიზაცია. პირველი სტრიქონის ელემენტებს 

ენიჭებათ წულოვანი მნიშვნელობები. 11.3 სურათზე წარმოდგენილია მაგალითი 

იმის სადემონსტრაციოდ, რომ (10.3 განტოლებები მართლაც მუშაობს ამ 

შემთხვევაში. 

ანალოგიური ხერხს თუ გამოვიყენებთ და “«ოუკვეე პირველი სვეტის 

ინიციალიზაციას მოვახდენთ ნულებით, მაშინ მიიღება მატრიცა, რომელიც 

შესაბამისობაში იქნება #ს დასაწყისში (პირველი ასოს წინ) გამოტოვებათა 
იგნორირებასთან. ამ შემთხვევის საილუსტრაციო მაგალითი იხილეთ 11.4 

სურათზე. 

11.1 ცხრილში თავმოყრილია ინფორმაცია ყველა ზემოხსენებულ შემთხვევათა 

შესახებ. განიხილება ქულათა არდარიცხვის ოთხი შემთხვევა: §-ის საწყისი და 

ბოლო და L-ს საწყისი და ბოლო. ჩვენ შეგვიძლია მოვახდინოთ ამ შემთხვევათა 

კომბინირება და ყველა შემთხვევაში ვიპოვოთ მსგავსება თითქმის ანალოგიური 

გზით. ერთადერთი რაც უნდა შეიცვალოს, არის ინიციალიზაციის სახე და ის თუ 

საიდან უნდა იქნეს მოძიებული მოძრაობის დასაწყისის განმსაზღვრელი მაქსიმა- 
ლური ელემენტი. საწყის გამოტოვებათა იგნორირება ხორციელდება გარკვეული 
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სურათი 11.2. §2CCC# და L=#CC თაწამიმდევრობათა შორის მსგავსეზის მატრიცა, L-ს 
ბოლო ასოს შემდგომ განთავსებულ გამოტოვებებზე საჯარიმო ქულათა არდარიცხვის 
პიროზებში ოპტიმალური ურთიერთსწორების მიღწევისათვის საკმარისია მოძრაოზა 
დავიწყოთ მარჯვენა კიდურა სვეტის მაქსიმალური ელემენტიდან. ამ შემთხვევაში 
ოპტიმალური ურთიერთსწორეზის ქულათა ჯამი =1 
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სურათი 11.3.9-CC## და L-#CC თანამიმდევრობათა შორის მსგავსების მატრიცა, 

აგებული ბაზისური ალორითმზე დაყრდნობითა და პირველი სტრიქონის 
ნულოვანი ინიციალიზაციით, ანუ 3ის პირველი ასოს წინ განთავსებულ 
გამოტოვებებზე საჯარიმო ქულათა არდარიცხვისს პიროზებში. ოპტიმალური 
ურთიერთსწორების მიღწევისათვის საკმარისია მოპრაოზა დავისწყოთ 9#(თ,0) 

ელემენტიდან. ამ შემთხვევაში ოპტიმალური ურთიერთსწორების ქულათა ჯამი თ
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სურათი 11.4. §>>ტ#ტCC და CCC# თანამიმდევრობათა შორის მსგავსების 

მატრიცა, აგებული ზაზისური ალგორითმზე დაყრდნოზითა და პირველი 
სვეტის წულოვანი ინიციალიზაციით. აწუ C-ს პირველი ასოს წინ გაწთავსე- 
ზულ გამოტოვებებზე საჯარიმო ქულათა არდარიცხვის პიროზებში, ოპ- 
ტიმალური ურთიერთსწორების მიღწევისათვის საკმარისია მოშრაოზა და- 
ვიწყოთ 2(თ,ი) ელემენტიდან. ამ შემთხვევაში ოპტიმალური ურთიერთ- 
სწორიზის ძოლათა «ამი = 0. 
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პოზიციების ნულოვანი ინიციალიზაციით. ბოლო გამოტოვებათა იგნორირება 

მიიღწევა მოძრაოზის დასაწყისის ელემენტთა მოძიების წესით. მაგრამ მატრიცის 

შევსება ყველა შემთხვევაში (10.3) განტოლებებით წარიმართება. 

ცხრილი 11.1 გამოტოვებეზბზე ქულათა არდარიცხვის პიროზეზი. 

ადგილი სადაც გამოტოვეზა არ უნდა ქმედება 
დაჯარიმდეს 

პირველი თანამიმდევროზის საწყისი პირველი სტრიქონის ნულებით 
ინიციალიზაცია 

პირველი თანამიმდევრობის ბოლო მაქსიმუმი მოიძიება ბოლო სტრიქონში 

მეორე თაწამიმდევრობის საწყისი პირველი სვეტის წულებით 
ინიციალიზაცია 

მეორე თაწამიმდევრობის ბოლო მაქსიმუმი მოიძიება ზოლო სვეტში 

ლოკალური ურთიერთსწორება. 

« სა და Cს შორის ლოკალური ურთიერთსწორება გულისხმობს +-ის ქვერიგის 
სწორებას Cს ქვერიგთან. მოცემულ ქვეპარაგრაფში განვიხილავთ ალგორითმს, 

რომელიც ემებს ორ თანამიმდევრობას შორის მაქსიმალურ ქულათა ჯამით 

დახასიათებულ ლოკალურ ურთიერთსწორებას. იგი ცნობილია სმიტ-ვატერმანის 

ალგორითმის სახელით. | 

ეს ალგორითმი წარმოადგენს ბაზისური ალგორითმის ვარიაციას ამ 

შემთხვევაშიც, ძირითად მონაცემთა წარმოდგენა ხდება (თ+7) X (:+1) მატრიცის 

საშუალებით. მაგრამ მატრიცის თითოეული ელემენტი უკვე გვიჩვენებს #«/1../77-ის 

და #/I.//-ის შორის სუკეთესო (მაქსიმალურ ქულათა ჯამიანი) ლოკალური 

ურთიერთსწორების ქულებს. პირველი სტრიქონისა და პირველი სვეტის 

ელემენტები წულებია. ანუ ყოველი (C-ს შეფასებისას, გამოტოვებების შემცველ 
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0 I 2 3 

0 0 0 (1) 0 

1 -1 =! 

# I 0 1 0 0 

1 -1 -1 

# 2 0 1 0 0 

1 1 -1 

C 3 0 0 2 0 

-I -1 1 

C 4 0 0 0 3                       

სურათი 11.5. =244CC და L#6C თაწამიმდევროზათა შორის ლოკალური 
მსგავსების მატრიცა, აგებული (11.4) ფორმულით აღწერილი წესით. (0) უჯრის 
ზემო მარცხენა კუთხეში განლაგებული სიდიდეეზი მიანიშნებენ უდრის თუ არა 
8(1) LI1-ს. სვეტთა და სტრიქონთა შესაზამისი ინდექსეზის ათვლა წარმოეზს 0-დან, 
ლოკალური ურთიერთსწორეზის ზილიკის განმსაზღვრელ სასტარტო წერტილად 
შეიძლება გამოყენებულ იქნეს მატრიცის ნებისმიერი ელემენტი. მათ შორის 
მაქსიმლურ ქულიანი “ურთიერთსწორების გამოსავლენად მაქსიმალური 
ელემენტი. ურთიერთსწორეზის ბილიკი მთავრდება ან ელემენტში, საიდანაც 
ისარი არ გამოდის, ან ნულოვან ელემენტში 
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სუფიქსეზისათვის ხდება ქულათა ჯამის განულება, რათა მათ გავლენა არ 
იქონიონ ლოკალურად მაქსიმლურ ქულათა ჯამის მქონე ფრაგმენტის 

მოძიებაზე. აქედან გამომდინარე მატრიცის ელემენტები «უნდა იყოს 20. 

გარკვეულწილად ამ ფაქტითაა განპირობებული პირველ სტრიქონსა და სვეტში 

წულების განთავსება, ანუ მატრიცის ინიცაილიზაციის წულოვანი ვარიანტი. 
ინიციალიზაციის შემდგომ, მატრიცის ელემენტთა შევსება მიმდიწარეობს 

ჩვეულებრივი გზით, ანუ 2///ს სიდიდე დამოკიდებულია წინა ეტაპზე 

განსაზღვრული სამი ელემენტის მნიშვნელობაზე საბოლოო სახე 
დამოკიდებულებისა შეიმლება გამოვსახოთ ასე: 

მ/ ,)-1/+8, 
მ/1I// =019X / მ/I-1,)-1/+9C)) (11.4 

მ/1-ს//+8 
0 

რომელიც თითქმის ისეთივეა როგორც ბაზისური ალგორითმის შემთხვევაში. 

განსხვავება მდგომარეობს მხოლოდ იმაში, რომ არსებობს დამატებით მეოთხე 
შესაძლებლობა. კერძოდ კი ლოკალურობის განმაპირობებელი, ქულათა ჯამის 

უარყოფითობისაგან ხელოვწურად დაცვის შესაძლებლობა. 

ასეთნაირად შევსებული მატრიცა უზრუნველყოფს მაქსიმალურ ქულათა ჯამი- 

ანი ლოკალური «ურთიერთსწორების მოძიებას მატრიცის თითოეული 

ასეთნაირად მიღებული ელემენტი შეიძლება გამოყენებულ იქნეს, როგორც 

სასტარტო წერტილი შესაბამისი ურთიერთსწორების მიღწევის პროცესში. ამ 

წერტილიდან ურთიერთსწორება მიიღება ჩვეულებრივ, უკანა მიმართულებით 

მოძრაობისას. ურთიერთსწორების ბილიკი მთავრდება ან ელემენტში, სადაც 

გამომავალი ისარი არ ფიგურირებს, ან ნულოვან ელემენტში. 

საზოგადოდ, როცა ვახდენთ ლოკალურ ურთიერთსწორებას, ჩვენ გვაინტერესებს 

არა მხოლოდ ოპტიმალური ურთიერთსწორება, არამედ ოპტიმალურთან ახლოს 

მყოფიც, ანუ რაღაც ზღვრულზე მაღალი ქულათა ჯამით განსაზღვრული. 

168



12. ქულათა დარიცხვის სქემები. ჩანაცვლებათა 

(მსგავსების) მატრიცები. 

ჩვენ გავეცანით დიწამიკური პროგრამირების ბაზურ ალგორითმზე დაფუძნებულ 

ორი ასოთა რიგის (თანამიმდევრობის) შედარებისა და შესაბამისად ურთიერთ- 

სწორების თანამედროვე მეთოდებს. მომავალში გავეცნობით სხვა ანალოგიურ 

მიდგომებს, რომლებიც შემუშავებულია დიდი მოცულობის თანამიმდევრობათა 
შესახებ მონაცემთა ბაზების ანალიზისათვის. ნათელია, რომ ურთიერთსწორების 

პროცესში მნიშვნელოვან როლს თამაშობს ქულათა დარიცხვის სისტემა (სქემა). 
წარმატებული ურთიერთსწორება დიდწილად განპირობებულია ქულათა დარიც- 

ხვის სწორი სქემით. მოდით გავეცნოთ ქულათა დარიცხვის თანამედროვე სქე- 

მებს და მათი ფორმირების პრინციპებს. 

ქულათა დარიცხვისას ცილის შემთხვევაში გამოიყენება ჩანაცვლებათა 2თ20 
განზომილებიანი მატრიცა, ნუკლეინის მჟავათა შემთხევევაში კი 4X4 მატრიცა. 

ასეთი მატრიცები უზრუნველგვყოფენ ურთიერთშესაბამისობაში მოყვანილ 

ყველა შესაძლო ამინმჟავურ თუ ფუძე წყვილზე დასარიცხი ქულის სიდიდით. 
ცილათშორისი მსგავსების ამოცანის გადაწყვეტისას, მთელი რიგი მოსაზრე- 

ბებიდან გამომდინარე, მიზანშეწონილია დასკვნა ძირითადად ამიწმჟავურ 

თანამიმდევრობათა შედარებაზე დაყრდნობით გამოვიტანოთ. ეს განპირობე- 

ბულია იმით, რომ გენეტიკური კოდი გადაგვარებულია, შესაბამისად უფრო 

დიდი რაოდენობით ინფორმაცია თავმოყრილია ცილის თანამიმდევრობაში:; 

მეორე, სხვადასხვა ორგანოებისა თუ ორგანიზმების ფუმოვანი შემადგენლობები 
(კომპოზიციები) განსხვავებულია; და ბოლოს, ნუკეოტიდური თანამიმდევრობის 

შესახებ ინფორმაციის ნაწილი წარმოებულია ინფორმაციული რნმ-დან, მეორე 

ნაწილი კი, გენომური დმნ-იდან (თავისი ინტრონებითა და ეგზონებით). სწორედ 

ასეთი რეალობა განაპირობებს ალბათ ამინმჟავურ ჩანაცვლებათა მატრიცების 

გაცილებით უფრო ფართო სპექტრის არსებობას. შესაბამისად უპრიანია 

ჩანაცვლებათა მატრიცების ფორმირების პრინციპების განხილვისას ჯერ 
განვიხილავთ ცილათათვის განკუთვნილი წიმუშები და შემდეგ შევეხოთ 

ნუკლეინის მჟავების შედარებისათვის შემუშავებულ მატრიცებს. 

განვიხილოთ ამინმჟავური თანამიმდევრობათა შედარებისათვის განკუთვნილი 

მატრიცები და აღვნიშნოთ, რომ ამინმჟავათა წყვილის ურთთიერთსწორების 

პროცესში ხშირად გამოიყენება ტერმინი ჩანაცვლება. ეს დაკავშირებულია 

იმასთან, რომ ქულათა დარიცხვის სქემა ეფუძნება ევოლუციურ მოდელს, 

რომლის მიხედვითაც ერთი ცილის თაწამიმდევრობის მეორეში ტრანსფორმაცია 

მიმდიწარეობს მუტაციათა (რედაქტირების ოპორაციათა - ჩანაცვლება), ჩამატება, 

გამოტოვება) გარკვეული რიგის რეალიზებით. აქედანაა მატრიცათა დასახე- 
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ლებაც, „ჩანაცვლებათა ან მსგავსებათა“ მატრიცა. ასეთი მატრიცები, როგორც 
წესი, სიმეტრიულია, რადგანაც #18-ის CI/-თან ურთთიერთსწორებაში მოყვანას 

იგივე აზრობრივი დატვირთვა აქვს როგორიც CV-ის #182-თან. ქულათა 

დარიცხვის უმარტივეს წესს გვაძლევს იდენტურობის მატრიცა (იხ. ქვემოთ). იგი 
ამინმჟავთა თანხვედრის შემთხვევაში არიცხავს 1-ს და არათანხვედრის 
შემთხვევაში 0-ს მართალია იდენტურობის მატრიცა სიმარტივის გამო 

მიმზიდველია, მაგრამ უნდა აღინიშნოს, რომ იგი ყოველთვის ადეკვატურად ვერ 

აღწერს ცილათა შორის მსგავსებას. შეიძლება ითქვას, რომ ევოლუციის პროცესში 
ამინმჟავათთა ურთიერთჩანაცვლების უნარს დიდწილად განსაზღვრავს მათი 

ფიზიკურ-ქიმიური თავისებურებანი. მაგალითად, უფრო ალბათურია, რომ 

ურთიერთჩაენაცვლონ ერთი ზომის გვერდითი წაშთის მქონე ამინმჟავები და არა 

სხვადასხვა ზომისანი. მუტაციურ ჩანაცვლებათა ალბათობაზე ასევე შეიძლება 

გავლენა იქონიოს ისეთმა თვისებამი როგორიცაა წყალთან “ურთიერთ- 
ქმედებისაკენ მიდრეკილება და რადგანაც ცილათა თანამიმდევრობების 

შედარება ხდება ევოლუციური შეფასებების ჭრილში, იქმნება აუცილებლობა 

ქულათა დარიცხვის სქემაში შეძლებისდაგვარად გათვალისწინებულ იქნეს 
ზემოთხსენებული თავისებურებანი. ამრიგად უფრო სრულყოფილ სქემაში 

გათვალისწინებული უნდა იყოს კონსერვატული ჩანაცვლებების არსებობა. ასე 

მაგალითად V21-ის L6ს-თან ურთიერთსწორება შეიძლება შეფასდეს +4 ქულით, 

მაშინ როცა CIს-ის L6ს-თან” -3 ქულით. უახლოეს წარსულში ასეთი სქემის 
შესაბამისად შეიქმნა ერთ-ერთ ყველაზე ფართოდ გამოყენებადი მატრიცა, 

რომელიც ცნობილია L#M (#2IC6IC (იიხვხIMი,) 0/ #40060:0ძ7 Mწყიფოიი) ან 

დაიხოფის მატრიცის სახელწოდებით. ”#M მატრიცის ფორმირების პირველი 

ეტაპი გულისხმობდა ცილათა ოჯახებში გაერთიანებულ, მაღალი ჰომოლოგიის 

მქონე თაწამიმდევრობათა ურთიერთსწორებას, ამინმჟავურ ჩანაცვლებათა 

აღრიცხვას და აღრიცხულ სიდიდეთა წორმალიზებას, რათა შემდგომში, 

ევოლუციურად დაშორებულ ცილათათვის ანალოგიურ სიდიდეთა 

შესაფასებლად შესაძლებელი ყოფილიყო ახლო ნათესაობაში მყოფი ცილების 
საფუძველზე წარმოებულ სიდიდეთა (ჩანაცვლებების მახასიათებელთა) 

გამოყენება (0მ)ხის «- 2/, 1978). ევოლუციურ გზაზე დაშორების საზომად 
გამოიყენებოდა მიღებულ (დაფიქსირებულ) მუტაციათა პროცენტი, ანუ L#M1 

(იხ. უფრო დაწვრილებით ქვემოთ) და ყველაზე ფართოდ გამოყენებად მატრიცას 

კი 250 L/#M-დისტანციის შესაბამისი მატრიცა აწუ ე.წ ნ0#M250 მატრიცა, 
წარმოადგენდა. 

მიუხედავად იმისა, რომ §#M250 მიღებისათვის გამოსადეგ თანამიმდევრობათა 

რიცხვი შეზღუდული იყო, ეს მატრიცა მაინც სწორად ასახავდა ამინმჟავათა 

ძირითად ფიზიკურ-ქიმიურ თავისებურებებს. ამ ტიპის მატრიცის შემდგომი 

გაუმჯობესება მიიღწეოდა თანამიმდევრობათა გაზრდილი რიცხვის გამოყენე- 

ბით. 
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8L0C5VM-ის სერიის მატრიცები (IICიIX0იI 8 II6იI0”ნ 1992) ასევე ეფუძნება 
ცილათა ოჯახის წევრ თანამიმდევრობათა ურთიერთსწორებას და ჩანაცვლებათა 

შესახებ ინფორმაციას. მაგრამ #M-საგან განსხვავებით, მატრიცის ფორმირების 

საწყისი ეტაპი გულისხმობსს LსL#5! ალგორითმით, გამოტოვებათა გარეშე 

განხორციელებულ ურთიერთსწორებათა სერიას. ურთიერთსწორებაში მონაწილე 

თანამიმდევრობათათვის დასაშვებია გაცილებით ნაკლები მსგავსების არსებობა, 

ვიდრე ეს დაიხოფის ალგორითმის შემთხვევაში იყო მიზანშეწონილი. 

ტესტირებისას 8L0C5VM სერიის მატრიცებმა გამოამჟღავნეს მნიშვნელოვანი 

უპირატესობა როგორც ”#M-ის, ისე ნებისმიერი სხვა მატრიცასთან მიმართებაში. 

აქედან გამომდინარე, ცილების «ურთიერთსწორების პროცესში ძირითად 

გამოიყენებოდა 8LC5CM მატრიცები “უმრავლეს პოპულარულ პროგრამათა 

პაკეტებში, რომლებიც იხმარება ცილათა თაწამიმდევრობების 

ურთიერთსწორებია თუ მონაცემთა ბაზების ანალიზისათვის, ისინი 

ავტომატურად (არმითითების შემთხვევაშიც) გამოიყენებიან. 

ჩანაცვლებათა ანუ მსგავსებათა მატრიცის ფორმირებისას CV6ოიგLCიის C( გ/ (1992) 

იყენებდნენ მხოლოდ ცნობილი სივრცული სტრუქტურის მქონე ცილებს. ამასთან 
ფორმირების პროცესში ეფუძნებოდნენ არა თანამიმდევრობათა ურთიერთ- 

სწორების ტრადიციულ მიდგომებს, არამედ სტრუქტურულ ურთიერთსწორე- 

ბებს. ანუ ცილების ურთიერთსწორება გულისხმობდა არა თანამიმდევრობების, 
არამედ სტრუქტურების შესაბამისობაში მოყვანას და სწორედ ასეთი 
ურთიერთსწორების მონაცემების დამუშავების საფუძველზე მიიღებოდა 
ჩანაცვლებათა სტატისტიკა. პრინციპში, 0Vიშიყწსიი-ის მატრიცაზე დაყრდნობით 

მიღებული მონაცემები უფრო დამაჯერებლი უნდა ყოფილიყო, ვიდრე ”#M ან 

8L0C5CM -ით მიღებული. თუმცა ცილათა ცნობილი სტრუქტურების სიმცირე 

ამცირებდა CV0Iიყნიი-ის მატრიცების სტატისტიკურ დამაჯერებლობას. 
შემდგომში CVითყიით-მ და თანამშრომლებმა ცილების სივრცულ 

სტრუქტურათა შესახებ ინფორმაციის ზრდასთან ერთად გააუმჯობესეს 
თავიანთი მატრიცა. 

ამინმჟავათა ჩანაცვლების უმარტივესი მატრიცები. 

ამინმჟავათა ფიზიკურ-ქიმიურ თავისებურეზათა არაგამთვალისწინებელი მატრი- 

ცის მაგალითად შეიძლება მოვიყვანოთ, ორი უმარტივესი მატრიცა: 

1. ერთეულოვანი (იდენტურობის) მატრიცა, სადაც მატრიცის ელემენტი მიიღება 
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1 I8=12,) 

0 «იხნილიIყო. 
Mკ = 

(12.1) 

და 

2. გენტიკური კოდის მატრიცა, სადაც #/ გვიჩვენებს ფუძეთა ჩანაცვლების იმ 

მინიმალურ რიცხვს, რომელთა განხორციელებაც აუცილებელია #1 -ური 

ამინმჟავის გენეტიკური კოდის /-ურ ამინმჟავის კოდში გადასაყვანად. 

ნ#4ტM მატრიცები 

XIX#M ერთეული 

–#M ერთეული გამოიყენება ორ ამინმჟავურ თანამიმდევრობას შორის 
ევოლუციური მანძილის (დაშორების) საზომად. ორ თანამიმდევრობას შორის 
დივერგირების გზა ერთი L#M ერთეულის სიგრმისაა, თუ ამ თანამიმდევრობათა 
ურთიერთკონვერტირება შესაძლებელია ისეთი რაოდენობა დასაშვები 

წერტილოვანი მუტაციებით, რომ 100 ამინმჟავაზე მოსული მათი საშუალო 

რიცხვი უტოლდება ერთს. ტერმინი „დასაშვები“ გულისხმობს ისეთ მუტაციებს, 
რომლებიც ფიქსირდება ცილაში და გადაეცემა შთამომავლობას. ანუ მუტაციები 

აწ არ ცვლის ცილის ფუნქციას, ან თუ ცვლის, ეს ცვლილებები არაა უსარგებლო 

ორგანიზმისათვის (შევნიშნოთ, რომ ერთი L#M ერთეულით დივერგირებული 

ასოთა რიგი არ გულისხმობს აუცილებლად ცვლილებებს პოზიციათა ერთ 
პროცენტში, რადგანაც ერთ პოზიციაში შეიძლება დაფიქსირდეს ერთზე მეტი 

მუტაცია). 

#M ერთეულის ცნების შემოღება ორ ძირითად პრობლემასთანაა 
დაკავშირებული: 

1 პრაქტიკულად, დღეისათვის ცნობილი ყველა თანამიმდევრობა 

თანამედროვე ორგანიზმებიდანაა მოპოვებული. ჩვენ არ შეგვიძლია 

ვთქვათ, რომ ერთი თანამიმდევრობა მეორიდანაა წარმოებული. წინაპარ 

ცგცილათა თანამიმდევრობების არცოდნის პრობლემის გადალახვა 
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შესაძლებელია, თუ დავუშვებთ, რომ ამინმჟავათა მუტაციის პროცესი 
შექცევადია და ტოლფასია ორივე მიმართულებით. ეს დაშვება 
საშუალებას გვაძლევს ორი 5, და 9 თანამიმდევრობისთვის, რომელთა 

წინაპარს წარმოადგენს, ვთქვათ §/ დავწეროთ შემდეგი თანაფარდობა 

ძ(5»5) = «(5,5)) + ძ(5ე5) (12. 

ძი) წარმოადგენს 71 პიძ / ამინმჟავურ თაწამიმდევრობებს შორის 
X#ტMდისტანციას 

2. მეორე, უფრო ძნელად გადასალახი პრობლემა უკავშირდება 
ურთიერთსწორების დამაჯერებლობას. ამ პრობლემის გადალახვა ხდება 

გამოტოვებათა და ჩამატებათა იგნორირებით. ამავე დროს გამოტოვე- 

ბებსა და ჩამატებებს ევოლუციის პროცესში მუდმივად აქვს ადგილი. 
შესაბამისად, არ არსებობს მყარი გარანტია იმისა, რომ ურთიერთ- 
სწორების შედეგად ამინმჟავათა პოზიციები სწორ შესაბამისობაშია 
მოყვანილი. ანუ არ არსებობს გარანტია, რომ ისტორიული გამოტოვებები 

სწორადაა დაფიქსირებული. განსაკუთრებით მცირდება გარანტია, თუ 

თანამიმდევრობები მნიშვნელოვნადაა დივერგირებული. 

მიღებულ მუტაციათა ალბათობებზე დაფუმნებული მატრიცები 

MX#M მატრიცა წარმოადგენს ამინმჟავათა ჩანაცვლების მატრიცას და ახასიათებს 

ევოლუციის პროცესში ამინმჟპევურ ოთანამიმდევრობში მოსალოდნელ 

ცვლილებებს. თითოეული L#M მატრიცა ისეა წარმოებული, რომ შეძლოს L#M- 

ის შესაბამისი ერთეულით დაშორებულ თამიმიდევრობათა შედარება. ასე, 

ს#M120-ს შეუძლია 120C#M-ით დაშორებული თანამიმდევრობების შედარება, 

მატრიცის ელემენტი, რომლითაც ამინმჟავათა წყვილს ვახასიათებთ, წარმო- 

ადგენს 1200#M დისტანციაზე ამინმჟავათა ურთიერთჩანაცვლების შესაძლებ- 
ლობის ალბათობას (ალბათობის ლოგარითმს). ამრიგად I#M » მატრიცის” (I) 

ელემენტი გვიჩვენებს სიხშირეს, რომლითაც ი 6#M ერთეულ დისტანციაზე ერთი 

თანამიმდევრობის მეორეში დივერგირების პროცესში # ამინმჟავა შეიძლება 

შეიცალოს #4, -თი. ამ სიხშირეთა შეფასება ხდება ამინმჟავური ჩანაცვლებების 
შესახებ მონაცემთა სტატისტიკური ანალიზის საფუძველზე. 

როგორც ზემოთ აღვნიშნეთ, ”ტM» მატრიცის ფორმირების მიზნით ამინმჟავათა 

ჩანაცვლებების შესახებ მონაცემების შეგროვება შედარებით ძნელია, თუ 

თანამიმდევრობებს შორის დივერგირების პროცესი გრძელია. მაგრამ დიდი 

მსგავსების მქონე თანამიმდევრობათა პოზიციებს შორის სწორი შესაბამისობის 
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მოძიება, მცირე რაოდენობა გამოტოვებათა არსებობის გამო, შედარებით იოლია. 

აქედან გამომდინარე, პირველ ეტაპზე სტატისტიკური შეფასება ხდება იმ 

თანამიმდევრობათა ურთიერთსწორების საფუძველზე რომელთა შორის 

დივერგირებას ადგილი ჰქონდა L#M-ის მხოლოდ ერთი ერთეულის მაწძილზე. 

შესაბამისად, X#M 1 გადასვლის მატრიცა იწარმოება შემლეგნაირად: #M/ 
წარმოადგენს I#M-ის ერთი ერთეულის მანძილზე 4, ამინმჟავის 4, ამიწმჟავაში 

მუტაციის სიხშირეს (ჩანაცვლების ალბათობას). ამრიგად # წარმოადგენს 20X20 

მატრიცას, რომლის თითოეული სვეტის ელემენტთა ჯამი უდრის 1-ს. როცა V 
ცნობილია, შესაძლებელია # მიღება, რომელიც ახასიათებს ნ#M დისტანციაზე 

რო # 
CI -3 წყ 

0 -38 -1 #4 
ვხ რე 1 1 1 

მა -2 1 1 1 2 
წMM -2 0 0 1 183 

XX 5 1 - 0 0 #4 4 

05 -5 9 -3 0 0 0 3 4 

«იიი 5454 98-11 1 _ი0 0 2 1 2 

წა -5 -1 0 -1 0 -3 2 2 1 4 

სმი -3 -2 9 –13 -38 -1 1 1 2 3 6 

Iს -553 -2 -1 0 –-1 0 0 0 1 1 § 

39 <2 -9 0 0 -2 -1 -1-1 0 1 3 §8 # 

VI -1 -1 -1 -1 60 0 -–2 -32 – 2 -2 22 -–2 14 

წის -5 -3 -2 -2 -1 -3 -53 -2 9 –-1 -2 0 6 2 #§ 

XIXI8 -2 -3 -2 -1 -1 8 -2 -–2 -2 -2 -–2 52 2 4 25% 

Lი% -6 544 -–9 –-3 -2 -2 -4 -3 -3 -2 -–2 -3 -8 2 4 2 6 

––_-_______-__ ._--””' 

> ხ -9 –-5 -3 -3 -3 -4 -4 -2 -4 0 -4 -–5 –-2 -2 -1 -1 1 10 

ი -8 -? 4 –2 -66 -58 –-–1 -–-? <2 -5 53 -მ8 2 –56 -4 -55 -–2 0 6 1” 

ი» ი» ო 5= 1 ?1X> ბი 615 192» 61» 1010 I X>თ V8I Mის 90 L5ა მი ს ი 

სურათი 121 ამიწმჟავურ ჩანაცვლებათა V#M 250 მატრიცა 

ერთი ამინმჟავის მეორეთი ჩანაცვლების შესაძლებლობის ალბათობას. 4#V ი. გა- 
დასვლის მატრიცის (I/) ელემენტები მიიღება შემდეგი თანაფარდობის დაშვებით 

M60))=->6)) =( M ,X/6 (11.3) 

სადაც M#”# »I/) წარმოადგენს ა LM დისტანციაზე #4 ამინმჟავის 4, -თი 

ჩანაცვლების შესაძლებლობის ალბათობას /V/ ყ წარმოადგენ 1 L#M 

დისტანციისათვის ფორმირებულ ჩანაცვლებათა მატრიცის #/) ელემენტს და # 
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კი, 4/ ამინმჟავის შეხვედრის სიხშირეა. ასეთი მიდგომა გულისხმობს, რომ დროის 

განმავლობაში არ ხდება უკანასკნელ სიხშირეთა სიდიდეების ცვლილება, და 

1ნი0#M აწუ ერთეულ დისტანციაზე მიმდინარე ცვლილებების გამომწვევი 

მუტაცკიური პროცესი იდენტურია უფრო დიდ დისტანციაზე მიმდინარე 

პროცესისა (პროცესი და მექანიზმები უცვლელია). საბოლოო მატრიცის, ანუ 

ურთიერთსწორებულ წყვილებზე დასარიცხი ქულების მომცველი მატრიცის 

მისაღებად ზემოთ მოცემული გამოსახულებიდან იღებენ ლოგარითმს იმ მიზნით, 

რომ საქმე გვქონდეს აჯამვასთან და არა გამრავლებასთან. ანუ 

IM>4IV”"VI,/) = 10 1080 (“ M 777). (12.4) 

ს”X#M მატრიცა, როგორც წესი, ისეა ორგანიზებული რომ მოხდეს მსგავს 

ამინმჟავათა დაჯგუფება. მაგალითის სახით 12.1 სურათზე მოყვანილია ჩ#M 250 

მატრიცა. სურვილის შემთხვევაში X#M მატრიცის ფორმირებისას გამოყენებული 

მიდგომის უფრო დაწვრილებით აღწერას შეგიძლიათ გაეცნოთ ქვემოთ. 

8L0C5VM - ბლოკებით განსაზღვრული ჩანაცვლებების 

მატრიცა 

8L0C5VM მატრიცა ასევე წარმოადგენს ამინმჟავათა შორის შესაძლო 

ჩანაცვლებების დამახასიათებელ მატრიცას, რომელიც პირველად წარმოადგინა 
#70IIM0# და /#”MMCიIXი#-მა 1992 წელს. ამ მატრიცის მისაღებად გამოიყენება 

ამინმჟვური თანამიმდევრობების მხოლოდ ის ბლოკები (ცხადია მიღებული 
ურთიერთსწორების შედეგად), რომელთა შორის განსხვავება მცირეა, თუმცა 

სრულ თანამიმდევრობათა შორის განსხვევება შეიძლება შედარებით დიდი იყოს. 

  

ჩ8ნCნ1 
ჩცCნ/ 
ც8C0# 
ჩ1C0/ 
C8#0# 
ჩჩC# =

ლ
C
ა
ე
>
I
I
L
2
X
>
 

    

  

  

სურათი 12.2 რამდენიმე თანამიმდევრობის ერთდროული ურთიერთსწორეზა. 

კონსერვატული ზლოკები გამოყოფილია. 
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ასეთ ბლოკებს მოიხსენიებენ კონსერვატულ ბლოკებად (იხ. სურ. 12.2). 

ზლოკების შერჩევა წარმოებს თანამიმდევრობათა მრავალწევრა, ერთდროული 
ურთიერთსწორების მონაცემების ანალიზის საფუძველზე. ასეთი მიდგომა 
იძლევა იმის საშუალებას, რომ ერთი ამინმჟავის მეორეთი ჩანაცვლების 

ალბათობის შეფასებისას დავეყრდნოთ ევოლუციურ გზაზე გარკვეულწილად 
დაშორებულ თაწამიმდევრობებს. დაშორებული თაწამიმდევრობების 

შემთხვევაში შესაძლოა ადგილი ჰქონდეს მნიშვნელოვან რაოდენობა ჩანაცვლება- 

გამოტოვებებს და კონსერვატორულ ბლოკებზე დაყრდნობა გარკვეულწილად 
გვაზღვევს ურთიერსწორების პროცესის მოსალოდნელი უზუსტობებისაგან. ანუ 
ზლოკებზე დაყრდნობა ნიშნავს ცილათა ოჯახისათვის დამახასიათებელი ისეთი 

კონსერვატული უბნების წარმოჩენას და გამოყენებას რომელთა თაწნამიმ- 
დევრობებს შორის განსხვავება მცირეა. 12.2 სურათზე მოცემულია მრავალწევრა, 
ერთდროული ურთიერთსწორების მაგალითი, სადაც შესაბამისი კონსერვატული 
ზლოკები გამოყოფილია მართკუთხედებით. 

CV 7 

ხი 62 9 
#ი - 1 ? 
ის 220 2.6 

#ი 0-2 20 6 
IX 2 2 0 0 ! 10 
Cი 22 - 0 2 0 1 646 
ს. 2 -1 0 1 0 -1 1 5 
სხგ 2 -2 -1 0. 0 0 1 3 7 
8 02.0 0 1 -1 0 -1 -1 4 
IM; -2 -I -I -1 0 -2 -1 -I -–1 2.5 
4ი 0-1 -2 -L -1 -2 -1I -1 -221.0 5 
Mთ -2 -22 -3 2 -2 0 0 -I -I 2 -1-1 6 
VII -3 -3 -3 -3 -3 -3 -3 2 -2.-1 0.0 15 
IC -4 -2 -4 -3 -2 -3 -2 -3 -3 2 -1 -1 2.35 
LC) -3 -3 -ვ -2 -3 -2 -2 -3 -22 -3 -1 12125 
I -3 -§3 -<4 53 2 2 -4 -33 -2 2 -1-2 0000 10 

XXI -3 -3 2 -2 -2 2 -1) -1 -I 2 -1-22 0 -1.0 02.8 
წი -2 -3 -4 -3 -4 -3 -2 -2 -2 -4 -3 -2 -2 -53 2 22.) 3 5 
Cი -3 -4 -3 -3 -2 -3 -3 -3 -3 -1 -) -1 -2 -1 -3 -2 -2 53 -5 #2 

CV ო #დი CIV #ჯი II=5 CIი 1ა3 #აგ 5C I #1 MC VI IIC I-ს ხხ“ სი ი CV 

სურათი 113 ამინმჟავურ ჩანაცვლეზათა მIიჯსთ 45 მატრიცა 

8L0C5VM-ის ფორმირების პირველი ეტაპი ითვალისწინებს იმ თაწამიმდევრობათა 

მოძიებასა და განხილვიდან ამოღებას, რომელთა ამინმჟავური თანამიმდევ- 

რობები ავლენს X#-ზე მეტ იდენტუროზას. ეს შედეგებზე გარკვეულ ცილათა 

მონაცემების უპირატესი გავლენის აცილების მოთხოვნითაა ნაკარნახები. 

მატრიცა, აგებული არაუმეტეს X%-ან მსგავსებაზე დაყრდნობით, მოიხსენიება 

176



როგორც 8LC5VM-X. ასე მაგალითად, თუ მატრიცის აგების პროცესში 

გამოყენებულ თანამიმდევიობათა შორის იდენტურობა არ აღემატება 50%-ს, 

მატრიცას უწოდებენ 8LC5VM-50 -ს. 

მეორე ეტაპი გულისხმობს მრავალწევრიანი ერთდროული ურთიერთსწორების 

შედეგად, შესაზამისობაში მოყვანილ ამიწმჟავათა სვეტში ამინმჟავათა წყვილების 

რიცხვის შეფასებას. ასე მაგალითად, ##8#C# შემადგენლობის (12.2 სურათზე 

მეორე სვეტი) სვეტში გვაქვს 6 ##, 4 #8, 4 #C და 1 8C წყვილი. ამის შემდეგ 

ფასდება სვეტში მოცემული (+ ,4, ) ამინმჟავური წყვილის გამოჩენის თ, 

ალბათობა და ასევე კონკრეტულ პოზიციაში 4, ამინოჟავის გამოჩენის # 

ალბათობა, 

მესამე ეტაპზე ითვლება უკანასკნელ ალბათობათა შეფარდების ლოგარითმი 

შემდეგი ფორმულის შესაბამისად «/ = 108?(«// #). საბოლოოდ გამოიანგარიშება 

2#/ სიდიდის დამრგვალებული მწიშვნელობა და სწორედ იგი თამაშობს 8LC5VM- 

Xჯმატრიცის /#M ელემენტის როლს. L#M-თან შედარებით 8L0C5VM-ის ფორმირება 

თანამიმდევრობათა უფრო დიდი რაოდენობის ანალიზის საფუშველზე ხდება. 

ამასთან, თანამიმდევრობები ხასიათდება მსგავსების სხვადასხვა დონით, და 
აქედან გამომდინარე, მატრიცათა განსხვავებულ ტიპებთან გვაქვს საქმე. 

12.3 სურათზე მაგალითის სახით მოცემულია 8LC5VM45 მატრიცა. 

წუკლეოტიდურ თანამიმდევრობათა შედარებისას 

გამოყენებული ქულათა დარიცხვის სისტემები 

ისევე როგორც ცილების შემთხვევაში, ნუკლეინის მჟავათა შედარების პროცესშიც 

არსებობს დასარიცხ ქულათა სხვადასხვა სისტემები. ცხადია, ამ შემთხვევაში 
არჩევანი უფრო მწირია. როგორც წესი გამოიყენება ##ტM 47 მატრიცა, რომელიც 

თანაბარ ქულას არიცხავს როგორც გტრანზიციას (წმ8მი2ხიი§ - პურინების 

პურინებით ან პირიმიდინების პირიმიდინებით შეცვლას), ისე ტრანსვერსიას 

(C3ი§VCX510C§ - პირიმიდინების პურინებით ან პირიქით შეცვლას). აწუ ქულათა 

მხოლოდ ორი მნიშვნელობა გამოიყენება, 5 იდენტურობის წასახალისებლად და - 
4 არაიდენტურობის დასაჯარიმებლად. მაგრამ არსებობს ქულათა დარიცხვის 

სხვა სისტემაც, რომელიც არ გულისხმობს ტრანზიციასა და ტრაწსვერსიაზე 

ერთნაირი ქულების დარიცხვას. ეს უკანასკნელი სისტემა იყენებს L#M 50 

მატრიცას, რომლის ტრანზიციაზე დასარიცხი ქულის მნიშვნელობა სამჯერ 
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აღემატება ტრანსვერსიაზე დასარიცხ ქულის მნიშვნელობას. 12.4 სურათზე 
მოყვაწლია შესაბამისი მატრიცა. 

4 IL.პ6 
C -0.37 1.36 

C –1.60-1.60 1.36 

I –1.60-1.60-0.37 1.36 

4 CC C !!I 

სურათი 124 ნუკლეინის მჟავათათვის გათვალისწინებული ქულათა 
დარიცხვის –#M 50 მატრიცა, ტრანზიციასა და ტრანსვერსიას შორის 
თანაფარდოზა შეესაზამება 3:1 

გამოტოვებებისა და ჩამატებების დამაჯარიმებელ ქულათა 

დარიცხვის სისტემა 

ურთიერთსწორების პროცესში წარმოშობილ გამოტოვებათა დაჯარიმება, 
როგორც წესი, წარმოებს შემდეგი სახის ორწევრა, წრფივი ფუნქციით 

§=0+L (12.5) 

სადაც გამოტოვებების გახსნაზე დასარიცხი (ი) საჯარიმო ქულის სიდიდე 
განსხვავდება # რაოდენობა მიმდევრობით განლაგებულ შემდგომ გამოტო- 

ვებებზე დასარიცხ (§) ჯარიმის სიდიდისაგან. დაჯარიმების ასეთ სისტემას გააჩ- 
წია გარკვეული ბიოლოგიური საფუძველი და შესაბამისად უფრო ეფექტურია. 

უფრო ვრცლად L#M მატრიცის მიღებასა და 
თავისებურებებზე 

მუტაციურ ჩანაცვლებებზე ზემოქმედების უწარის მქონე ფაქტორთა სიმრავლის გამო, 
ამიწმჟავურ ნაშთთა მსგავსების მახასიათებელი სიდიდეები “უპრიანია ვაწარმოოთ 
უშუალოდ რეალურ ჩანაცვლებათა სიხშირეების შეფასების გზით. სწორედ ამ გზით არის 

შემუშავბული ქულათა დამრიცხავი მატრიცების მნიშვნელოვანი ოჯახი, ე. წ. –V#M 
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მატრიცები. აბრევიატურა L#M იშიფრება როგორც X%0Iი( ,4CC60!61 MVI380982 (მიღეზული 

წერტილოვანი მუტაციები), ან როგორც XაCტი( (2:0ხვხ!სი/) 0/ #CC60:07 MV(20:00§ 

(მიღებულ მუტაციათა წილები(ალბათობეზი)) ბაზური /#MI მატრიცა შეესაბამება 
ევოლუციის იმ პერიოდს, რომლის გაწმავლობაშიც 100 ამინმჟავაზე მოდის საშუალოდ 1 

მიღებული მუტაცია. ამ პარაგრაფში მოკლედ ავღწერთ ?#M-ის არსს და მისი გამოთვლის 

ხერხს. 

უპირველეს ყოვლისა, უნდა აირჩეს ის ევოლუციური დისტანცია, რომელშიც მოხდება 
თაწამიმდევრობათა შედარება მატრიცა დამოკიდებულია ამ დისტანციაზე. ასე 

მაგალითად, #M250 მატრიცა გამოდგება იმ თაწამიმდევრობათა შესადარებლად, 

რომლებიც ევოლუციურ გზაზე 250 ერთეულით არის დაშორებული. უპრიანია პირველ 
რიგში მოხდეს ნ-ტM1-ის შესაბამისი მატრიცის ფორმირება და შემდეგ მასზე დაყრდნობით, 

მიღებულ იქნეს სხვა დისტანციის მატრიცები. ასევე უნდა აღინიშნოს, რომ მუტაციები 
განიხილება მხოლოდ ამინოჟავური თანამიმდევრობის და არ დნმ-ის დონეზე. 
თითოეული ევოლუციური დისტანციისთვის ფორმირდება გადასვლათა ალზათომების 
მატრიცა (იჯიხვხ”10/ თვითიიი თგთX) M და ქულათა ჯამების (§C0-% თობ მატრიცა +. 

#M1 მატრიცის შესაქმნელად საჭიროა: 

მიღეზულ მუტაციათა ჩამონათვალი 
ი.·ი თითოეული ვგამიწმჟავის შებვედრის ი ალზათომა 

მიღებულ მუტაციებში იგულისხმება ის მუტაციები, რომლებიც იქწა დაფიქსირებული, და 
რომლეზმაც ორგანიზმში არ გამოიწვია რაიმე დრამატული ცვლილება, ანუ გარემოსთან 
შეგუების თვალსაზრისით ორგანიზმმა შეძლო ბუნებრივი შერჩევის გავლა. მიღებულ 
მუტაციათა გამოვლენისა და მათ შესახებ მონაცემების შეგროვების ერთ-ერთ გზას 
წარმოადგენს სხვადასხვა სახეობიდან გამოყოფილი, ჰომოლოგიურ ცილათა 
თანამიმდევრობის «პურთიერთსწორება. მაგალითად, ადამიანის და ორანგუტანგის 

ჰემოგლობინის ალფა ჯაჭვების თანამიმდევრობებისა. თითოეული ის პოზიცია, სადაც 

ადგილი აქვს თანამიმდევრობათა შორის განსხვავებას შეიძლება ჩაითვალოს მიღებულ 

(რეალიზებულ) მუტაციად. ეს მიღებული მუტაცია განიხილება როგორც არამიმართული 
მოვლენის შედეგი: ანუ, ამინმჟავათა მოცემული, ურთიერთსწორებული (2,ხ) 
წყვილისათვის ჩვენ არ ვიცით დანამდვილებით რომელი მათგანის ჩანაცვლება ხდება 
რომლით. აწუ ჩვენ არ გაგვაჩნია ინფორმაცია იმის შესახებ, თუ რომელია წინაპარი. უფრო 

მეტიც, შესაძლებელია რომ წინაპარს წარმოადგენდა სულაც მესამე თაწამიმდევრობა, 
რომელსაც ამ პოზიციაში გააჩნდა სულაც სხვა, მესამე ამიწმჟავა. თუმცა ამ უკანასკნელი 

მოვლენის შესაძლებლობის ალბათობა მინიმუმამდე დაიყვანება, თუ განვიხილავთ ძალზე 
ახლო ნათესაობაში მყოფ თაწამიმდევრობებს. ბაზისური სL#/M1 მატრიცის ფორმირებისას 

ძალზედ მწიშვნელოვანია უშუალო 3-ს) და არა შუალედური 2-3) C6სხ მუტაციების 
განხილვა. 
ამინმჟავის შეხვედრის ალბათობის შეფასება ხდება მარტივად. გამოითვლება ამინმჟავის 
შეხვედრის სიხშირე, რომელიც აკმაყოფილებს პირობას 

პ ი =1 (12.6) 
4 

4 
მიღებულ მუტაციათა ჩამონათვალის ანალიზის საფუძველზე ფასდება /სა მუტაციათა 

რაოდენობა. რადგანაც საქმე გვაქვს მხოლოდ არამიმართულ მუტაციებთან /»ა =#. . 

დაგვჭირდება ასევე შემდეგი ჯამები 
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6 21. (12»V) 
ხ»ი 

რომელიც წარმოადგენს 3 -ს მომცველ მუტაციათა სრულ რიცხვს, და 

#- 2, 1 , (12.8) 

მუტაციებში ჩართულ ამიწმჟავთა სრულ რიცხვ. !? სიდიდე ორჯერ აღემატება 
მუტაციათა სრულ რიცხვს. 

1#M ინტერვალისათვის გადასვლათა ალბათობების M მატრიცის შესაქმნელად 

საკმარისია #ს სიხშირისა და » ალბათობის ცოდნა. M მატრიცა წარმოადგენს 20X20 

მატრიცას, რომლის M= ელემენტი გვიჩვენებს 3 ამინმჟავვის ხ ამიწმჟავით შეცვლის 

ალბათობას. შევნიშნოთ, რომ როცა 2 უდრის ხ-ს, ელემენტი გვიჩვენებსს მოცემული 

ევოლუციურ ინტერვალში მოცემული ამინწმქავისს არშეცვლის ალბათობას Mია 

ელემენტები შეფასება წარმოებს ამინმჟვათ ფარდობით მუტაბელურობაზე 
დაყრდნობით, რომელიც გამოითვლება ასე: 

ჰი, =# / (1007 >) (12.9 

ამინმჟავის მუტაბელურობა წარმოადგენს იმის ზომას, თუ რამდენად ხშირად ხდება მისი 

შეცვლა. იგი წარმოადგენს მოცემულ ევოლუციურ პერიოდში მოცემული ამინმჟავის 
შეცვლის ალბათობას. შესაბამისად ალბათობა იმისა, რომ 2-ს შეცვლა არ მოხდეს უდრის 

Mს =1- თ (12.10) 

მეორეს მხრივ 2-ს ხ-თი შეცვლის ალბათობა შეიძლება წარმოდგეწილ იეწეს, როგორც 

წამრავლი 8-ს ხ-თი შეცვლის პირობითი ალბათობისა და გ-ს შეცვლის ალზათობისა. 
პირობითი ალბათობა ფასდება, როგორც პ24<პხ მუტაციების რიცხვის ფარდობა მ-ს 
მომცველ მუტაციათა სრულ რიცხვთან. აქედან გამომდიწარე : 

Mას = X (ვ –3 ხ) = 

= (8 –ა ხ/32 ცვლებადია) #- (2-ს შეცვლისა) (12.11) 
= (C6/ ნაი 

შევნიშნოთ, რომ ამ ალბათობის შეფასებისას გამოიყენება ცილათა ევოლუციის 

გამარტივებული მოდელი. ასე მაგალითად, დაიშვება, რომ ამინმჟავათა მუტაცია არ არის 
დამოკიდებული პრეისტოროიაზე, რაც ალბათ არ წარმოადგენს ჭეშმარიტებას გენეტიკური 

კოდის ბუნებიდან გამომდინარე. ასევე მხედველობაში არ მიიღება სხვა ამიწმჟავების 

შესაპლო გავლენა მოცემული ამიწმჟავს მუტაციის პროცესზე. პრეისტორიაზე 

დამოუკიდებლობას მივყავრთ მარკოვის“ ევოლუციურ მოდელამდე, რომელიც 
უზრუწველყოფილია საკმაოდ კარგი მათემატიკური აპარატით. 

M ხასიათდება შემდეგი თვისებებით, რაც ადვილი შესამოწმებელია: 

ბ, MM „ =1 (12.12) 
ხ 
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ბ L ძ MV =0.99 (12.13) 
ძი 

ძი 

(12.12) განტოლება აჩვენებს, რომ თუ ავჯამავთ მ-ს არშეცვლის ალბათობას და მისი ყველა 

სხვა შესაძლო ამიწმჟავათი შეცვლის ალბათობებს მივიღებთ 1-ს, რის გამოც ეს სიდიდეები 
მოიხსენიება როგორც “ალბათობები”. კვლავ შევნიშნოთ, რომ ეს ალბათობები შეესაბამება 

ევოლუციური ცვლილებების ერთეულს. ბუნებრივია ვიფიქროთ ევოლუციური 
ერთეულისა და დროითი ერთეულის შესაბამისობაზე, მაგრამ რადგანაც ზოგადად 

მიღებულია, რომ ცვლილებათა რეალიზების სიჩქარე ცვლადი სიდიდეა, ამიტომ დროისა 
და ევოლუციური ინტერვალების სიდიდე არაა პირდაპირპროპორციული. 

მოცემულ მოდელში ევოლუციის ერთეული შეესაბამება საშუალოდ ყოველ 100 
ამინმჟავაზე 1 ცვლილებას. ასეთი ერთეული მოიხსენიება, როგორც 1-”#M ევოლუციური 

დისტანცია. როგორც (12.11) გამოსახულებიდან ჩანს უკანასკნელი დაშვების ასახვის 

მიზნით ხდება გადასვლათა ალბათობების მატრიცის ნორმირება. თუ შემოვიღებთ სხვა 

ერთეულს, ვთქვათ, თუ 100-ის მაგივრად გამოვიყენებთ 50-ს, მივიღებთ ზუსტად იგივე 
თვისებების მატრიცას, მხოლოდ იმ განსხვავებით, რომ (12.11)-ში უნდა აისახოს ის ფაქტი, 
რომ ერთეული გულისხმობს საშუალოდ 1 ცვლილებას ყოველ 50 ამინმჟავაზე და 
არშეცვლის ალბათობა უკვე გახდება 0.98. 

თუ ჩამოყალიბდა ბაზური M მატრიცა, შესაძლებელია გადასვლათა ალბათობების 
წარმოება უფრო დიდი ევოლუციური მანძილებისათვის. ასე მაგალითად, როგორ 
შეიძლება შეფასდეს ევოლუციის 2--#M ერთეულზე 2-ს ხ-თი ცვლილების ალბათობა? 
შეიძლება ვივარაუდოთ, რომ პირველი ერთეულის პერიოდში გ იცვლება წებისმიერი C 
ამინმჟავათი M» ალბათობით (შემცვლელი შეიმლება თვითონ მ-ც იყოს). მეორე პერიოდში 
უკვე მოხდება Cს ხ-თი შეცვლა M=« ალბათობით. თუ ყოველივე ამას შევაჯამებთ, 
აღმოჩნდება, რომ საბოლოო ალბათობა არ აღემატება M»-ს კვადრატს, ანუ M-ის 
ელემენტის კვადრატს. თუ განვაზოგადებთ, შეიძლება ითქვას, ევოლუციის X ერთეულის 
აღლი პერიოდის შესაბამის გადასვლათა ალზათობების მატრიცა გამოითვლება როგორც 

ჩვენ უკვე შეგვიძლია დასარიცხ ქულათა მატრიცის ჩამოყალიბება. მატრიცის ელემენტები 
ბანისაზღვრება,ა როგორც ორი ალბათობის შეფარდება კერძოდ, წყვილთა 

ურთიერთმუტირებისა და მათი შემთხვევით ურთიერთშეცვლის ალზბათობებისა. ასეთი 

შეფარდება მოიხსენიებ, როგორც შემთხვევითთან უპირატესობის მაჩვენებელ 
შეფარდებად. 

ორი 2 და ხ ამინწმჟავისათვის შევაფასოთ უკანასკნელი შეფარდება. დავუშვათ, რომ 

მოცემულმა ურთიერთსწორებამ მოახდინა 3-ს და ხ-ს დაწყვილება. დავიწყოთ მ-ს 
განხილვით, მაშინ ალბათობა იმისა, რომ სხვა თანამიმდევრობის იგივე პოზიციაში 

მუტირების შედეგად გამოჩნდება ხ ტოლია M»-ის. მეორეს მხრივ, ალბათობა იმისა, რომ 
იგივე პოზიციაში ხ შემთხვევით აღმოჩნდება, უდრის ჯხ-ს. აქედან გამომდინარე, 

შეფარდებას შემდეგი სახე ექნება 

Mის/ იხ (12.14) 
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იგივე მსჯელობით მიიღება შეფარდება როცა ვ32=ხ რეალური დასარიცხი ქულა 
წარმოადეგნს უკანასკნელი შეფარდების ლოგარითმს გამრავლებულს 10-ზე, რათა 

რამდენიმე წყვილის ურთიერთსწორებისს ცალკეულ ქულათა აჯამვის შედეგი 
შეესაბამებოდეს შეფარდებათა წამრავლს. გამოთვლების დაჩქარების მიზნით პრაქტიკაში 

გამოიყენება რეალური სიდიდეების უახლოეს მთელამდე დამრგვალებული 
მნიშვნელობები. სწორედ ნამდვილ სიდიდესა და მთელამდე დამრგვალებით მიღებულ 
მიახლოებას შორის ცდომილების შემცირების მიზწით ხდება ლოგარითმის 10-ზე 

გამრავლება, 

წინამდებარე განხილვა ეხებოდა 1-”#M -ს, თუმცა წებისმიერი ევუოლუციური 

დისტანციისათვისაც გამოსადეგია იგივე სქემის გამოყენება. ასე მაგალითად, დასარიცხ 
ქულათა მატრიცა #-ნ#M დისტანციისათვის განისაზღვრება ასე : 

§C01C (8,ხ) = 10 10წ/ი ( MI.ა/ >) (12.15) 

ასეთი მატრიცა სიმეტრიულია. დასარიცხ ქულათა მატრიცა სიმეტრიული უნდა იყოს, 

რათა უზრუნველგვყოს ისეთ დასარიცხ ქულათა სისტემით, რომელიც არ იქნება 

დამოკიდებული იმაზე თუ რომელ თანამიმდევრობას ჩავთვლით წინაპრად. 
სიმეტრიულობის ჩვენება X=1 შემთხვევისათვის ადვილია 

Mა/ჟლ= ( 6 ის)/( # იხ) = #-/( 100, სხ) (12.16) 

დიდი X-ების შემთხვევაშიც შესაძლეზელია სიმეტრიულოის ჩვენება. 

მიუხედავად იმისა, რომ დასარიცხ ქულათა მატრიცა გენერირებულია მიღებული 

მუტაციებისა და ამინმჟავათა შეხვედრის სიხშირეების მონაცემებზე დაყრდნობით, მასში 

ვლინდება ამიწმჟავათა მთელი რიგი მნიშნელოვანი ქიმიური და ფიზიკური თვისებები, 

როგორიცაა წყლისადმი მიდრეკილება და გვერდითი ჯაჭვის ზომა. როგორც წესი, მსგავსი 

თვისებების მქონე ამინმჟავათა ურთიერთსწორებულ წყვილზე დასარიცხი ქულა მაღალია, 
მაშინ როცა არამსგავსი თვისებების მქონე ამიწმჟავათათვის ანალოგიური ქულა მცირეა. ეს 

არაა გასაკვირი, რადგან გავრცელებულ მუტაციებში უფრო ხშირად ადგილი აქვს მსგავსი 
ამიწმჟავების ურთიერთჩანაცვლებას, ვიდრე არამსგავსისას. ევოლუციის პროცესში ცილის 

საჭირო თვისებების შენარჩუნების მოთხოვნა უზრუნველყოფილია სწორედ მსგავს 

ამინმჟავათა უპირატესი ურთიერთჩანაცვლებებით. 
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13.მსაგავსება და დისტანცია. ფილოგენეტიკური ხე 

მსგავსებისა და დისტანციის ცნებები. 

მსგავსება და დისტანცია წარმოადგენს ორ მახასიათებელს, რომელთა 
საშუალებითაც შეიძლება თანამიმდევრობების (ასოთა რიგების) შედარება. 

მსგავსების შეფასებისას ხდება ორ რიგს შორის საუკეთესო ურთიერთსწორების 
მომიება, და ასეთი ოურთიერთსწორების შესაბამისი ქულათა ჯამი გვაძლევს 
რიგების მსგავსების ზომას. დისტანციის განსაზღვრისას კი, ხდება რედაქტირების 
ელემენტარულ ოპერაციათა რიცხვის შეფასება და ერთი ასოთა რიგის მეორეში 

ტრანსფორმაციისათვის საჭირო ოპერაციათა ყველაზე მინიმალური ფასის მქოწე 

კომბინაციის მოძიება. ასე რომ, დისტანცია წარმოადგენს ერთი რიგის მეორისაგან 
განსხვავების შემფასებელ სიდიდეს. ორივე შემთხვევაში საქმე გვაქვს რიცხვით 

სიდიდესთან, რომელიც ზომავს იმ ხარისხს, რა ხარისხითაც თაწმიმდევრობები 

მსგავსია ან განსხვავებულია. 

აქამდე ჩვენ ვიხილავდით მსგავსებას. ამ პარაგრაფში შევეხებით დისტანციის 

ცნებას და მის დამოკიდებულებას მსგავსებასთან, მრავალ შემთხვევაში ეს ორი 
საზომი დაკავშირებულია ერთმანეთთან საკმაოდ მარტივი ფორმულით, და 
აქედან გამომდინარე ადვილადაა შესაძლებელი ერთი საზომიდან მეორის მიღება. 

აქ ხაზი უნდა გაესვას იმას, რომ დისტანცია განხილული იქნება მხოლოდ გლობა- 
ური შედარების ჭრილში. დისტანცია გამოუსადეგია ლოკალური შედარების 

პროცესში. 

დავიწყოთ მსგავსებისა და დისტანციის ზუსტი განმარტებით. დავუშვათ, რომ § 
და L წარმოადეგენენ X ანბანით წარმოებულ ასოთა თანამიმდევრობებს. მართა- 

ლია, როგორც წესი, ეს ანბანი ან ამიწმჟავურ ან დნმ-ს ანბანს წარმოადგენს, მიღე- 

ბული შედეგები სამართილიანია წებისმიერი სხვა ანბანის შემთხვევაში (აწუ 

ზოგადია). გავიხსენოთ, რომ ვეძებთ რიცხვს, რომელიც ზომავს თუ რამდენადაა 

ასოთა რიგები მსგავსი ან განსხვავებული. მსგავსებას კვლავ აღვნიშნავთ «თ #,0+ 

ით, ხოლო დისტანციისათვის გამოვიყენებთ «IM (#,წ). 

მსგავსება 

მსგავსების შეფასება, როგორც წესი, ეფუძნება ურთიერთსწორებას. მოდით ახლა 

გავიხსენოთ და დავაზუსტოთ აჰურთიერთსწორების განმარტება. + და ? 
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თაწამომდევრობათა შორის ურთიერთსწორებას უწოდებენ თაწამიმდევრობათა 

ისეთ (:,; (7 წყვილს, რომელიც მიღებულია შესაბამისად §-სა და საგან მათში 

გამოტოვებათა ჩამატების გზით თV(6; () ურთიერთსწორება აკმაყოფილებს 
შემდეგ მოთხოვნებს: 

1, /§7 = /§/ 
2. §-გან ყველა გამოტოვების ამოგდების შემთხვევაში მიიღება §. 

3, 1“გან ყველა გამოტოვების ამოგდების შემთხვევაში მიიღება L. 

4 არ არსებობს ისეთი „ რომ «7//,-ც და L7/-ც ერთადროულად იყოს 
გამოტოვება. 

ურთიერთსწორება ახდენს ერთსა და იმავე I პოზიციაში განთავსებული 
§/1/ და §/// სიმბოლოების დაკავშირებას. ამბობენ, რომ თ-ს საშუალებით «77/ და 
L// სიმბოლოები ურთიერთსწორდნენ. 

მსგავსება შეესაბამება შესაძლო ურთიერთსწორებათა შორის მაქსიმალურ ქულა- 

თა ჯამიან ვარიანტს. იგულისხმება, რომ საქმე გვაქვს ადიტიურ ქულათა დარიც- 

ხვის სისტემასთან. დავაზუსტოთ, თუ რას წარმოადგენს ქულათა დარიცხვის სის- 

ტემა. ქულათა დარიცხვის სისტემას ქმნის C,>) წყვილი, რომელიც წარმოადგენს 
ურთიერთსწორებულ ასოთა წყვილზე ქულის დამრიცხავ ჯ9 : » X # /–> # ფუნქციას 
და გამოტოვებაზე დასარიცხ „ ჯარიმას. როგორც წესი ჯ « 0 , მაგრამ ეს 
აუცილებელი არაა. ასეთი ქულათა დარიცხვის სისტემით შესაძლებელია 

თითოეული ურთიერთსწორების რაღაც რიცხვით, ექულათა ჯამით, დახასიათება. 

ყოველთვის, როცა თ-ს მიხედვით 3 შესაბამისობაში მოდის #-თან ხდება /ჯ(2,ხ) 
სიდიდის დარიცხვა, ხოლო როცა წყვილდება პკ და გამოტოვება, მაშინ ვარიც- 

ხავთ #ს. ამგვარი პროცედურების შედეგად მიღებულ ჯამურ სიდიდეს მოიხსე- 

ნიებენ როგორც X ურთიერთსწორების ქულათა ჯამს, და აღნიშნავენ «2016 (თ). 

ქულათა დარიცხვის ასეთი სისტემის შესაბამისი, ორ § და ( თანამიმდევრობას 

შორის მსგავსემა ფასდება ასე 

§Iი) (§,,) = »18X §C016C (CL) (13.1) 

თC,4(6,წ) 

სადაც #(6./) შეესაბამება «სა და Cს შორის ყველა შესაძლო ურთიერთსწორებათა 

სიმრავლეს. ქულათა დარიცხვის სისტემა ადიტიურია. ანუ თუ ნებისმიერ 
ურთიერთსწორებას დავანაწევრებთ ორ თანამიმდევრულ ბლოკად, მაშინ სრული 

ურთიერსწორების შესაბამისი ქულა ტოლი იქნება ცალკეული ბლოკების 

შესაბამის ქულათა ჯამისა. 
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დისტანცია 

სიმრავლეზე განსაზღვრული დისტანცია წარმოადგენს ისეთ ძ: § # /– # 

ფუნქციას, რომ 
1. ძ(XX) =0 ყველა XC 8 და ძ() >0თუ X» 
2. ძ(X#) = ძ(#,X) ყველა XX#6 X# ( ძ სიმეტრიულია) 

3. ძი) < ძ(X2) +ძე,2) ყველა XX და 26 L 
მესამე პირობა ცნობილია სამკუთხა უტოლობის სახელწოდებით. იგი მეტად 

სასარგებლოა მრავალი თვალსაზრისით და მას ემყარება მრავალი ალგორითმი. 

დისტანცია შესაძლებელია შეფასდეს X» ანბანის საფუძველზე ჩამოყალიბებულ 
ასოთა ნებისმიერი ორი რიგისათვის, თუ შევაფასებთ ოპერაციათა იმ რიცხვს, 

რომელიც საჭიროა ერთი რიგის მეორეში სრული ტრანსფორმირებისათვის. სა- 

ჭირო ოპერაციების წარმატებული შერჩევის საფუძველზე შესაძლებელია ნების- 

მიერი რიგის სხვა რიგში ტრანფორმირება. თუ მოვახდენთ თითოეული საჭირო 
ოპერაციის შეფასებას და ამის საფუძველზე ვიპოვით ტრანსფორმაციისათვის 
საჭირო მინიმალური ფასს, შევძლებთ მოცემულ ორ რიგს შორის დისტანციის 

განსაზღვრას. საჭირო ოპერაციები შეიძლება იყოს: 

1. ვასოს # ასოთი ჩანაცვლება. 
2. ნებისმიერი ასოს ჩამატება ან ამოგდება. 

ასეთი ოპერაციების შესაფასებლად გამოიყენება (C7) შემფასებელი სისტემა, 

სადაც C წარმოადგენს C: 2 X # /–> # ფუნქციას, ხოლო ს კი ნამდვილ რიცხვს. გ-ს 
ხ-თი ჩანაცვლება ფასდება C(8,ჩ ) ფასით, ასოს ჩამატება ან ამოგდება კი # -ით. 
ოპერაციათა თ სერიის სრული ფასი აღინიშნება თ0#/ძ)-ით და წარმოადგენს 

ცალკეულ ოპერაციათა ფასების ჯამს. ამრიგად, შეფასების მოცემული სისტემით 

შეფასებული დისტანცია ორ § და LC თანამიმდევრობას შორის შეიძლება შემდეგ- 

ნაირად ჩაიწეროს 

ძI9XLC (LC) = II C0%(C) (13.2) 

CC5(,,) 

სადაც 506.0) წარმოადგენს «ის «ში ტრანსფორმაციის ოპერაციათა ყველა 

შესაძლო სერიების სიმრავლეს. 

ზემოთ ჩამოყალიბებული პირობების დასაკმაყოფილბლად (C#)ს უწესდება 
შეზღუდვების მთელი რიგი. უპირველეს ყოვლისა საქმე უნდა ვიქონიოთ 

მხოლოდ არაუარყოფით ფასებთან, რადგანაც წინააღმდეგ შემთხვევაში აზრს 

კარგავს მინიმუმის მოძიება. ასევე საჭიროა, რომ შემაფასებელი ფუნქცია C იყოს 

სიმეტრიული, წინააღმდეგ შემთხვევაში დისტანცია ვერ იქნება სიმეტრიული. 

ასეთი მინიმალური შეზღუდვები უკვე იძლევა იმის გარანტიას, რომ «ICVC,#) 

იქნება სიმეტრიული და დააკმაყოფილებს სამკუთხა უტოლობას. ამასთან 
დისტანციის განსაზღვრისას საჭიროა გავითვალისწინოთ, რომ 83 » ხ -სთვის Cტ,ხ) 
> 0და ასევე # > 0. ეს მოთხოვნები თავიდან აგვაცილებენ ისეთ შემთხვევას, როც ჯ 
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და ( არ წარმოადგენს იდენტურ თანამიმდევროზებს, მაგრამ თIX (6) = 0 ჩვენი 

მოთხოვნაა რომ დისტანცია მხოლოდ მაშინ გაუტოლდეს წნულს, როცა 

თაწამიმდევრობები იდენტურია. ასევე საჭიროა, რომ C აკმაყოფილებდეს სამ- 
კუთხა უტოლობას, ანუ 

C(X%#) < C(%72) + C(7,2) (13.3) 

მაგალითად: თუ გამოვიყენებთ 

0 როცაX=V 

C(X/2 =( 
1 როცა XV 

და L=1, მივიღებთ ორ თანამიმდევრობას შორის ე.წ. სარედაქციო დისტანციას, 

რომელიც ასევე ცნობილია ლევინშტეინის დისტანციის სახელწოდებით 

მსგავსებასა და დისტანციას შორის ურთიერთდამოკიდებულება 

ოპერაციათა შეფასების (ი. სისტემისა და ”M კონსტანტის კონკრეტული 
მნიშვნელობის შემთხვევაში შესაძლებელია “ოურთიერთსწორების ქულათა 

დარიცხვის თ.ე) სისტემის შემდეგნაირად წარმოდგენა: 

#?(მ8,ხ) = #M - C(2,ხ) (13.4) 

§ = -ს+ M2 (13.5) 

ამ პირობებში ორ § და (§ თანამიმდევრობათა შედარებისას წარმოებულ 

მსგავსებასა, და დისტანციას შორის კავშირი მართებულია წარმოვადგინოთ 
შემდეგი თანაფარდობის სახით 

«(.L) + ძ)I5C (6,6) = (M72) (თ1+თ) (13.6) 

სადაც თ=/ა/ და »=/:|. 

ჩვენ აქ არ შევუდგებით ამ ტოლობის დამტკიცებას. დაინტერესებულ 
პირებს ვურჩევთ გაეცნონ ქვეპარაგრაფს „მსგავსებასა და დისტანციას შორის 

დამოკიდებულება დამოკიდებულების სამართლიანობის დამტკიცება“ 

(მოცემულია პარაგრაფის ბოლოს წვრილი შრიფტით). 
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ფილოგენეტიკური ხე 

ფილოგენეზი ბერძნულად ნიშნავს სახეობათა წარმოქმნას. ფილოგენეზის 

საფუძველს წარმოადგენს ევოლუციური პროცესი. ევოლუციურ 

ურთიერთდამოკიდებულებათა განმსაზღვრელი მირითადი პრინციპი 

მდგომარეობს შემდეგში: მსგავსეზის საფუძველს წარმოადგენს საერთო წინაპრის 
ყოლა. ამ პრინციპის გადმოტანა შესაძლებელია ბიომაკრომოლეკულების (ცილისა 

თუ დნმ-ს) დონეზეც. თუმცა არსებობს გამონაკლისებიც, რომლებიც არ 

ექვემდებარება ამ პრინციპს მაგალითად გამოდგება კონვერგენტული 

ევოლუციის პროცესი. მიუხედავად გამონაკლისებისა, უკანასკნელი პრინციპის 
მნიშვნელობა, როგორც თანამედროვე დაკვირვებათა ინტერპრეტირების, ისე 
ცოცხალი სამყაროს ისტორიული პროცესის გაანალიზებისთვის, დიდია. 

ფილოგენეტიკის მიზანია სახეობებს, პოპულაციებს, ინდივიდებს, გენებს, 

ზოგადად ტაქსონომიურ ჯგუფებს შორის ევოლუციურ ურთიერთმიმართებათა 
გარკვეევ. «კურთიერთმიმართება ვლინდება ნათესაობა-მსაგავსების აწუ 

ბენეოლოგიის სახით და შეიძლება წარმოდგენილ იქნეს შთამომავლობების 

საერთო წინაპართან და ერთმანეთთან ურთიერთკავშირის აღმწერი სქემით. სქემა, 
როგორც წესი, წარმოადგენს განშტოებად დიაგრამას - კლადოგრამას, რომელიც, 

მსგავსად საგვარეულო ხისა, აღწერს ნათესაურ კავშირებს. არ არის აუცილებელი 
კლადოგრამის შტოთა სიგრძეები ორგანიზმთა ან თანამიმდევრობათა შორის 

ევოლუციური განვითარების გზის მონაკვეთის სიგრძის პროპორციული იყოს. 

ფილოგენეტიკური ხე წარმოადგენს კლადოგრამის სპეციალურ სახეს, სადაც 
შტოების სიგრძეები პროპორციულია ორგანიზმებს ან თანამიმდევრობებს შორის 

ევოლუცირების პროცესის ხანგრძლივობისა. ამრიგად შეიძლება ითქვას, რომ 

ფილოგენტიკური ხე აღწერს ევოლუციურ ურთიერთმიმართებას ტაქსონომიურ 
Xჯბუფებს შორის. ტაქსონომია გულისხმობს ორგანიზმთა კლასიფიცირების 

სისტემას რომელიც მსგავსების შეფასების საფუმველზე ახდენს მათ 

კატეგორიების მიხედვით დაჯგუფებას, ცოცხალი სამყაროს ძირეული 

ტაქსონომიური სურათის ამსახველი ფილოგენეტიკური ხე, რომელიც 
რიობოსომულ რნწნმ-თა თანამიმდევრობების ანალიზის (ურთიერთშედარების) 

საფუძველზეა აგებული, წარმოდგენილია სურათ 13.1-ზე. 

ბიოლოგიურ კლასიფიკაციასა და ფილოგენეზთან დაკავშირებული 

ცნებები 

ტერმინი ჰომოლოგიუროზა იხმარება საერთო წინაპრის მქონე შთამომავლებს 
შორის ურთიერთმიმართების დასახასიათებლად. 

187



ტერმინი მსაგავსება იხმარება მსგავსებისა თუ განსხვავების დონის დახასი- 
ათების პროცესში და ახასიათებს მსგავსებას დამოუკიდებლად იმისა, თუ რა 

არის ამ მსგავსების წარმოშობის მიზეზი (არსებობს თუ არა საერთო წინაპარი). 

      

       

   

ქრენბრქაეოტები 

(C„დიიLXCჩ0C012) 

მცენარეებ 
ეურიარქაეოტები 

L 
სოკოები (წსიჟიიიგიის2) 

ცხოქელები 

ეუკარიოტები 

სურათი 13.1 ცოცხალი სამყაროს ძირეული ტაქსონომიის აღმწერი ფილოგენე- 
ტიკური ხის გამარტივებული ფორმა ( სრული ფორმა იხილეთ VVი%§9 C L, 
XიიძIოC, “VVხილსგ M L-ის 1990 -ის ნაშრომში). ხე აგებულია რიზოსომულ 
დნობით. »მდევროზათა შედარეზის შედეგად მიღებულ მონაცემებზე დაყრ- 

არქვები ბაქტერიები 

მსგავსება ეყრდნობა დღეისთვის არსებულ დაკვირვების შედეგად მიღებულ 

მონაცემებს და არა ჰიპოტეზებს. ხოლო, ჰომოლოგიურობის შეფასებისას კი, 
აუცილებელია მოვიძიოთ ისტორიული წინაპირობები, რომლებიც, როგორც წესი, 

არაა დაკვირვების ობიექტები. 

ცნება კლასტერიზაცია გულისხმობს მსგავსებულ ობიექტთა თავმოყრას, ანუ იმ 

ობიექტთა კლასის გამოყოფას, რომლებიც უფრო მსგავსია ერთმანეთის, ვიდრე 

სხვა კლასში გაერთიანებული ობიექტების. მსგავსების დონის განსაზღვრა შეიძ- 

ლეზა მივიჩნიოთ ობიექტურ პროცესად, მაშინ, როცა კლასტერიზაცია ცალსახად 

სუბიექტურია. 

ცნება იერარქიული კლასტერიზაცია გულისხმობს კლასტეთა კლასტერების, მათი 

კლასტერების და ა.შ. ფორმირებას. 

ფილოგენეტიკური წარმოდგენა გულისხმობს ბიოლოგიური “უოურთიერთ- 

კავშირების აღწერას რომელიც, როგორც წესი, გამოიხატება ხის სახით. 
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ობიექტებს შორის ფილოგენეტიკური წარმოდგენის ფორმირება გულისხმობს 

ჰომოლოგიურობის შეფასებებს და დამოკიდებულია კლასტერიზაციის სახეზე. 

ფილოგენეტიკური წარმოდგენის ტოპოლოგიას განსაზღვრავს მსაგავსების 

შესაფასებლად შერჩეული მახასიათებელები და ევოლუციური პროცესის 

ასაღწერად გამოყენებული მოდელი. ფილოგენეტიკურ წარმოდგენათა სურათები, 

შეფასებული სხვადასხვ მახასიათებლების საშუალებით, უწდა იყოს 

თანხვედრაში და ავსებდეს ერთმანეთს თუ სხვადასხვა მახასიათებლებს 

მივყავართ განსხვავებულ ფილოგენეტიკურ ურთიერთკავშირამდე,ე მათი 

ქმედითუნარიანობა საეჭვოა. ამასთან, მსგავსებათა აღმწერი ერთი და იგივე 

მონაცემი შესაძლებელია წარმოვადგინოთ სხვადასხვა ტოპოლოგიის მქონე ხით. 

ხეს, რომლის მიხედვითაც ყველა შთამომავალს ერთადერთი საერთო წინაპარი 

ყავს უწოდებენ დაფესვილ ხეს მაგალითად გამოდგება სურათი 13.2ა. 

ალტერნატივას წარმოადგენს ხე, რომელიც ურთიერთკავშირების განსაზღვრისას 

არ გულისხმობს ისტორიულ ჭრილში განლაგებას. ამ უკანასკნელს უწოდებენ 

უფესვო ხეს (იხ. სურათი 13.2ბ) ხეზე «ურთიერთკავშირბი შეიძლება 

გამოხატული იყოს მხოლოდ დამაკავშირებელი მონაკვეთებითა და მათი 

განლაგებით (ტოპოლოგიით), ხოლო დამაკავშირებელ მონაკვეთთა სიგრძე არ 

იყოს ინფორმაციის მატარებელი, ისე, როგორც ეს ზემოთ მოყვანილ 

მაგალითებშია მოცემული. მაგრამ შესაძლებელია მეტი ინფორმაციის მომცველი 

ხის კონსტრუირებაც, სადაც ტაქსონებს (ხის წვეროებს) შორის მანძილი 
აღწერილი იქნება რაოდენობრივად. ვთქვათ, დამაკავშირებელი მონაკვეთები- 

სათვის (წიბოებისათვის) მითითებული რიცხვები შესაბამისობაშია საერთო 

წინაპრისგან დივერგირების დროსთან (ევოლუციურ მანძილთან). 

ფილოგენეტიკური ხე 

როგორც ზემოთ აღინიშწა ფილოგენეტიკური კავშირების წარმოდგენა ხდება ე.წ. 

ხის სახით. ხეს განიხილავენ, როგორც მათემატიკური გრაფის ერთ-ერთ 

ნაირსახეობას. 

გრაფი განიმარტება, როგორც სტრუქტურა, რომელიც შედგება ერთმანეთთან 

წიბოებით (წრფის მონაკვეთებით) დაკავშირებული წვეროებისაგან 

(წარმოსახვითი წერტილებისაგან),ა ერთი წვეროდან მოერემდე ზილიკი 

წარმოადგენს ამ წვეროებს შორის განლაგებულ თამაწინდევრულ წიბოთა 
ერთობას. 

დაკავშირებული გრაფი წარმოადგენს გრაფს, რომლის ორ ნებისმიერ წვეროს 

შორის არსებობს ერთი ბილიკი მაინც. 
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რ. _ აგ 413500 

ჟღ „ა 542-რ- 

#49494924 

ა 8. #%%9 

სა –“ იაფი 15ე54 
ს ჩარა 
პა ს. #4 1 

ა თ ტამ. #M99540 

L #99032 - 

ოა იარ „6 25% ილ სი 
“ ტI34აგ ტოი რაივ?3 

სურათი 13.2. ა) დაფესვილი და ზ) უფესვო ფილოგენეტიკური ხეები. ხეები 
აღწერენ C.0L -ს 20 შტამისაზან შემდგარი ერთი და იგივე კომპლექტის 
ტაქსონომიურ სურათს. ხეები აგეზული ბაქტერიულ დწმ თაწამიმდევროზათა 
შედარების მონაცემებზე დაყრდნობით. 

ასეთ განმარტებებზე დაყრდნობით ხე შეიძლება განვსაზღვროთ შემდეგნაირად: 

ხე წარმოადგენს დაკავშირებულ გრაფს, რომლის ორ ნებისმიერ წვეროს შორის 
არსებობს მხოლოდ ერთი ზილიკი. ხე შეიძლება ისე იქნეს აგებული, რომ რომე- 

ლიღაც წვერო გამოვიდეს ფესვის როლში, თუმცა ეს არაა აუცილებელი. აგებენ 
როგორც დაფესვილ ისე უფესვო ხეებს. უფესვო ხე გვიჩვენებს უურთიერთკავ- 
შირთა ტოპოლოგისს, მაგრამ არ ასახავს ისტორიულ (წინაპართან მიმართებაში) 

დამოკიდებულებებს. 

დაფესვილი ხე, რომლის თითოეულ წვეროს გააჩნია ორი შთამომავალი, 

მოიხსენიება ბინარულ ხედ. 

გრაფთა სხვა სახეს წარმოადგენს ვექტორული გრაფი, რომლის შემთხვევაშიც 
თითოეულ წიბოს ახასიათებს მიმართულება და გრაფის გასწვრივ მხოლოდ ამ 

მიმართულებით შეიძლება მოძრაობა დაფესვილი ფილოგენეტიკური ხე 

შეიძლება განხილულ იქნეს, როგორც ვექტორული გრაფი, რადგანაც სწორედ 

წინაპარ-შთამომვლობითი ურთიერთკავშირები განაპირობებს თითოეული 

წიბოს მიმართულებას. 

წიბოს სიგრძე გამოიხატება თითოეული წიბოსათვის მიწერილი რიცხვით და 
განსაზღვრავს მოცემული წიბოთი დაკავშირებულ წვეროებს შორის მანძილს. 
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ზილიკის სიგრძე წარმოადგენს ბილიკის შემქმნელ წიბოთა სიგრძეების ჯამს. 

ფილოგენეტიკური ხის შემთხვევაში წიბოს სიგრძე გვაძლევს ინფორმაციას 

როგორც თორ სახეობას შორის განსხვავების, ისე მათი დამოუკიდებელი 

ევოლუციონირების დაწყების მომენტიდან განვლილი დროის შესახებ. აქვე 

აუცილებლად უნდა აღინიშნოს, რომ დაშვება იმის თაობაზე, რომ სახეობათა 

შორის განსხვავებანი განმსაზღვრელია დივერგირების დროისა, სწორი იქნება იმ 

შემთხვევაში, თუ დივერგირების სიჩქარე ევოლუციური პროცესის სხვადასხვა 

ეტაპზე, ანუ ხის სხვადასხვა შტოს შემთხვევაში, ერთნაირია. გამომდიწარე 

იქიდან, რომ რიგ მონაცემებზე დაყრდნობით იკვეთება დივერგირების სიჩქარის 

ცვლილების ფაქტი, დივერგირების დროის განმსაზღვრელად უშუალოდ 

განსხვავებათა მახასიათებლების გამოყენება არაა გამართლებული. 

ფილოგენეტიკური ხის ფორმირების მეთოდები 

თუ მივმართავთ უხეშ დაყოფას, ფილოგენეტიკური ხის ფორმირების მიდგომები 

შეიძლება დაყოფილ იენეს ორ ტიპად. პირველი ტიპის მიხედვით ურთიერთკავ- 

შირების განსაზღვრისას არაა გათვალისწინებული რაიმე ისტორიული ინფორ- 

მაცია. ხის ფომირებისას ფასდება მხოლოდ სახეობათშორისი დისტანციები და ამ 

დისტანციებზე დაყრდნობით ხორციელდება იერარქიული კლასტერიზაციის 
პროცედურა. ასეთი ტიპის მიდგომებს უწოდებენ ფენეტიკურს (ჩრინიC - 

მსგავსებაზე დაფუძნებული კლასიფიკაცია. მათ ალტერნატივად შეიძლება 

წარმოვადგინოთ მეორე ტიპი, რომელსაც უწოდებენ კლადისტიკურ (თ3ძXXC- 

ქრონოლოგიაზე, ევოლუციურ ისტორიაზე დაფუმნებულ) მიდგომებს. 
კლადისტიკური მიდგომები, ეფუძნება რა ევოლუციის რაღაც შესაშლო გზას, 
აკეთებს გარკვეულ დაშვებას თითოეული წვეროს შესაძლო წინაპრის თაობაზე და 
არჩევს ევოლუციურ ცვლილებათა გარკვეული მოდელის შესაბამის ოპტიმალურ 

ხეს. ამრიგად, ფენეტიკური მიდგომები ეფუძნება მსგავსებას, კლადისტიკური, კი 

გბენეოლოგიას. 

პკპლასტერიზაციაზე დაფუმნებული მეთოდები. 

ფენეტიკური„ აწუ კლასტერიზაციაზე დაფუძნებული, ფილოგენეტიკური 
ურთიერთკაეშირების ამსახველი მიდგომები არაისტორიული ბუნებისაა. იერარ- 

ქიული კლასტერიზაციით ხის ფორმირება ევოლუციური ურთიერთკავშირების 

შესახებ ცოდნის არ არსებობის პირობებშიცაა შესაძლებელი. 
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უმარტივესი კლასტერიზების პროცესი მიმდინარეობს შემდეგწაირად: ვთქვათ, 

გვინდა მოვახდინოთ სახეობათა გარკვეული სიმრავლის (კომპლექტის) კლასტე- 
რიზაცია, პირველ რიგში კომპლექტის თითოული წყვილისათვის უნდა 

განისაზღვროს მსგავსების ან განსხვავების დონე. მსგავსების ან განსხვავების 
შესაფასებლად შეიძლება გამოყენებულ იქნეს სრულიად განსხვევებული 

მახასიათებლები, იმისდა მიხედვით, თუ რა ობიქტების კლასტერიზაციას 

ვახდენთ. ვთქვათ, მიტოქონდრიული დნმ-ების კლასტერიზაციის პროცესში 
მოხდება დწმ-ს თაწამიმდევრობათა ურთიერთსწორება და მსგავსება-განსხვება 

შეფასდება ურთიერთსწორებაში მოსული ფუმეების მსგავსება-განსხვავების 
საფუშველზე. თუ ხის ფორმირებას არამსგავსებებზე დაფუმწებით გადავწყვეტთ, 

პირველ რიგში მოგვიწევს ორი ყველაზე მსგავსი სახეობის (წევრის) შერჩევა და 

მათი საერთო წინაპრის შესაბამისი წვეროს ფორმირება. ამის შემდგომ ორი 

უკანსკნელი სახეობა უნდა ჩავანაცვლოთ ერთი ჰიბრიდული სახეობით, რომელიც 

ორი მანამდე ცალკე არსებული სახეობის შერწყმის შედეგია. მანძილები, 
რომელიც მოცემული იყო ორი ცალკეული სახეობებისათვის, უნდა ჩავანაცვლოთ 

მანძილებით, რომლებიც გამოითვლება ერთ ახლადფომირებულ ჰიბრიდულ 

სახეობამდე და რომელიც წარმოადგენს ცალკეულ სახეობებამდე მაწძილების 

საშუალოს. ანუ ვიხილავთ წყვილურ არამსგავსებებს არა მარტო ინდივიდუალურ 

სახეობებს შორის, არამედ ჰიბრიდულ სახეობასა და ინდივიდუალურ სახეობებს 
შორისაც. ანალოგიური პროცესი გაგრძელდება მანამ, სანამ არ მივიღებთ 

კლასტერთა სრულ ჩამონათვალს. თვალსაჩინოების მიზნით კლასტერიზაციის 

პროცესს დავაკვირდეთ სახეობათა კონკრეტული კომპლექტის კლასტერიზაციის 
მაგალითზე. 

მაგალითი 1 

ოთხი სხვადასხვა სახეობის როლში განვიხილოთ ოთხი ჰომოლოგიური 

ნუკლეოტიდური თანამიმდევრობა #ICC, #I1CC, IICC, და 1CCC და 

კლასტერიზაციის პროცედურაზე დაფუძნებით ავაგოთ ფილოგენეტიკური ხე. 

თანამიმდევრობათა შორის განსხვავებათა რიცხვი გამოვიყენოთ მათ შორის 

არამსგავსების მახასიათებელ სიდიდედ და ჩამოვაყალიბოთ დისტანციათა 

მატრიცა 

4#ICC #MხC 1. VICCC 

#ICC 0 1 2 4 

#106C 0 3 3 

ICC 0 2 

ICCC 0 
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რადგანაც მატრიცა სიმეტრიულია, ვავსებთ მხოლოდ მის %ზედა მარჯვენა 
სამკუთხედს. ყველაზე ახლო მანძილით 1-ით ხასიათდება #ICC და #ICC. მათ 

საფუძველზე ფორმირდება პირველი კლასტერი (MICC, #IL8C) და შესაბამისად, 

ხის ფრაგმენტი 

#ICC #ICC 

დისტანციათა მატრიცაში განხორციელდება ცვლილება და იგი მიიღებს შემდეგ 

სახეს: 

(ტICC, 
#41CC) 1ICC 1CCC 

(MCC, 
#1CC) 0 % (2 1/2(4 

+3) = +3)= 

2.5 3.5 

IICC 0 2 

ICCC 0 

შემდეგ კლასტერად წარმოგვიდგება (IIC0, IC0C), დისტანციით 2. და ბოლოს, 
თუ გავაერთიანებთ (#ICC, /სმL68C) და (I ICC, ICC6) კლასტერებს მივიღებთ ხის 

საბოლოო სახეს: 

  

#ICC #I6C ICC 1666 

შტოთა სიგრძეების მინიჭებისას გამოიყეწებოდა შემდეგი წესი: X და V წვეროების 

დამაკავშირებელი წიბოების სიგრძე ტოლია Xდ”"”" შორის დისტანციის 

ნახევრისა. 

ხის აგების ასეთ მიდგომას უწოდებენ VCCM# (თიVრთ9ხIC0ძ ი2II Cჯისი MC:ხიძ 

VICნ #ონხიიხი IიCმი) მეთოდს. 
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კლადისტიკური მეთოდები 

პკლადისტიკური მეთოდით განიხილება და ირჩევა გენეოლოგიათა (ანუ წარმო- 

შობის ფორმებისა) და შესაბამის ხეთა ის ვარიანტები, რომლებიც მისაღებია ტაქ- 
სონთა მოცემული კომპლექტისათვის. შესაბამისად, მეთოდის მიზანს წარმოა- 
დგენს ევოლუციური პროცესის გარკვეულ მოდელზე დაფუძნებით სწორი ხის 

შერჩევა. კლადისტიკურ მეთოდებს შორის ყველაზე პოპულარულია მაქსიმალურ 

ეკონომიუროზასა და მაქსიმალურ ალზათუროზაზე დაფუძნებული მიდგომები, 
ორივე ეს მიდგომა ეფუძნება თაწამიმდევრობათა შესახებ მონაცემებს, კერძოდ კი, 

ერთდროულ მრავალწევრა ურთიერთსწორებას. 

მაქსიმალურ ეკონომიურობაზე დაფუმნებული VV. წICჩ-ის მიერ შემუშავებული 

მეთოდის მიხედვით წარმოებს მინიმალური რაოდენობა მუტაციების დამშვები 
ხის მოძიება. ასე მაგალითად, თუ გვაქვს ჰომოლოგიური თანამიმდევრობები 

#ICC, #ICC0C, ICC# და I IC#, მათთვის შესაძლებელია ისეთი ხის (იხ. სურათი) 

#IC# 

#ტ#ა:C ტი. 

#M#ICC (IC/ 

„6 X§45 1 % ს 

#ICC #ICC 1CC# 11C4# 

აგება, რომელიც უშვებს ოთხი მუტაციის არსებობას. ზემოთ მოყვაწილ თაწამიმ- 
დევრობათათვის შესაძლებელია ალტერნატივური ხის წარმოდგენაც (იხ სურათი) 

#ICC 

C-#4 ტი 

#IC# IICC 

ჩამ,” ატს 456 „რუსნ 
C–C 

#ICC ICC# “მილ 1IC#   

უკანასკნელი ხის შემთხვევაში უკვე საქმე გვაქვს შვიდ მუტაციასთან. ამასთან, იგი 

გულისხმობს, რომ C6–+# მუტაციას მოეთხე პოზიციაში ადგილი აქვს ორ 

დამოუკიდებელ შემთხვევაში მაქსიმალურ ეკონომიურობაზე დაფუძმწებული 

მიდგომის შესაბამისად წინა (პირველი) ხე წარმოადგენს ოპტიმალურს, რადგანაც 
სხვა, უფრო ნაკლებ რაოდენობა მუტაციაზე დაფუძნებული ხე არ მოიძებნება. 

შესაძლებელია შემთხვევა როცა რამდენიმე ხე ხასიათდება მუტაციათა 
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ერთნაირი რაოდენობით. ასეთ შემთხვევაში მაქსიმალურ ეკონომიურობაზე 

დაფუძნებული მეთოდით ვერ ვიღებთ ცალსახა ამონახსნს. 

მაქსიმალურ ალბათურობაზე დაფუძნებული მეთოდი მუტაციათა თითოეულ 

ტიპს ახასიათებს კონკრეტული რიცხვითი მახასიათებლით, რომელიც 

უკავშირდება ამ მუტაციის მოხდენის ალბათობას და არ შემოიფარგლება მათი 

რიცხვის უბრალო შეფასებით. აქ, ისევე როგორც მაქსიმალურ ეკონომიურობაზე 

დაფუძნებული მიდგომის შემთხვევაში ხდება ხის თითოეული წვეროსათვის 

წინაპრის შერჩევა, ამასთან ნაგულისხმევი მუტაციებიდან გამომდინარე შტოს 

სიგრძეს მიეწერება მოვლენის მოხდენის ალბათობის შესაბამისი რიცხვი. ხის 

თითოეული შესაძლო ტოპოლოგიისათვის ხდება ჩანაცვლებათა სიხშირეების 

სიდიდეთა შერჩევა საკვლევი თანამიმდევრობების მიღების ალბათობების 

მაქსიმალური მნიშვნელობების მიღწევის მიზნით. ყველაზე დიდი ალბათობის 

შესაბამისი ხე წარმოადგენს ამონახსნს, ოპტიმალურ ხეს. 

ევოლუციის სიჩქარის ცვლილებასთან დაკავშირებული 

პრობლემები 

ვთქვათ #, 8, C, და C სახეობათა კომპლექტს აღწერს შემდეგი ფილოგენეტიკური 

ხე: 

    

  

L I 
ტ#.ტ.ძი8 CC 09 

ხე აგებულია არამსგავსებათა შემდეგ მატრიცაზე დაფუძნებით: 

#8 C ი 

040 3 83 83 

8 0 2 2 

C 0 1 

ხ 0 

ახლა კი დავუშვათ, რომ 0-ს შესაბამისი მახასიათებლის ცვლილების სიჩქარე 

სხვა სახეობათა ანალოგიურ მახასიათებელთა ცვლილებებთან შედარებით, 

ძალზედ დიდია, მიუხედავად იმისა, რომ ფილოგეწეზის სურათი ვიცით, რომ 
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იგივე. ასეთ პირობებში ტგხადია არამსგავსებათა (დისტანციათა) მატრიცა 
იცვლეზა და ვთქვათ, აქვს შემდეგი სახე 

#8 C 0 

# 0 პ ვ ა 

ზ 06 2.2 

C იე >» 

0 თ
 

რაც (შეცვლილი მატრიცა) თავის მხრივ, გამოიწვევს არასწორი ფილოგენეტიკური 
ხის ფორმირებას (იხ. სურათი) 

| 

= 
/ 80CC ს 

  

    

  

  
თუ ევოლუციურ ცვლილებათა სიჩქარეები ხის სხვადასხვა შტოსათვის 

განსხვავდება, მაშინ ყველა ზემოთ წარმოდგენილ მეთოდში შეიძლება ადგილი 

ქონდეს ასეთ შეცდომას. იმის შესამოწმებლად, იცვლება თუ არა ევოლუციურ 

ცვლილებათა სიჩქარე საკვლევ კომპლექტში გაერთიანებულ სახეობათათვის, 

მოიშველიებენ ე.წ. „გარენათესავ“ (ისწწისი) სახეობას. გარენათესაობა გულის- 

ხმობს განსახილველ სახეობებთან უფრო შორეულ ნათესაობას, ვიდრე განსა- 

ხილველი კომპლექტის შიგნით არსებული ნათესაობა. ასე მაგალითად, თუ 

შესწავლის საგანს წარმოადგენს პრიმატთა სახეობები, გარენათესავად შეიძლება 
განვიხილოთ რომელიმე არაპრიმატი შუძუმწოვარი, ვთქვათ ძროხა. თუ 

პრიმატთა შიგნით ევოლუციურ ცვლილებათა სიჩქარე მუდმივია, ჩვენ უნდა 

ველოდოთ ერთი და იგივე რიგის (ზომის) არამსგავსებებს პროხასა და პრიმატთა 
ყველა განხილულ სახეობას შორის. ზოგჯერ პრიმატთა შიგნით ადგილი აქვს 
ევოლუციურ ცვლილებათა სიჩქარისს არამუდმივობასს და მოცემული 
მახასიათებლით ფილოგენეტიკური ხის აგება გაუმართლებელია. 
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მსგავსებასა და დისტანციას შორის დამოკიდებულება. 

დამოკიდებულების სამართლიანობის დამტკიცება. 

რედაქტირების ოპერაციათა ფასების (CC) სისტემისა და M კონსტანტის კონკრეტული 
მნიშვნელობის შემთხვევაში შესაძლებელია ურთიერთსწორების ქულათა დარიცხვის (იი) 
სისტემის შემდეგნაირად წარმოდგენა: 

ჩნ (6,ხ) = M - C(,ხ) (137) 
§=-ს+M72 (13.8) 

ვაჩვენოთ ასეთი დამოკიდებულების სამართლიანობა. ვთავათ ორ § და ჯ 

თანამიმდევრობათა „ურთიერთსწორება წარმოიდგინება თ-თი. შესაძლებელია ოპერაცი- 

ათა ისეთი ფ სერიის მოძიება, რომ სამართლიანი იყოს შემდეგი: 

§CCI6(C) + C05: (0) = (M/2) (Cთ+0) (13.9) 

სადაც I=I9) და X-IL I. თ -ს შეფასების მიზნით თ ურთიერთსწორება დავანაწევროთ 
სვეტებად. თითოეულ სვეტს შევუსაბამოთ მისთვის ბუნებრივად დასაშვები ოპერაცია. ასე 

მაგალითად, ასოთა თანხვედრას შევუსაბამოთ ჩანაცვლების ოპერაცია, გამოტოვებებსა 

და/ან ჩამატებებს კი, დელეციის ოპერაციები. ოპერაციათა გამოყენების რიგი ნებისმიერია, 

გამომდინარე იმ დაშვებიდან, რომ ისინი შეესაბამება უბნებს, რომლებსაც არა აქვთ 

გავლენა ერთმანეთზე. 

ამრიგად C ვუწოდებთ თანამიდევრულ (მარცხნიდან მარჯვნივ) ოპერაციათა სერიას. 
განვსაზღვროთ თ-ს ქულათა ჯამი და C-ს ფასი. დავუშვათ რომ თში გვაქვს 

შესაბამისობაში მოყვანილ ასოთა ზუსტად 7 რაოდენობა. ვთქვათ შესაზამისობაში 

მოყვანილი 7 -ური წყვილი (სვეტი) მოიცავს V-ს #+დან და V-ს #დაწ. გარდა ამისა 

დავუშვათ, რომ თ -ში გვხვდება ზუსტად L გამოტოვება. თ. - ს ქულათა ჯამისათვის ჩვენ 

შეგვიძლია დავწეროთ: 

1 

500106 (თ) = 2, ნ(,ხ) +MX (13.10) 

მეორეს მხრივ თ-ს ფასი ი 

I 

CC+#(C) = ბ, C(V,ხ) + Iს (13.11) 

ამ ტოლობათა წევრობრივი შეკრებითა და (13.7) და (13.89) თანაფარდობების 

გათვალისწინებით მივიღებთ 

§C0:06(თ + CC5((C) = IM + L M/2 (13.12) 

შევნიშნოთ, რომ 7 და 7 სიდიდეები არ არის დამოუკიდებელი. ისინი უნდა 

აკმაყოფილებდეს განტოლებას, რომელშიც ასევე ფიგურირებს თანამიმდევროზების ასოთა 

რაოდენობები. მართლაც, თითოეული პოზიციური თანხვედრა გულისხმობს ორ ასოს, 
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მაშინ, როცა გამოტოვების შემთხვევაში საქმე გვაქვს მხოლოდ ერთ ასოსთან. ამიტომ ასოთა 

სრული რიცხვი თ;ი უტოლდება 
212+0 =21+L (13.13) 

ყოველივე ამის გათვალისწინებით (13.12) -ის გადაწერა შეიძლება ასე 

§C010(C) + CCX(თ) = (M/2) (=L+ი) 

რაც ზუსტად შეესაბამება (13.9) განტოლებას. 

ეს უკანასკნელი სამართლიანია ნებისმიერი ურთიერთსწორებისათვის. კერძოდ, იმ შემთხ- 
ვევისათვისაც, როცა 7 ოპტიმალური ურთიერთსწორებაა. ასე რომ 

4IVIC,I) + C04( (თ) = (M/2) ( ი+ი) 

სადაც თ თ-სგან წარმოებულ ოპერაციათა სერიას წარომოადგენს (მაგრამ იგი შეიძლება არ 
შეესაბამებოდეს დისტანციას. და რადგანაც დისტანცია § და Lს შორის 

ტრანსფორმირების მიწიმალურ ფასიან ოპერაციათა სერია უნდა იყოს, ჩვენ ვწერთ 

§M0(,,) + ძI5L (5,6) < (M/2) (ი2+9) (13.14) 

ახლა მოდით უკასკნელი შედეგი ჩამოვაყალიბოთ თეორემის სახით, რადგან შემდგომ 
სწორედ ამ თეორემას მივმართოთ ხოლმე. 

თეორემა 131 მოცეული (C#) -ის და გარკვული Mით განსაზღვრულ ქულათა 

დარიცხვის შესაბამისი სისტემის პირობებში, წებისმიერი «+ და L წყვილისათვის შეიძლება 

დავწეროთ 
თMVC0 + §Iთ(C,') < (M9) (/5/+/C/) 

ანუ 13.1 თეორემა განსაზღვრავს ძML #,)-ს ზედა საზღვარს. ვაჩვენოთ ახლა, რომ იგივე 
გამოსახულება შეიძლება ასევე შეესაბამებოდეს ქვედა საზღვარს და აქედან გამომდინარე 

დავასკვნით, რომ დისტანცია შესაძლებელია პირდაპირ იქნეს მიღებული მსგავსებიდან. 

თეორემა 132. 13.2 თეორემით განსაზღვრულ პირობებში ასევე სამართლიანია შემდეგი 
უტოლობა 

«სთ(,6) + ძI (6) > (M0) (/5/#/L/) 

დამტკიცება. მივმართოთ იმ პროცედურების ანალოგიურ პროცედურებს, რომლებმაც 
მიგვიყვანა 13.1 თეორემამდე. უპირველეს ყოვლისა აღვნიშნოთ, რომ დასაშვებ ოპერაციათა 
მოცეული თ სერიისათვის ჩვენ შეგვიძლია მოვძებნოთ ისეთი Xურთიერთსწორება, რომ 

«ლ0ჯ6(თ) + C09%(C) > (M/2) (1+0) (13.15) 

შევწიშნოთ, რომ წინა თეორემით განსაზღვრულ შემთხვევისაგან განსხვავებით ზოგადად 
აქ არ შეიძლება ვიხმაროთ ტოლობა. უკანასკნელი შემთხვევა მცირედ განსხვავებულია 

წინასაგანინ ურთიერსწორება გვიჩვენებს მხოლოდ გარკვეულ ჯამურ ეფექტს და მას 
შეიძლება შევუსაბამოთ მრავალი განსხვავებული ოპერაციათა სერია. ასე მაგალითად, თუ 
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6 -ს რომელიმე ეტაპზე ხდება მ-ს ჩამატება და შემდეგ იქვე მისი უკუგდება, 
ურთიერთსწორებისათვის ჯამური ეფექტი ნულია. ამასთანავე ტრანსფორმაციის 

ოპერაციათა მოცემული სერიის შეფასებისას ვახდენთ ორივე ოპერაციაზე ერთი და იმავე 

სიდიდის დარიცხვას. ანუ დარიცხვა ხდება ოპერაციათა მთელი სერიისათვის, იმისდა 

მიუხედავად, ეფექტურია თუ არა ოპერაცია, და აქედან გამომდიწარე ასეთ შემთხვევაში 

გვექნება უტოლობა და არა ტოლობა. 

ახლა დავამტკიცოთ (13.15) თანაფარდობის სამართლიანობა ინდუქციის მეთოდით. თუ 
/თ'=0, ანუ არავითარ ოპერაციას არა აქვს ადგილი, შეგვიძლია დავწეროთ, რომ §=. (§9) 
ურთიერთსწორების შემთხვევაში ქულათა ჯამი განისაზღვრება როგორც Mთ = Mი => 

#M/(თ#9/M2 და ე.ი. ამ შემთხვევაშიც დასამტკიცებელი თანაფარდობა სამართლიანია. 

თუ თ წარმოადგენს ერთ ან მეტ ოპერაციათა ერთობას, გამოვყოთ ბოლო ოპერაცია და 

დავწეროთ თ = CV. ს ბოლო ოპერაციაა. 

თ” ყ) 

§5L-5: 
სადაც L”მიიღება «გან ბოლოს გარდა ყველა ოპერაციის განხორციელების ხარჯზე და ჯ 

მიიღება L”გან სოპერაციით. 

ჩვენი ინდუქციური ჰიპოტეზა მდგომარეობს შემდეგში, «სა და (შორის გვაქვს ისეთი თ” 

ურთიერთსწორება, რომ 

§C016C(Cთ) + C0%(C“) > (M/2)( +087) 

სადაც ი”= /(”/. რადგანაც C0% (თ) = CCX (თ1 + C0#I (V), ერთადერთი რაც გვჭირდება არის ჯ- 

სა და ს შორის ისეთი თ ურთიერთსწორების მოძიება (თუ ეს შესაძლებელია), რომელიც 

დააკმაყოფილებს შემდეგ უტოლობას 

§«C0I2(თ > §C0+6 (თ) + (M/7/2)( 8-07 - C0% (თ) (13.16) 

ამ ორი უტოლობის წევრობრივი შეკრება მიგვიყვანს სასურველ შედეგამდე. განხილულ 
უნდა იქნეს სამი შემთხვევა დასაშვებ ს ოპერაციათა ტიპების შესაბამისად, რომლებიც, 

რობორც ვიცით, არის: ჩანაცვლება, ჩამატება და ამოგდება. 

შემთხვევა 1 :ს წარმოადგენს ჩანაცვლებას. 
ამ შემთხვევაში C0% (ს) = C(2,ხ) , ი=8”და (განსხვავდება (“გან მხოლოდ ერთ პოზიციაში, 

როგორც ეს ნაჩვენებია ქვემოთ 

( „.ხ... 

თს მისაღებად საკმარისია თ”-ში 3 ჩანაცვლდეს #-თი, რაც ზემოთ მოყვანილი სურათის 

შემთხვევაში გულისხმობს შუა სტრიქონის იგნორირებას. თუ X § რიგის სტანდარტული 

ასოა, მაშინ



ჯიიჯ9 (თ) = +C076 (C”) -7(2,X) + 9(8,X) 

=%%IC(C”) -/M + C(2,X) + M - C(ხ,X) 

=§C008 (C”) + C(2,X) - C(ხ,X) 
2 §C0ჯ0 (თ) - C(8,ჩ) 

უტოლობაზე გადასვლის უფლება მოგვცა C-სთვის სამკუთხა უტოლობის არსებობის 
ფაქტმა. 
თუ ჯწარმოადგენს გამოტოვებას, თ და თ” ქულათა ჯამები ტოლია და შესაზამისად 

§0010(0) = §C01:C(თ) > 9%:0:06(C) - C(8,ხ), 

რადგანაც «(0,ს) > 0 ჰიპოტეზის თანახმად. და ამით სასურველი ნაჩვენებია იმ 

შემთხვევისთვის როცა ს. ჩანაცვლებაა, 

შემთხვევა 2: V წარმოადგენს ჩამატებას. 
ამ შემთხვევაში CC (ს) => # და 98- თ -.. თ' ურთიერთსწორება გარკვეულ პოზიციაში 
იძლევა ასოს ჩამატების საშუალებას, როგორც ეს ნაჩვენებია ქვემოთ: 

“I. §. ..I-I 
” ... ( -I2I ... 

§ში ჩნდება დამატებითი გამოტოვება. აქედან გამომდინარე C-სა და ი”-ს შორის ქულათა 
სხვაობა განპირობებულია C-ში გაჩენილი დამატებითი გამოტოვებით: 

§C0ჯC(თ) = §C016(C”) +ჟ 
= §ლ0:9(თ” -8+M2 

და ამრიგად (12.16) თანაფარდობის სისწორე იმ შემთხვევაში, როცა ს წარმოადგენს 
ჩამატებას ნაჩვენებია. 

შემთხვევა 3. ს წარმოადგენს ამოგდეზას. 
ამჯერად კვლავ CCVI (ს) = ს, მაგრამ 8=X 47. ჩვენ საქმე გვაქვს შემდეგ სიტუაციასთან: 

განვასხვავებთ ორ შემთხვევას, იმის მიხედვით ჯXჯწარმოადგენს გამოტოვებას თუ არა. 

თუX ასოა, მაშინ 

«ლ0/6(თ) = %016(თ”) -2(8-X) + წ 
=4C016(Cთ") -M + C2.X) - ი +M72 

=%§C0#0(თ”) - 8 - M2+ C(2,X) 

2 §00/6(თ) - 8 -M2 

რაც მოითხოვებოდა, გამომდინარე იქიდან რომ C(,X) > 0. 
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თუ X გამოტოვებაა, შეგვიძლია დავწეროთ 

45C016 (0) = 20016 (CI) - 
= §C0I6(თ”) - +M72 

> §C0:0(თC) - ს - M2, 

რადგანაც # > 0. 

ამით ინდუქციური აწალიზი დამთავრებულია და შეიძლება ითქვას, რომ (13.15) 

თანაფარდობის სამართლიანობა წაჩვენებია კერძოდ ეს უტოლობა სამართლიანია თ-ს 

მინიმალური მნიშვნელობისთვისაც 

§C0IC(Cთ) + ძIXI (§,C) > (-M/2) ( თ+») 

თუ გავითვალისწინებთ, რომ ჯთC,) წარმოადგენს «სა და Cს შორის ურთიერთსწორების 

შესაძლო მაქსიმალურ ქულათა ჯამს, მითუმეტეს გვექწება 

§IM) (§,L) + ძI9C(დ,L) > (VM2) ( >თ+0) 

ამრიგად 13.2 თეორება დამტკიცებულია. 

13.1 და 13.2 თეორემებით დეკლარირებული უტოლობების ერთდროული შესრულება კი 

შესაძლებელია მხოლოდ, თუ 

§ჯI (98 + ძI5(§,.) = (M/2) ( I#ი) ( 13.17) 

ამრიგად დისტანციის დათვლა დაიყვანება მსგავსების შეფასებაზე. ერთადერთი რაც ჩვენ 
ამისათვის დაგვჭირდება, ესაა შესაბამისი #-ის შერჩევა, (13.7) და (13.8) თანაფარდობათა 
დახმარებით ქულათა დამრიცხავი პარამეტრების # და #ს განსაზღვრა და გლობალური 

შედარების ერთ-ერთი ალგორითმის გამოყენება. ზემოთ მოყვანილი ფორმულის საშუალე- 

ბითკი, შესაძლებელია მიღებული მსგავსების დისტანციაში გადაყვანა. 

ასე მაგალითად, თუ განვიხილავთ სარედაქციო დისტანციის შესაფასებლად მიღებულ 
ქულათა დარიცხვის სისტემას ( იხ. ზევით), M-სთვის შეგვიძლია გამოვიყენოთ 0, ხოლო 

მსგავსების ალგორითმის რეალიზების პროცესში თანხვედრას დავარიცხოთ 0, 

ართანხვედრას = - და გამოტოვებასაც = -1. ან ჩვენ შეგვიძლია ვიხმაროთ #M->2 და 
თანხვედრა გაუტოლდება 2-ს, ართანხვედრა 1-ს და გამოტოვება კი 0-ს. ორივე ქულათა 
სისტემა მიგვიყვანს ერთსა და იმავე ოპტიმალურ ურთიერთსწორებამდე, თუმცა, 

განსხვავებული ქულათა ჯამით. თუმცა (13.17) ფორმულის გამოყენებით მივიღებთ ერთსა 

და იმავე დისტანციას. 

201



14. მოსაცენთა სა ხების სწრაფი ანალიზი 

ნუკლეიწის მჟავათა და ცილთა თანამიმდევრობების დადგენის პროცედურის 

სისწრაფისა და სანდოობის ზრდასთან ერთად იქმნება სულ უფრო მრავალფე- 

როვანი ცენტრალიზებული მონაცემთა ბაზები, რომლებშიც ხდება მსოფლიოს 

სხვადასხვა სამეცნიერო ლაბორატორიებში გაშიფრულ თაწამიმდევრობათა 

შენახვა. მონაცემთა ბაზები უზრუნველყოფილია მათში დაგროვილი ინფორმაცი- 

ის ანალიზისათვის განკუთვნილი პროგრამათა პაკეტებით. მრავალფეროვანია იმ 
ბიოლოგიურ ამოცანათა სპექტრი, რომელთა გადაწყვეტაც უკანასკნელი პაკე- 

ტებით ხორციელდება მაგალითისათვის შეიძლება მოვიყვანოთ ასეთი ტიპი- 

ური ამოცანა: გვაქვს საკვლევი თანამიმდევრობა, რომელიც ლოკალური მსგავ- 

სების გამოვლენის მიზნით უნდა შედარდეს ბაზაში განთავსებულ ყველა თანა- 

მიმდევრობას. ასეთი კვლევის პროცესი გულისხმობს ათეულ ათასობით 
თაწამიმდევრობათა შედარების ქვეპროცესს. 

დინამიკურ პროგრამირებაზე დაფუმნებული, ორ თანამიმდევრობას შორის მსგავ- 

სების და ოპტიმალური ურთიერთსწორების განმსაზღვრელი მეთოდის მონაცემ- 
თა ბაზების ანალიზისათვის გამოყენება მოითხოვს დიდ სამაწქანო დროს. შესაბა- 
მისად გაჩნდა აუცილებლობა ახალი და სწრაფი მეთოდების შექმნისა. ისინი 

როგორც წესი, ემყარებიან ევრისტიკულ მიდგომებს. მიუხედავად ამისა, მათზე 
დაფუძნებული პროგრამული პაკეტები მეტად ეფექტური და პოპულარულია. 

ამ პარაგრაფში შევჩერდებით მონაცემთა ბაზების კვლევის ორ ყველაზე პოპულა- 
რულ მიდგომაზე. ორივე მიდგომა საწყის ეტაპზე ევრისტიკულია. ამასთან, 

ევრისტიკული მეთოდებით მიღებული მონაცემების საბოლოო “ურთიერთ- 

სწორებამდე მისაყვანად ორივე იყენებს დინამიკური პროგრამირების მოდიფი- 

ცირებულ, ორიგინალურ ვარიანტს. 

865 

8L#5X წარმოადგენს პროგრამათა პაკეტს, რომლის სამუშაო (შემავალი) მოწაცე- 

მების როლში ფიგურირებს ორი თანამიმდევრობა: საკვლევი (ძს6=” ან L8XწC-) თა- 

ნამიმდევრობა და თანამიმდევრობათა ბაზა. 8L#5L თანამიმდევრობათა ბაზაში 

ნახულობს თანამიმდევრობათა ისეთ ქვერიგებს (ფრაგმენტებს), რომლებიც გარკ- 

ვეული დონით მსგავსია საკვლევის კონკრეტული ქვერიგისა. როგორც წესი, საკვ- 

ლევი თანამიმდევრობა გაცილებით პატარაა, ვიდრე მონაცემთა ბაზა; ასე მაგალი- 

თად, საკვლევი თანამიმდევრობის სიგრძე შეიძლება აღწევდეს ათას წუკლე- 

ოტიდს, მაშინ როცა მონაცემთა ბაზა შეიძლება მოიცავდეს რამდენიმე მილიარდ 

ნუკლეოტიდს. 

საკვლევსა და მონაცემთა ბაზაში გაერთიანებულ თანამიმდევრობებს შორის 

მაღალქულიანი ურთიერთსწორების ძიების პროცესში 8L#/ას საწყის ეტაპზე 
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ემყარება ევრისტიკულ ალგორითმს, რომელიც ახდენს სმიტ-ვატერმანის 

ალგორითმის (ლოკალური ურთიერთსწორება) აპროქსიმირებას. სმიტ-ვატერმა- 

ნის ბაზური ალგორითმის საშუალებით ძალიან ნელა ხდება ისეთი ამოცანის 

გადაწყვეტა, როგორიცაა, მაგალითად სრული C6ი83ვიX-ის კვლევა მსგავს თანა- 

მიმდევრობათა მოძიების მიზნით. ამიტომ 8L#45L ალგორითმი იყენებს ევრის- 

ტიკულ მიდგომას, რომელიც სმიტ-ვატერმანის ბაზურ ალგორითმზე ნაკლებად 

ზუსტია, მაგრამ ამასთანავე 50-ჯერ სწრაფია. სწორედ სისწრაფე განაპირობებს 

8L#5I-ის დიდ პოპულარობას. 

8Lსტ5,! პროცდურაში შესაძლებელია გამოიყოს სამი ძირითადი საფეხური 

(ეტაპი): 
.· პირველ ეტაპზე საკვლევი და მონაცემთა ბაზის თანამიმდევრობების 

შედარების პროცესში ხდება ფიქსირებულ, VV სიგრძის ასოთა ქვერიგებს 

შორის თანხვედრების გამოვლენა. ასე მაგალითად, თუ გვაქვს 

თანამიმდევრობები #CII#C და #CII#C და საძიებელი სიტყვის 

(ჩარჩოს) სიგრძე VV = 3, 8L#5L პოულობს თანხვედრაში მყოფ ქვერიგებს 

II4-ს. ქვერიგთა ასეთ წყვილებს მოიხსენიებენ პირველწყაროებად. 
სტანდარტულ რეჟიმში 'ნუკლეოტიდურ პირველწყაროთა ძიების 

პროცესში გამოიყენება VV = 11. 

ი.ა მეორე ეტაპი გულისხმობს თანხვედრილ ფრაგმენთა სიგრძის ორივე 

მიმართულებით გაზრდას. ჩამატებათა და გამოტოვებათა გამოუყენებ- 

ლობის პირობებში პირველწყაროს ორივე მიმართულებით დაგრძელე- 

ბის მიზანია გაზარდოს ურთიერთსწორების ქულათა ჯამი. ქულათა 

ჯამის შეფასებისას გამოიყენება პოპულარული ჩანაცვლებათა მატრიცე- 
ბი. ზემოთ მოყვანილი მაგალითის შემთხვევაში, ანუ II საერთო სიტ- 

ყვაზე დაფუძნებულ, #CIIL#C-სა და #CII#C-ს შორის გამოტოვებების 

გარეშე ურთიერთსწორებას ექნება შემდეგი სახე: 

-.4CII #4C.. 

„#ტCII4#C.. 

მონაცემთა ბაზის ის რთანამიმდევრობები რომელთათვისა ს ასეთი 

ურთიერთსწორების საფუძველზე მოძიებულ იქნა მაღალქულიანი ფრაგმენტები 

ექვემდებარება დამუშავების მესამე ეტაპს. 

.· მესამე ეტაპბხე საკვლევ თაწამიმდევრობასა და პირველ ორ ეტაპზე 
შერჩეულ ბაზის თაწამიმდევრობას შორის ხდება უკვე ჩამატებების 

პირობებში ურთიერთსწორება და ამისათვის გამოიყენება სმიტ- 

ვატერმანის ბაზური ალგორითმის მოდიფიცირებული ვარიანტი. და 

ბოლოს, მომხმარებელს მიეწოდება სტატისტიკურად დამაჯერებელი 

ურთიერთსწორების ვარიანტი. 
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დამაჯერებლობის შეფასება გულისხმოსს მოცემული “ურთიერთსწორების 

შესაბამისი ქულათა ჯამის შედარებას შემთხვევით თანამიმდევრობათა 
ურთიერთსწორებისას მოსალოდნელ ქულათა ჯამებთან. ამისათვის საჭიროა 

შემთხვევით თანამიმდევრობათა ურთიერთსწორების შესაძლო ქულათა ჯამების 

განაწილების ფუნქციის ცოდნა. შესაბამისად, შემთხვევით თანამიმდევრობათა 
შედარებისათვის ჩამოყალიბებულ იქნა გამოტოვებების გარეშე ლოკალური 
ურთიერთსწორებების ქულათა ჯამების განაწილების აღმწერი ანალიზური, 

ასიმპტოტური სტატისტიკური თეორია (#ICიხს) 5L და თანმშ. 1990). გასაგები რომ 

გახდეს 3L4ტ5I1-ის გამოსავალი პარამეტრების არსი, წარმოგიდგენთ თეორიის 
ზოგად პრინციპებს. 

თეორიის თანახმად, ორი „I. და » სიგრმის შემთხვევითი თაწამიმდევ- 

რობებისათვის, 5-ზე მეტი ან ტოლი ქულათა ჯამით დახასიათებულ ლოკალურ 

ურთიერთსწორებათა რიცხვის განაწილება აპროქსიმირდება პუასონის 

განაწილებით, და შესაბამისად, ამ რიცხვის მოსალოდნელი მწიშვნელობა 
გამოითვლება ასე: 

ვებ“... (14.1) 

სადაც # და X»# გამოთვლადი სიდიდეებია და დამოკიდებულია ქულათა 

დარიცხვის სისტემასა და ამინმჟავურ კომპოზიციაზე. პუასონის განაწილება 
გულისხმობს რომ მაქიმაელური ქულათა ჯამი შეესაბამება სიდიდეთა 
განაწილების ექსტრემალურ არეს და 5-ზე მეტი ან ტოლი ქულათა ჯამის მქონე 
ლოკალურ ურთიერთსწორების შეხვედრის ალბათობისათვის გვაძლევს შემდეგ 

დამოკიდებულებას: 

ჟ-–--"""””' (14.2) 

ეს უკანასკნელი შეიძლება გადავწეროთ ასე 

ქ... _-_- (14.3) 

გამოტოვების გარეშე განხორციელებული ლოკალური “ოურთიერთსწორების 

შემთხვევში » განისაზღვრება მხოლოდ ქულათა რდარიცხვის ისეთი 

სისტემისთვის, როცა ქულათა სიდიდეების საშუალო მნიშვნელობა უარყოფითია. 

ასეთ პირობებში იგი წარმოადგენს ქვემოთ მოყვანილი განტოლების დადებით 

ამონახსნს 

აპ ს. ”, (“ებელ . 

15,150 29 (14.4) 
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სადაც « შეესაბამება 7-ს /#თან შესაბამისობაში მოყვანის შემთხვევაში დასარიცხ 

ქულას, #» და ჯ-ს, კი პირველ თაწამიმდევრობაში #ს, ხოლო მეორე თანამიმ- 

დევრობაში #ს გამოჩენის ალბათობებია (შეხვედრის სიხშირეები), შესაბამისად. 

ემპირიული გამოთვლები აჩვენებს, რომ გამოტოვებათა დამშვები ოპტიმალური 

ლოკალური ურთიერთსწორებები ექვემდებარება იგივე განაწილების კანონს, 

თუმცა განაწილების პარამეტრთა > და #-ს ანალიზურად გამოთვლა შეუძლე- 

ბელია და შეფასება ხდება შემთხვევით რიცხვთა გენერატორების საშუალებით. 

ურთიერთსწორებების ქულათა ჯამების შეფასებები გამოხატული #ან #სიდი- 

დეებით, დამოკიდებულია თაწნამიმდევრობათა სიგრძეებზე. # ან # სიდიდეები 

შესაძლებელია მოცემული იყოს ან წყვილური ურთიერთსწორების, ან მონაცემთა 

ბაზის კვლევის (სკანირების) კონტექსტში. მონაცემთა ბაზის სკანირების 

შემთხვევაში (14.1) და (14.2) ფორმულებში ცალკეული თანამიმდევრობის სიგრძე 

თ» ჩაინაცვლება აგრეგირებული სიგრმით M-ით, რომელიც წარმოადგენს მონა- 

ცემთა ბაზაში გაერთიანებულ ამინმჟავათა სრულ რიცხვს. 8L#51, როგორც წესი, 

გვაძლევს მონაცემთა ბაზის შესაბამის # სიდიდეს. 

არსებობს 8L#51-ის განსხვავებული ვარიანტები. მაგალითად უფრო ნაკლებად 

მგრძნობიარე, მაგრამ გაცილებით სწრაფი 8L#L (8I2% LIM6 #II-ითდCიL 100), 

რომელიც შექმნილია ნუკლოტიდური თანმიმდევრობის გენომთან შედარების 

ამოცანისათვის. არსებობს ამ უკანასკნელის ვერსიაც - 8L#4512, რომელსაც 

იყენებენ განსაკუთრებით დიდი გეწომების ან ქრომოსომების შედარების 

პროცესში. ასევე აღსანიშნავია სტრუქტურულ ბიოლოგებში მეტად პოპულარი 

L5I-8L#5I1, რომელიც ამინმჟავური თანამიმდევრობების ურთიერთსწორების 

შემთხვევაში გამოიყენება და მისი დანიშნულება შორეული პომოლოგების 

წარმოჩენაა. 

LIტ514 

Lტ5L წარმოადგენს თანამიმდევრობათა შესახებ მონაცემთა ბაზების კვლევისა- 

თვის განკუთვნილ პროგრამათა სხვა ოჯახს. ამ ოჯახის პირველი პროგრამათა 
პაკეტის, L#5IL -ს მიზანს წარმოადგენდა მონაცემთა ბაზაში საკვლევი 

თანამიმდევრობის მსგავსი თანამიმდევრობების მოძიება. I#5ILC-ის მიერ ხდება 

მონაცემთა ბაზაში განთავსებული ასოთა თითოეული რიგის შედარება საკვლევ 
თანამიმდევრობასთან და გამოვლინდება ის თანმიმდევრობები, რომლებიც 

ჩაითვლება ყველაზე მეტად მსგავსად საკვლევთან. გარდა ამისა, ალგორითმი 

უზრუწველგვყოფს შესაბამისი „ურთიერთსწორებებით და სხვა თანმხლები 

ინფორმაციით. ცხადია IL#5IIC-ის სიჩქარეს განსაზღვრავს ის, თუ რამდენად 

სწრაფადაა შესაძლებელი ორი თანამიმდევრობის შედარება. შესაბამისად, 

ყურადღება გავამახვილოთ იმაზე, თუ როგორ ხორციელდება ეს ძირითადი 

ეტაპი. ვთქვათ « და L შესადარებელი თანამიმდევრობებია და დავუშვათ, რომ 
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ისინი ცილის თაწმიმდევროზებს შეესაბამება. მათი სიგრძეებია » =/§/ და ი =/L/, 
შესაზამისად. 

· შედარების პირველი ეტაპი მდგომარეობს თაწამიმდევრობათათვის 

საერთო #-სიგრძის სიტყვების (#-0V2/2C) გამოვლენაში, სადაც #= 1-ს ან 2- 
ს. პროგრამაში ჯ-ს მნიშვნელობა განისაზღვრება #(Iი პარამეტრით. ასევე 
დგინდება ერთნაირ X#-(V2/6-თა წანაცვლებები (02#560). ასე მაგალითად, 

თუ #§«// და (M/ ერთნაირ #-ნ)0/2-ების საწყისი პოზიციებია, მაშინ 

წანაცვლებები განისაზღვრება, როგორც 77. 

შესაბამისად, პირველ ეტაპზე ფორმირდება შემდეგი სტრუქტურირებული 
მონაცემები: დაკვირვებათა ცხრილი და ინდექსირებულ წანაცვლებათა ვექტორი 

(იხ. სურათი 14.1 ). ამისათვის ჯერ ხდება <-ის სკანირება და კონკრეტულ #-რ»2/6§ 

პოზიციათა ჩამონათვალთაგან ცხრილის ფორმირება და შემდეგ (-ს სკანირება. 
ამის მერე დარდება ეს ცხრილები და თითოეული ერთნაირი #-ი)2IC” წყვილი- 

სთვის გამოითვლება წანაცვლება. ბოლოს ფორმირდება ინდექსირებულ წანაცვ- 

ლებათა რაოდენობის განმსაზღვრელი ვექტორი. 14.1 სურათზე წარმოდგენილია 

<LI#ტ0LX”IV##C0IVL და =V0M#ტ##C0CIL)4 ამინმჟავურ თანმიმდევრობათა შედარების 

მიზნით ფორმირებული წანაცვლებათა ვექტორი და დაკვირვებათა ცხრილი. 

შევნიშნოთ, რომ +2 წანაცვლება გვხვდება ყველაზე დიდი რაოდეწობით, რაც 

იმაზე მიუთითებს, რომ ყველაზე მეტი რაოდენობის თანხვედრა შეესაბამესა ასეთ 
წანაცვლებას. ეს მეთოდი ცნობილია დიაგონალური მეთოდის სახელწოდებით, 

რადგანაც უმაღლესი წანაცვლება გამოიყენება დინამიკური პროგრამირების 

ალგორითმის ხმარების ადგილის განსაზღვრაში. ალგორითმი მხოლოდ მოცემუ- 

ლი წანაცვლების შესაბამისი დიაგონალის მიმდებარე არეს ითვალისწინებს. 

.·« მეორე ეტაპზე L#5აIL? ახდენს საერთო X#-0I”/--თა უფრო დეტალურ 

ანალიზს და აერთიანებს ორ ან მეტ ასეთ #-ლI2/-> თუ ისინი 

ერთმანეთთან ახლოს, ერთსა და იმავე დიაგონალზეა განლაგებული. 

ალგორითმი და კრიტერიუმი ევრისტიკულია. გაერთიანებული X-იI2/C 

ები ქმნიან ე.წ. უბნებს. ეს უბნები შეიძლება შევუსაბამოთ 8L#.5L -სათვის 

განსაზღვრულ პირველწყაროებს (სეგმეტთა წყვილებს) ანუ გამო- 

ტოვებების გარეშე განხორციელებულ ლოკალურ ურთიერთსწორებებს. 

უბნები ხასიათდება გარკვეული ქულათა ჯამებით, რომლებიც 

განისაზღვრება თანხვედრათა და არათანხვედრათა რიცხვით. 

მნიშვნელოვანია გვახსოვდეს, რომ უბნები არ მოიცავს გამოტოვებებს. 
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სურათი 14.1 L#5IX -ის დაკვირვეზათა ცხრილისა და წანაცვლეზათა ვექტორის მაგალი- 

თი LCI72X-= 1 მნიშვნელოზის შემთხვევაში. 

.· მესამე ეტაპი გულისხმობს ზემოთაღწერილი გზით მიღებული 

გარკვეული რაოდენობა (განისაზღვრება შესაბამისი პარამეტრით. 

ვთქვათ ხუთი) საუკეთესო უბანში ქულათა ჯამის ხელახალ შეფასებას 

უკვე ჩანაცვლებათა მატრიცების საშუალებით (როგორც წესი, 8LC5LIM62 
ან ნ/#M250) ახლადშეფასებულ ქულათა ჯამებს შორის საუკეთესო 
წარმოადგენ > და ს შორის მასგავსების პირველ საზომს და 

მოიხსენიება როგორც საწყისი ქულათა ჯამი. საკვლევი თაწამიმდევრობის 

მიმართ საწყისი ქულათა ჯამის გამოთვლა წარმოებს მონაცემთა ბაზის 
თითოეული თაწამიმდევრობისათვის. საწყისი ქულათა ჯამი გამოიყენება 

აგრეთვე მონაცემთა ბაზაში გაერთიანებულ თანამიმდევრობათა რიგის 

მიხედვით დასალაგებლად (რანჟირებისათვის) . 

.· და ბოლოს, ზღვრულ ქულათა ჯამზე მეტი ქულათა ჯამით შეფასებულ 

თაწამიმდევრობათა წყვილისათვის, დინამიკური პროგრამირების ბაზუ- 
რი ალგორითმის გამოყენებით ხდება ოპტიმალურ ქულათა ჯამიანი 

ურთიერთსწორების მოძიება. ამასთან ალგორითმი შემოიფარგლება 

საწყისი ურთიერთსწორების (აწყისი ქულათა ჯამის) შესაბამისი დიაგო- 
ნალის მიმდებარე ზოლით. გამოიყენება სმიტ-ვატერმანის ალგორითმი. 

ხი პარამეტრის სიდიდე განსაზღვრავს ალგორითმის შერჩევითობას და 

მგრძნობელობას. მგრძნობელობა ახასიათებს მეთოდის «უნარს წარმოაჩინოს 
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შორეულად სნათესავური თაწამიმდევრობები. შერჩევითობა კი მცდარი 

პოზიტივის უკუგდების უწარს (მცდარ პოზიტივი (#21% #005ICV65) გულისხმობს 
არანათესაურ თანამიმდევრობათა მსგავსებად გამოვლენას). I#5ILC-სა და ამ 
ოჯახის სხვა პროგრამების ხმარების პროცესში ითვლება, რომ #–ი-ის დაბალი 

მნიშვნელობა ზრდის მგრძნობელობას, ხოლო მაღალი ჯინ» უზრუნველგვყოფს 

შერჩევითობის მაღალ დონით. 

MI#5IX აგრეთვე აფასებს მსგავსების სტატისტიკურ დამაჯერებლობას. ამ მიზნით 
ხდება, ვთქვათ, L თანამიმდევრობის ამიწმჟავათა ისეთი შემთხვევითი გადაჯ- 

გუფებები, რომ შენარჩუნებულ იქნეს ამინმჟავური შემადგენლობა, მაგრამ 

ირღვეოდეს მათი რიგითობა (ბუნებრივთან შედარებით) და ამის შემდეგ დინა- 

მიკური პროგრამირების ალგორითმის საშუალებით ხდება «ს ამ გადაჯგუფების 
შედეგად მიღებულ ვერსიათა (ვარიანტთა) «ის ორიგინალურ ვერსიასთან შედა- 

რება. ასეთი მრავალჯერადი პროცედურების საფუძველზე წარმოებს მსგავსების 

დამახასითებელ ქულათა ჯამების საშუალო მნიშვნელობისა და ამ საშუალოდან 

სტანდარტული (საშუალო კვადრატული) გადახრის შეფასება. ამ მონაცემების 

საფუძველზე კი, ქვემოთ მოცემული ფორმულის გამოყენებით გამოითვლება 7 - 

სიდიდე: 

ქულათა ჯამს – საშუალო ქულათა ჯამი 
»= (14.5) 

სტანდარტული გადახრა 

  

LI#5II პროგრამის დახვეწის შედეგად მიღებულ იქნა IL#5I1#. მისი ერთ-ერთი 

განმასხვავებელი თვისება მდგომარეობს იმაში, რომ მას შეუძლია მუშაობა 

როგორც ცილების, ისე დნმ-ს თანამიმდევრობებთან. ამ თვალსაზრისით L4#5I4 

შეიძლება განხილულ იქნეს, როგორც L#5IL-სა და L#5IM-ის კომბინაცია. ეს 

უკანასკნელი შეიქმნა უშუალოდ დნმ-ს თანამიმდევრობებთან სამუშაოდ. ამ 

ოჯახის კიდევ ერთი წარმომადგენელია #ტL#45L4, რომლის დანიშნულებაა 

საკვლევი ცილის თანამიმდევრობის შედარება დნმ-ს თანამიმდევრობათა შესახებ 

მონაცემთა ბაზასთან. ამ შემთხვევაში პროგრამა თვითონ ახდენს ბანკიდან 

აღებული თანამიმდევრობის ტრანსლაციას ამინმჟავურ თანამიმდევრობაში. სხვა 

განსხვავებები დაკავშირებულია საწყისი ქულათა ჯამის შეფასების პროცე- 

დურასთან. მას შემდეგ, რაც მოხდება საუკეთესო უბნების შერჩევა, L#5IL#-ში 

იყენებენ მათი გაერთიანების განსხვავებულ პროცედურას, რაც გულისხმობს 

ერთსა და იმავე დიაგონალზე არა მყოფი (თუმცა ახლოს მყოფი) უბნების გაერთი- 

ანების მცდელობას. ამით ნათესავური თანამიმდევრობების შემთხვევაში საწყისი 

ქულათა ჯამი მნიშვნელოვნად უმჯობესდება და უახლოვდება გაუმჯობესებულ 

ქულათა ჯამს (L#5I14 -ს ენაზე “ოპტიმალურ ქულათა ჯამს”) უფრო მეტიც, 

X#5I# -ში L#5IVX-საგან განსხვავებით (სადაც ირჩევა 5 საუკეთესო უბანი) ირჩევა 

უკვე 10 საუკეთესო უბანი. L#5I1#-ს შემთხვევაში ასევე გაუმჯობესებულია 

სტატისტიკური დამაჯერებლობის შეფასება ამ თვალსაზრისით ყველაზე 
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ხაზგასასმელი სიახლე მდგომარეობს იმაში, რომ ადგილი აქვს თანამიმდევ- 

რობათა მხოლოდ ლოკალურ გადაჯგუფებას. გადაჯგუფებებს ექვემდებარება 10 

და 20 ამინომჟვიანი ბლოკები, რის შედეგადაც მიიღება გადაჯგუფებული, შემთხ- 

ვევითი თანამიმდევრობები, მაგრამ ორიგინალურთან მსგავსი ლოკალური ამინ- 

მჟავური კომპოზიციებით. შედეგად, თუ მაღალი ქულათა ჯამი განპირობებულია 

ლოკალური კომპოზიციით, მაშინ ეს ფაქტი გავლენას იქონიებს ლოკალურად 

გადაჯგუფებულ თანამიმდევრობათა საშუალო ქულათა »ჯამზეც სხვა 

უპირატესობებია: ქულათა დასარიცხ მატრიცათა არჩევის უფრო მოქნილი 

მექანიზმი და თითოეული გადასაჯგუფებელი თანამიმდევრობისათვის მეტი 

რაოდენობა გადაჯგუფებული ვარიანტების შეფასების უნარი. 

8L#5X-სა და L#514-ს თავისებურებანი 

ბოლოს ყურადღება გავამახვილოთ 8L#5X-სა და L#51#-ს თავისებურებებზე და 
შევეხოთ მათ შორის განსხვევებებსაც. 

8L#5I-სთვის დამახასიათებელია : 
ი ურთიერთსწორების ლოკალურობა #8L#51 წარმოაჩენს რეგიონალურ 

მსგავსებას მაგრამ არ გვაძლევს საკვლევ თაწამიმდევრობასა და 
მონაცემთა ბაზის თანამიმდევრობას შორის საუკეთესო 

ურთიერთსწორებას. 

აი «ორთიერთსწორება გამოტოვებების გარეშე. 8L#5I-ით წარმოებული 
ურთიერთსწორება მის პირველ ორ ეტაპზე არ გულისხმობს გამოტო- 
ვებებს. სწორედ ესაა საფუძველი 8L#51-ის სიჩქარისა და სტატისტიკური 

შეფასების მოდელისა. თუმცა ამით მცირდება მისი მგრძნობელობა. 

.· მკაცრი სტატისტიკური თეორია. სL#51 ეფუძნება 58თVსC1 M3XI0-ისა და 
5(6V6ი #1LCჩს1-ის მიერ შემუშავებულ მკაცრ სტატისტიკურ თეორიას. 

.« სისწრაფე. სL#5I ძალიან სწრაფია. თქვენ შეგიძლიათ გაუშვათ პროგრამა 

ლოკალურად ან გააგზავნოთ საკვლევი თაწამიმდევრობა და მიიღოთ 

კვლევის შედეგი ელ.-ფოსტით. 
ი ევრისტიკულობა. 8L4#5X ვერ იძლევა იმის გარანტიას, რომ მოძებნილ 

იქნებ საკვლევ თანამიმდევრობასა და მონაცემთა ბაზას შორის 

საუკეთესო ურთიერთსწორება. მართალია 8L#5I-ის სტრატეგიაა, რომ 

მოძებნოს ყველა შესაბამისობა, მაგრამ ხშირად სიჩქარის გაზრდის 

მოთხოვნას ეწირება მგრძნობელობა და შესაძლებელია, რომ რომელიმე 

ბიოლოგიურად მწიშვნელოვანი შესაბამისობა ვერ იქნეს აღმოჩენილი 
8L#45L-ით. 

ი· ჩანაცვლეზათა მატრიცები გამოიყენება ურთიერთსწორების პროცესის 
ყველა ფაზაში. ჩანაცვლებათა მატრიცები გამოიყენება 
ურთიერთსწორების პროცესის როგორც სკანირების, ისე წაგრძელების 
ფაზაში. ეს არის სწორედ მისი ძირითადი და მნიშვნელოვანი განსხვავება 
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X#45I/#-საგან რომელიც მატრიცებს იყენებს პროცედურის მხოლოდ 

მესამე ეტაპზე, საერთოდ ჩანაცვლებათა მატრიცების გამოყენება 
მნიშვნელოვნად ზრდის მგრძნობელობას. 

X#5I# -სთვის დამახასიათებელია : 
« «რთიერთსწორეზის ლოკალუროზ), ისევე როგორც 8L#5L-ითვის 

«ი «ურთიერთსწორეზა შეიძლეზა მოიცავდეს გამოტოვებებს. 

«ი "სისწრაფე. საკმაოდ სწრაფია, მაგრამ არა ისეთი როგორც 8L#5L1. 

.· ევრისტიკულოზა. ისევე როგორც 8L#5X-ის შემთხვევაში L#5I# ვერ 
იძლევა იმის გარანტიას რომ მოძებნილ იქნება საკვლევ 

თანამიმდევრობასა და მონაცემთა ბაზას შორის საუკეთესო 

ურთიერთსწორება. 

.· ჩანაცვლებათა მატრიცები გამოიყენება ურთიერთსწორეზის პროცესის 

მხოლოდ მესამე ფაზაში 

L#5I# ფორმატი 

მონაცემთა ბაზების მასკანირებელი პროგრამათა პაკეტები, მათ შორის 8L#5I და 

L#5I14, ხშირ შემთხვევაში ძირითადი შემავალი მონაცემის, საკვლევი 
ამინმჟავური თანამიმდევრობის წარდგენას მოითხოვს IL#5IL# ფორმატში. ეს 

ფორმატი გულისხმობს პირველი აღმწერი სტრიქონის არსებობას, რომელსაც 

მოყვებ უშუალოდ თანამიმდევრობის მომცველი სტრიქონები. აღმწერი 

სტრიქონის პირველ პოზიციაში აუცილებლად უნდა იყოს მეტობის („>“) ნიშანი. 

სტრიქონთა სიგრმე არ “უნდა აღემატებოდეს ?79-ს. ILI#ტ5I)ს ფორმატის 
მაგალითებია: 

> თანამიმდევრობის სახელი 

CL8C888MC98C6C88-88:88MMM- 

MოსიიიიიCწCნიCნ/მწCმLCმ6CმL-CLCმიCLიLიყიყმეიმი სს ს სსსალოL 

Cწ8სCCწმწმLCმწიCწმLCC2L0CწCგყინმიCC20CწმწCწმCწმწCმCმწCმL8C-ნ2წCLგ8მL8CმL8CLმV VVVCწმწ0Cმწ/C 

CსCCწმწმწმC0მLწწმწCLწC 

და 
>91I44010|6=ახIX64011.1| LI§LCII8 IVმ0CVII §0ძ 6C0C ICI §II06I0XIძ06 ძ15=IIL856C 
C0უ0I1#0060601CII46C4100IICI41CCტ44ტ466C06C0ICI#IL#ტCC11IICCCCII# 

C#ტტ0 404 II1XCIIIICბტC46404401446.4#446C#4#40I1ICCC#ტCC4060Cტ#4 #41111144 C# 

CII146C6#4010CC#4 404 4XII#CCIIტILტ68CII04I1IC#ICCIIICC#MCCCC#041I1IC#I 

#46006C/.#46C##01C6C#)#)#0IIC#CI#ტ6IL#46C4 4 4CCტCC46Cტ44:0411416IL#ტ06C#ტ/40 4 4C 

(Iტ0#IC##ტ6CC#40CICIC#46CC#C6CCC40C#4404CIICC#46404C1#4#006CCIC6CC#4C#4#VII 

#ტ0106CL6ტ41CIტC#IL#0C0IICCIC#ტ06C#404I1ICCICCCCC40CI1#CCILI##CC#C 
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60ICCICC6C#6C#ტ10CI#4C0C#1ტCIIტICICCICI #06ICII1I 6CCCC##ტ#4:6CICC 

106CICCICC#ტტCICCI.ტCIIტ44#46CCტ40C#ტტ:6CC##ტ40CC##11CC6CC#C#II I 

C#IC##ტIIC#ტტ4ტ4C0Cტ#ტ#44#44#0I1C#ტ41CCCCC#CCICCCC6CICCIIIICC01IC#CC/#MI 

C66C6C#ICC6CI#CI#4CIC#ტ0C#) 410606 #ტ4%06CIტC##40#IICIIICC#CICCIMMCC# 

#60#0IIC1CCტ6CIILCCC#ტ46CCI#0444CICC#6C0IICIICCCII#C#MICIIICCC/#C 

416CIIტ1Iგ8ICოI#ტ40401ICC#ტ44406CCCICCICCI1C##I#C#ტIIC#C#C#III1C6C 

##1CI##ტIIL 9 6CICCC#IC/#0CC##ტ0 #0. #M46CC6CIIC#CC6C#CC#/!)# ##0II #1 

CC#ტ#ტტ60C0CIC#ტCI Iტ6C0ICC6C6ICIIIII4IIICI# 

წასაკითხად რეკომენდირებული ლიტერატურა 

#M00ძ01იივი 58, VV–Iსი«იჩ C0. # ყ0ოლL21 იCხ0ძ მჯიICვხ1C L0 Cხ6 §68ICჩ ჩი §1001181C165 1ი 

დხ0 ვოIიი0 მCIძ 560ს06ილ05 0I CV0 0I0LCIი§. 1. M0I, 8101. 1970;48:443-453. 

501ILჩ II, V–Iვ-ითვი M5. 11C 1ძიიძჩიმძით ი, იითოიი I0106CII2I ვსხ§იის6იC064, |, MიI. 

სI0I, 1981;147:195-197. 

სმახიჩ 0, 5CხMგ8IL> IM, CIXCIC 8C. # თიძი! ი, CV0Iს00ი2XV Cხვიყრ 1ი იI0CCI05, IV; 

4#CI25 0” იI0CCCIი 560ს60თCC მიძ 5ხ0CსX6, Lძ. (02#ხი# M.0., V=გინIიდიი, 0C, Mვ6ი0იგ! 

სI0=06ძ1Cვ1 I6§63LCიხ M0V0ძვ-0»); 1978. ი. 345-352. 

LI2თIX0I §, LICCIX0Cნ IC. ტ=1ილ #ტ0Iძ 5სხანიIცწიი MვCVICძ§ ჩით IXX0L6CIი 8I0CM§. IC. 

M29,. #Cგძ. 5CI1. 1992; 89:10915-10919. 
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ჰიხი§იი, M5, 0V6ოიყLიი )Iნ. # §-სCCსX21 ხმ51§ #0I §C60ს6ი06 C01008115005, #0 CVმIს2000 

იწ ა5C0098 თC(ხ0ძ010წ610§. |. M01. 8101. 1993; 233:716-738. 

IL, VV-II. (1997) Mი16ღ)IVX» V0Iსცლი (5სიძ6XI8თძ, M#, 05; §%ივსიL.) 

ჩიიი)/, I., LI6იძ), M.0., 2თ=6X, L.#., მიძ IL 8თხ», IL.#. (1990) "IXC05 1L0ILი §60060C05: 

ჩვიგი6მ 0L წგიძი12'5 ხიX?', #92 8ი 575C6I029C 80CგთX 3, 21-38. 

VV005C C LL, Xგ»იძI6L 0, VVII6CII M L (1990) „I0CV3Iძ5 გ I მCIL21 §75C00 01 0LCმ015015: 

XX0უ00§81 ”0X C0C ძიილიმ105 #ICMმ6მ, სმCLCII2, მიძ LV0CმI/8“ LX0C M29 #Cმძ 5C 054 

87:4576–4579, 

#18Cხს1 5L, C19ხ VV, M1116 VV, MX7CIL§5 სVV, LIიIიმი LI (1990). ”8851C 10C31 ვმIIფითიტიL 

§6მLCჩ (001” ) M0! LI0) 215 (3): 403–410. 

LIიLივი LI), 6C2LI-500ს VII (1985) „L2L1ძ მიძ 500=51CVC 0I0LCI0 §510011811CV §6მXCხ ცე“ 

5Cთ60CC. 227 (4693):1435-41 
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თავი 5 

სტრუქტურათა შედარება და 
კლასიფიკაცია 

15. ცილებისა და რნმ-ების სტრუქტურული 

ურთიერთსწორება 

სტრუქტურული ურთიერთსწორება წარმოადგენს ურთიერთსწორების ერთ-ერთ 
ფორმას, როცა ურთიერთსწორება ეფუმნება სივრცული სტრუქტურების, ცილათა 
ფორმების შედარებას. ორი ან მეტი პოლიმერის ფორმათა და სამგანზომილებიან 

კომფორმაციათა შესახებ ინფორმაციის გამოყენების საშუალებით «ურთიერთ- 

სწორების მიზანია შეფასდეს სტრუქტურათა ეკვივალენტობა. სტრუქტურული 
ურთიერთსწორება, როგორც წესი, გამოიყენება ცილათა მოლეკულების შედარე- 
ბისათვის, მაგრამ მისი გამოყენება ასევე შეიძლება დიდი ზომის რნმ-თა სტრუქ- 
ტურების მსგავსების შესაფასებლადაც. მოლეკულათა სტრუქტურების შედარების 

ამოცანები შეიძლება დავყოთ სტრუქტურათა სუპერპოზიცირებისა (სუპერშეთავ- 
სების) და სტრუქტურული ურთიერთსწორების ამოცანებად. 

სტრუქტურათა სუპერპოზიცირება მარტივი პროცედურაა და გულისხმობს ეკვი- 

ვალენტურ პოზიციებში მყოფ წაშთთა სტრუქტურული ურთიერთმიმართების 

შესახებ ინფორმაციის მოპოვებას. გამოიყენება მაშინ, როცა უკვე არსებობს თანა- 
მიმდევრობათა ურთიერთსწორება, და საჭიროა შესაბამისი სტრუქტურული 

მსგავსების შეფასება, ან კიდევ როცა შესადარებელ სტრუქტურათა თანამიმდევ- 

რობები ეკვივალენტურია. 

სტრუქტურული ურთიერთსწორება არ მოითხოვს ი ჯოი! ეკვივალენტურ 
პოზიციათა ცოდნას. როცა თანამიმდევრობათა მსგავსების დაბალი დონის გამო 
ცილებს შორის ევოლუციური სიახლოვის გამოვლენა სტანდარტული, 

თანამიმდევრობათა შედარების (ურთიერთსწორების) მეთოდებით ვერ ხერხდება, 
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ასპარეზზე გამოდის სტრუქტურული ურთიერთსწორება, რომელიც აფასებს 
გცილათა შორის სიახლოვეს ამრიგად, სტრუქტურული ურთიერთსწორება 

გამოიყენება ისეთ ცილათა შორის ევოლუციური ნათესაობის გამოსავლენად, 

რომელთა თაწამიმდევრობებს შორის რაღაც საერთოს წარმოჩენა ძალზედ 

გამნელებულია. აქ ხაზი უნდა გაესვას იმ გარემოებას, რომ ჰომოლოგიურობის 
(საერთო ევოლუციური წინაპრის არსებობის) შეფასების ჭრილში სტრუქტუ- 

რული ურთიერთსწორების შედეგების ინტერპრეტირებისას მოგვეთხოვება 

სიფრთხილე, რადგან სრულიად არამონათესავე (არასაერთო წინაპრის მქონე) 

თანამიმდევრობათა კონვერგენტული ევოლუციონირების შედეგად შეიძლება 

მივიღოთ მსგავსი სივრცული, მესამეული სტრუქტურები. 

სტრუქტურული ურთიერთსწორების საფუძველზე, როგორც %ემოთ აღინიშნა, 

შესაძლებელია შედარდეს ორი ან რამდენიმე ცილა. ურთიერთსწორება ეფუმნება 
საკვლევ ცილათა მესამეული სტრუქტურების შესახებ ინფორმაციას. შესაბამისად, 

მეთოდი შესაძლებელია გამოყენებულ იქნეს მხოლოდ იმ თანამიმდევ- 

რობათათვის (ცილათათვის), რომელთა მესამეული სტრუქტურაც ცწობილია. 

მესამეულ სტრუქტურათა დადგენა ჩვეულებრივ ხდება რენტგენული კრისტა- 
ლოგრაფიის, ან ბირთვული მაგნიტური რეზონანსის მეთოდების გამოყენებით. 
ასევე შესაძლებელია განხორციელდეს კომპიუტერული წინასწარმეტყველების 
მეთოდებით მიღებულ სტრუქტურათა ურთიერთსწორება. როგორც წესი, სტრუქ- 
ტურული ურთიერთსწორების მიდგომებს იყენებენ კომპიუტერული მეთოდე- 

ბით შემოთავაზებულ სტრუქტურათა მოდელების სისწორის შეფასების პროცეს- 

ში. ამ დროს კომპიუტერით პროგნოზირებული სტრუქტურა დარდება ცნობილ, 

ექსპერიმენტულად დადგენილ მესამეულ სტრუქტურას სტრუქტურული 
ურთიერსწორება ასევე მეტად სასარგებლოა სტრუქტურული გენომიკისა და პრო- 

ტეომიკის ფარგლებში განხორციელებული კვლევების პროცესშიც, რადგანაც იგი 

თაწამიმდევრობებზე დაფუმწებული შედარების ბიოინფორმატიკული მეთოდე- 

ბით მოპოვებული მონაცემების სიზუსტის შეფასების შესაძლებლობას იძლევა. 

სტრუქტურული ურთიერსწორებას ახასიათებენ სივრცულად ურთიერთშესაბა- 
მისობაში მოყვანილ ატომთა კოორდინატების კომპლექტის საფუძველზე შეფასე- 

ბულ სტრუქტურათშორისი განსხვავებების მახასიათებელი საშუალო კვადრატუ- 

ლი გადახრებით (LM5§5L). ურთიერთსწორების მახასიათებელი LM5L გვიჩვენებს 

სტრუქტურათა დივერგირების ხარისხს. სტრუქტურული ურთიერთსწორება 

რთულდება, თუ ერთ-ერთი ან რამდენიმე შესადარებელი სტრუქტურა მოიცავს 

ერთზე მეტ დომენს, რადგან დომენთშორისი ორიენტაციის უმნიშვნელო ცვლი- 

ლებამაც კი, შეიძლება გამოიწვიოს LIM50-ის შეფასებებში მნიშვნელოვანი არტი- 

ფაქტები. 
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სტრუქტურული ურთიერთსწორების შედეგად წარმოებული 

მონაცემები 

წარმატებული სტრუქტურული ურთიერთსწორება, როგორც მინიმუმ, იძლევა 

შესაბამისობაში მოყვანილ ატომთა სივრცულ კოორდინატებს (შევნიშნოთ, რომ 

შესაძლებელია ურთიერთსწორების ერთ-ერთ სტრუქტურასთან შედარების მიზ- 

ნით ჩატარება. ამ დროს უკანასკნელის სივრცული კოორდინატები უცვლელი 

დარჩება). შესადარებელთან შესაბამისობაში მოყვანილი სტრუქტურა გამოიყენება 

MXM50-ის ან სხვა უფრო რთულ მახასიათებელთა შესაფასებლად. სტრუქტურუ- 

ლი ურთიერთსწორება გულისხმობს თანამიმდევრობათა წყვილის სტრუქტურუ- 

ლის შესაბამისი ურთიერთსწორებით წარმოდგენას. უკანასკნელი უკვე შესაძლებ- 

ლობას მოგვცემს შეფასდეს სტრუქტურული ურთიერთსწორების საფუძველზე 

შესაბამისობაში მოყვანილ, იდენტურ ამიწმჟავურ ნაშთთა მომცველ, წყვილთა 

რიცხვი და ამ სიდიდის საფუძველზე მოხდეს სტრუქტურულად ურთიერთ- 

სწორებულ ცილათა წათესაურობის დონის (ჰომოლოგიურობის) დახასიათება. 

სტრუქტურათა შედარების პროცესში გამოყენებული მონაცემები. 

ცილები პოლოპეპტიდური ჯაქვებია, საერთო ბუნების ძირითადი ჯაჭვითა და 

გვერდით ჯაჭვთა (ამინმჟავურ ნაშთთა) განსხვავებული თანამიმდევრობებით, 

შესაბამისად, ცილათა სტრუქტურების შედარება და LM50-ის შეფასება შესაძ- 
ლებელია დაეყრდნოს ცილის ატომთა სრულიად განსხვავებულ ქვეკომპლექტებს. 

როცა სტრუქტურულ ურთიერთსწორებაში მოსაყვან ცილათა თანამიმდევრობები 

მნიშვნელოვნად განსხვევდება ერთმანეთისაგან (როგორც წესი, ეს ასეა) გვერდით 
ჯაჭვთა ატომებზე დაყრდნობა აზრს კარგავს, რადგან შესაბამისობაში მოყვანილ 

გვერდით ნაშთთა ატომური შემადგენლობები შეიძლება მნიშვნელოვნად 

განსხვადება ერთმანეთისაგან. სწორედ ამის გამო სტრუქტურული ურთიერთ- 
სწორების მეთოდების (პროგრამული პაკეტების) უმრავლესობა სტანდარტულ 

რეჟიმში (როცა მითითება არ ხდება) გულისხმობს მხოლოდ შირითადი ჯაჭის 

ატომთა კომპლექტებზე დაყრდნობას. უფრო მეტიც, პეპტიდური ბმის ჯგუფის 

ატომთა ერთ სიბრტყეში გაწლაგების დაშვების პირობებში შესადარებელ ატომთა 

ჩამონათვალი გამართლებულია შემოიფარგლოს მხოლოდ თთ-ნახშირბადის 

ატომებით დამაჯერებლობის გაზრდის მიზნით, სტრუქტურული მსგავსების 

შეფასებისას ILM50-სთან ერთად ხშირად გამოიყენება სხვა კრიტერიუმებიც, 

რომლებიც შეიძლება ემყარებოდეს ინფორმაციას მეორეული სტრუქტურის ელე- 

მენტების, ნატივური კონტაქტების, წყალბადურ ბმათა ქსელების შესახეზ და ა.შ. 
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სტრუქტურათა სუპერპოზიცია. 

ხშირად ამოცანა არ მოითხოვს სტრუქტურათა ურთიერთსწორებას. მაგალითად, 
გვაქვს უკვე რაღაც ურთიერთსწორება ისეთი ამინმჟავური თანამიმდევრობებისა, 

რომელთა სივრცული სტრუქტურები ცნობილია ასეთ შემთხვევაში 

შესაძლებელია შეწყვილებულ, შესაბამისობში მოყვანილ ამინოჟავების 
კოორდინატებზე დაფუძნებით ILM5X0-ის შეფასება. ანუ, ცნობილია რა ცილათა 

სივრცული სტრუქტურები, თანამიმდევრობათა უკვე არსებული 

ურთიერთსწორების მონაცემთა საფუძველზე შესაძლებელია სტრუქტურათა 
სუპერპოზიცირება (სუპერშეთავსება), ამრიგად, სტრუქტურული სუპერპოზიცი- 
რება შესამლებელია გამოყენებულ იქნეს ან ერთი და იგივე ცილის სხვადასხვა 
შესაძლო კონფორმაციათა შედარების ამოცანის გადაწყვეტის პროცესში (ამ 
შემთხვევაში ურთიერთსწორება არაა საჭირო, რადგან კონფორმაციებს ერთი და 
იგივე თანამიმდევრობა შეესაბამება), ან, როგორც ზემოთ აღვწიშნეთ, იმ თაწამიმ- 
დევრობათა ურთიერთსწორების ხარისხის შეფასების პროცესში, რომელთა სივრ- 
ცული სტრუქტურებიც ცნობილია. სუპერპოზიცირების მეთოდი გულისხმობს 
ერთი სტრუქტურის მეორის მიმართ მობრუნებისა და გადატანის ოპერაციების 
ოპტიმალური ვარიანტების შერჩევას, სტრუქტურათშორისი შეთავსების საუკე- 
თესო ვარიანტის მოძიების მიზნით. მოძიების პროცესი ტრადიციულად ეფუძ- 
ნება სტრუქტურათაშორისი საშუალო კვადრატული გადახრების (მანძილების) 
ჯამის მინიმალური მნიშვნელობის პოვნის პროცედურას. 

სტრუქტურათა ურთიერთსწორება 

სტრუქტურათა ურთიერთსწორებისს სასურველია მათი წარმოდგენა 
შედარებისათვის მოსახერხებელ სივრცეში ამ მიზნით სტრუქტურებს 

წარმოადგენენ კოორდინატთაგან დამოუკიდებელი ფორმით. ეს, როგორც წესი, 

მიიღწევა ისეთი მატრიცების საშუალებით, რომლებიც ეფუპნება არა 

ფიქსირებულ, კოორდინატთა სისტემის მიმართ განსაზღვრულ აბსოლუტურ 

მანძილებს, არამედ ფარდობით საზომებს (მეტრიკებს) ერთ-ერთი ასეთი 

წარმოდგენა გულისხმობს ცილის სტრუქტურის დისტანციური მატრიცით 
აღწერას, უკანასკნელი წარმოადგენს ორგანზომილებიან მატრიცას, რომლის 

ელემენტები ცალკეული სტრუქტურის გარკვეულ ატომთა (მაგალითად თ- 
ნახშირბადის) წყვილებს შორის მანძილებია. შედარებით უხეში მეტრიკის (მიახ- 

ლოების) პირობებში, მაგალითად, მეორეული სტრუქტურული ელემენტების მი- 

ახლოებაში ჩამოყალიბებული დისტანციური მატრიცის საფუძველზე წარმოებულ 

შედარებას საკმაოდ რეალურ ურთიერთსწორებამდე მივყავართ. უნდა აღინიშ- 
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ნოს, რომ უკანასკნელ შემთხვევაში მთელი რიგი მანძილების შესახებ ინფორ- 

მაციის დანაკლისი კომპენსირდება შემთხვევითი შეშფოთებების (ზმაურების) 

შემცირებით. სტრუქტურათა წარმოდგენის ფორმის სწორ შერჩევას გადამწყვეტი 

მნიშვნელობა ენიჭება ეფექტური ურთიერთსწორების ალგორითმის შემუშავების 

პროცესში. 

სტრუქტურული ურთიერთსწორების მეთოდები 

სტრუქტურული ურთიერთსწორების მეთოდები გამოიყენება როგორც ცალკე- 

ული სტრუქტურების, ისე სტრუქტურათა კომპლექტების ურთიერთშესა- 

დარებლად, და შესაბამისად, ყველა ყველასთან შედარების შედეგების მომცველ 

მონაცემთა ბაზების შესაქმნელად. ეს მონაცემთა ბაზები გვაძლევს ცილათა 

სტრუქტურების შესახებ მონაცემთა ბაზაში (08) შემავალ სტრუქტურათა 

ურთიერთმსგსვსების აღმწერ სურათს და დახვევის ტიპების მიხედვით ცილათა 

კლასიფიკაციის საშუალებას იძლევა. 

04 LI 

სტრუქტურათა ურთიერთსწორების ერთ-ერთ ფართოდ გავრცელებულ მეთოდს 
წარმოადგენს 0#LI (ძ!ავიი გსთითხი” თგთIX), რომელშიც შესადარებელი 

სტრუქტურები წარმოდგენილია დისტანციათა მატრიცების სახით. მეორეული 

სტრუქტურები შედგება ჯაჭვის გასწვრივ მეზობლად განლაგებული 
ნაშთებისაგან. შესაბამისად, მეორეული სტრუქტურის თავისებურებანი აისახება 

მატრიცის მთავარი ლიაგონალის სიახლოვეს. სხვა დიაგონალები გვიჩვენებს 

ჯაჭვის გასწვრივ არამეზობელ ნაშთთა შორის კონტაქტების სურათს. ამასთან, თუ 
ეს დიაგონალი პარალელურია მთავარი დიაგონალის, შესაძლებელია ვილა- 

პარაკოთ შესაბამის ფრაგმენტთა პარალელურობაზე, და თუ დიაგონალი მთავარი 

დიაგონალის პერპენდიკულარულია, უკვე საქმე გვაქვს ანტიპარალელურობას- 

თან. 

როცა ორი შესადარებელი ცილის დისტანციათა მატრიცები ერთსა და იგივე 

პოზიციებში ამჟღავნებს იდენტურ ან მსგავს თვისებებს, შეიძლება ითქვას, რომ 

მათი დახვევის ტიპები მსგავსია. ს/)LIL-ის მიერ წარმოებული ურთიერთსწორება 
ეფუძნება ცილების დისტანციათა მატრიცების შედარების პროცედურებს. 
პროცესი იწყება ურთიერთგადაფარვად, 6 X 6 ზომის ქვემატრიცათა შედარებით. 

შემდგომ სტანდარტული, ქულათა მაქსიმიზაციის ალგორითმით ხდება წყვილურ 

შესაბამისობაში მოყვანილ ქვემატრიცათა საერთო “ურთიერთსწორებად 
რეასამბლირება. 0#LI-ის ორიგინალური ვერსია ქულათა ჯამის მაქსიმუმის 
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მოძიებისას იყენებს მონტე-კარლოს მეთოდს. ქულათა ჯამი წარმოადგენს 
შესაბამისობაში მოყვანილ ატომთა შორის მანძილების ფუნქციას, ხაზი უნდა 
გაესვას იმ გარემოებას, რომ განსაკუთრებით დაშორებულ ატომთა წყვილების 
წვლილის ხელოვნური შემცირებით წარმოებს სხვადასხვა მიზეზებით გამოწვულ 

ხმაურთა (შემთხვევით შეშფოთებათა) ეფექტების ნიველირება. ხმაურთა მიზე- 
ჯებად შეიძლება მოვიყვანოთ: მოსახვევთა მობილურობა, სპირალთა 
ტორსიონული თავისუფლებების გარკვეული ხარისხი და სტრუქტურაში მინო- 
რული (უმნიშვნელო) ვარიაციების შესაძლებლობა. 

X#LI გამოყენებულ იქნა IL55L (–იIძ იIგაჩიგსიი ხმ56ძ იი ახასლხIC-50-სლხაC6 

მსოიი6ი1 ი! XI0L6Mი§, 0L L2X0III6§ 0( 5ნ-სCხ28IIV” 5IიიII8L IXXC0CICIი§) მონაცემთა ბაზის 

კონსტრუირების პროცესში. L55L მოიცავს ცნობილ სტრუქტურათა ერთმანეთთან 

წყვილურად შედარების, ურთიერთსწორების შედეგებს. ამ შედეგების საფუძ- 

ველზე შესაძლებელი ხდება სტრუქტურულად მსგავს ცილათა ყველა ჯგუფის 
გამოვლენა და შესაბამისად დახვევის ტიპებად კლასიფიკაფიცირება. 

554 

554 (56იძსხისგ! 5ხახნსდ ტსიითხი: სოფი) მეთოდი იყენებს რა სტრუქტურულ 

სივრცეში განსაზღვრულ ატომ-ატომურ ვექტორების, სტრუქტურული ურთი- 

ერთსწორების პროცესს წარმართავს დინამიკურ პროგრამირების ალგორითმზე 

დაყრდნობით. აატ”? სტრუქტურული ურთიერთსწორების პროცესში საზოგა- 

დოდ გამოყენებულ თ-ნახშირბადების ნაცვლად ეყრდნობა ჩ-ნახშირბადებს და 

მათი საშუალებით განსაზღვრავს ვექტორებს. 5§5#ც? პირველ ეტაპზე ახდენს 
ცალკეული ცილის თითოეული ნაშთიდან ჯაჭვის გასწვრივ არამომიჯნავე, 

მაგრამ სივრცულად ახლო მყოფ ნაშთებამდე დაშორებების ვექტორთა კონსტრუ- 

ირებას (იხ. სურათი 15.1). შესადარებელი ცილებიდან აღებული ნაშთების თი- 

თოეული წყვილისათვის (წყვილს ქმნიან ნაშთები სხვადასხვა ცილებიდან) 

ნაშთთა შორის დაშორების ვექტორების შესახებ მონაცემების საფუმველზე იგება 

ორგანზომილებიანი მატრიცა, რომლის ელემენტები წარმოადგენს სხვადასხვა 

ნაშთთა შესაბამის ვექტორებს შორის სხვაობებს. იწარმოება ასეთ მატრიცათა 

გარკვეული სიმრავლე შემდგომ ეტაპზე გამოიყენება რა დიწამიკური 

პროგრამირების მეთოდი, მატრიცათა უკანასკნელი სიმრავლის თითოეულ 

წევრზე დაყრდნობით წარმოებს ოპტიმალური ლოკალური ურთიერთსწორების 

მოძიება. შემდგომში ხდება ასეთნაირად წარმოებული ლოკალურ ურთიერთ- 

სწორებათა გაერთიანება ე.წ. ჯამურ მატრიცად, რომლიდანაც ასევე დინამიკური 
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პროგრამირების მეთოდზე დაყრდნობით ვიღებთ საბოლოო სტრუქტურულ 

ურთიერთსწორებას 

სურათი15.1. გვიჩვენეზს 55#M%-ში. გამოყენე- 
ბულ ატომ-ატომური ვექტორების შინაარსს, 
მეთოდის შესაბამისად ადგილი აქვს ვექტო- 
რულ სხვაობათა კონსტრუირებას. მაგალი- 

| ცილა თად, პირველი ცილის (4) ვექტორსა და 
მეორე ცილის (51) ვექტორს შორის. ასეთი 

გზით შესაძლებელია ცილათა შორის სხვაო- 
ბების მატრიცათა გარკვეული სიმრავლის 
ფორმირება. სწორედ ასეთნაირად ფორმირე- 

L ზული მატრიცეზზე დაყრდნობით დიწამიკუ- 
რი პროგრამირების ალგორითმის გამოყენე- 
ბით ხდება ლოკალურად ოპტიმალური 

8 ურთიერთსწორების მოძიეზა. შემდგომ ლოკა- 
ლურად ოპტიმალური ურთიერთსწორებათა 

/ მონაცემეზზე დაყრდნობით ფორმირდება ჯა- 
LL 2 ცილა მური ორგანზომილებიანი მატრიცა, რომლის 
5 საფუშველზეც, ასევე დინამიკური პროგრა- 

იი: მირების გამოყენებით, მოძიებულ იქნება 

  

        

  

§5#ტ9, როგორც წესი, გამოიყენება წყვილური ურთიერთსწორებისათვის. მაგრამ 

იგი შეიძლება მოდიფიცირდეს, რათა მოვახდინოთ ერთდროული მრავალწევრა 

ურთიერთსწორება. 55ტწ წარმოადგენს იმ სქემის მნიშვნელოვან რგოლს, 

რომელიც გამოყენებულ იქვწა დახვევათა ტიპების იერარქიული კლასიფიცირების 

ცნობილი სისტემის C#II-ის (CIგა, /ოხI!სიისი, “100009, II0CთიI0და/) 

ფორმირებისას. ანუ სწორედ მასზე დაყრდნობითაა შექმნილი უკანასკნელი 
კლასიფიკაცია. 
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რნმ-თა სტრუქტურული ურთიერთსწორების 

თავისებურებანი. 

შეიძლება ითქვას რომ ტრადიციულად სტრუქტურული ურთიერთსწორება 

გამოიყეწება ცილათა სტრუქტურების შესადარებლად. თუმცა რწმ მოლეკულებ- 

საც შეიძლება გააჩნდეთ გამოკვეთილი მესამეული სტრუქტურა, რომელიც ძირი- 

თადად შედეგია კომპლემენტარულ ფუძეებს შორის წყალბადურ ზმათა ბადისა 

და კონტაქტში მყოფ ფუმეთა სტეკინგისა (ჰიდროფობული ეფექტი, ვან-დერ- 

ვაალსის ძალები, ელექტროსტატიკა). საერთოდ, როგორც ცილების, ისე რნმ-ს 

სტრუქტურა მათ თანამიმდევრობასთან შედარებით გაცილებით კონსერვა- 
ტულია. ამას ემატება რწმ-ანბანის შეზღუდულობა, რისი გამოხატულებაცაა 

კონფორმაციულ შესაძლებლობათა სიმცირე, რაც აძნელებს გენომურ თაწამიმ- 
დევრობათა მონაცემებიდან არამაკოდირებელ რნმ მოლეკულათა ფუნქციურად 

მსგავი ჯგუფის გამოყოფას. ერთი სიტყვით, მხოლოდ თანამიმდევრობათა შესახებ 
ინფორმაციზე დაფუძნებით ფუნქციონალური მსგავსება-განსხვავებათა 
გამოვლენა რწმ-ების შემთხვევაში ძალზედ სარისკო საქმეა. 

თუმცა ახლახან შემოთავაზებულ იქნა 7მცირე თანამიმდევრული იდენტურობის 

მქონე რნმთა სტრუქტურული ურთიერთსწორების მეთოდი. ამ მეთოდის 
საფუძველზე შექმნილია პროგრამათა პაკეტი LCL60C#LICM. უნდა აღინიშნოს, რომ 
ამ მეთოდს ცოტა აქვს საერთო ცილათა სტრუქტურული ურთიერთსწორებისას 
გამოყენებულ მეთოდებთან, რადგან იგი თვითონ აწარმოებს სტრუქტურის 

წინასწარმეტყველებას და არ იყენებს ექსპერიმენტულად დადგენილ სივრცულ 
სტრუქტურათა შესახებ ინფორმაციას. (უფრო დაწვრილებით რნმ-ს სტრუქტურის 

წინასწარმეტყველების შესახებ ინფორმაციას შეგიძლიათ გაეცნოთ მეექვსე თავში, 
მე-17 პარაგრაფი) ცილის სტრუქტურის წინასწარმეტყველების მეთოდთა 
ეფექტურობა დღესდღეობით არდამაკმაყოფილებელია, მაშინ, როცა 

ფსევდომარყუჟების (დჯისძისიის) არმქონე რნმ-ს სტრუქტურის წინასწარ- 
მეტყველება თავისუფალ ენერგიაზე დაფუძნებულ ქულათა დარიცხვის მეთოდის 
ან სტატისტიკურ მიდგომის საშუალებით, შესაძლებელია. აქ შევნიშნავთ, რომ 

თავისუფალი ენერგია კომპლემენტარულ ფუძე წყვილებისა და სტეკინგის 

მახასიათებელი პარამეტრების ფუნქციაა. 
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16. ცილათა სტრუქტურული კლასიფიკაცია 

შეიძლება ჩაითვალოს, რომ ცილის სტრუქტურა განსაზღვრავს მის ფუნქციასა და 

ევოლუციის თავისებურებებს. შესაბამისად, ფუნქციისა და ევოლუციური ისტო- 

რიის შესახებ ცონდის დაგროვების პროცესში მოითხოვება ცილის სტრუქტურისა 

და ამ სტრუქტურის სხვა ცილის სტრუქტურებთან მიმართების შესახებ ცოდნის 
მოპოვება. ამისათვის სასურველია გვქონდეს ცოდნა როგორც ცილების დახვევათა 
რაღაც ზოგადი ტიპების, ასევე ცალკეულ ცილათა ნატიფი სტრუქტურების 

შესახებ. 

დღეისათვის შეიძლება ითქვას, რომ არ არსებობს ცილა, რომლისთვისაც არ 
შეიძლებოდეს მასთან საერთო ევოლუციური წინაპრის მქონე, ან სტრუქტუ- 

რულად მსგავსი სხვა ცილის მოძიება. ინფორმაციას ევოლუციური კავშირების 

შესახებ დიდი მნიშვნელობა ენიჭება თანამედროვე ბიოლოგიის განვითარები- 

სთვის, კერძოდ კი ცილათა სტრუქტურის წარმოქმნისა და ევოლუციის საკით- 
ხების გარკვევისათვის, უცნობ გენთა ფუნქციის დადგენისათვის და სხვა. დღეს 

რენტგენოსტრუქტურული ანალიზისა და ბირთვული მაგწიტური რესონანსის 

საშუალებით დადგენილ ცილათა სივრცული სტრუქტურების რიცხვი სწრაფად 
იზრდება. დიდია კომპიუტერული მიდგომების საფუძველზე სწორად 

პროგნოზირებულ სივრცულ სტრუქტურათა რაოდენობაც. ამასთან აღმოჩნდა, 

რომ მსგავსი ტოპოლოგია შესაძლებელია ახასიათებდეს არა მხოლოდ მსგავსი 

ფუნქციისა და მსგავსი თანამიმდევრობების მქონე ცილებს, არამედ საკმაოდ 

განსხვავებული ფუნქციის და არამსგავსი თანამიმდევრობების მქონე ცილებსაც. 
შესაბამისად, ცილათა სტურქტურების კლასიფიკაცია მართალია დამოკიდებუ- 

ებაშია თანამიმდევრობათა კლასიფიკაციასთაწ, მაგრამ მაინც დამოუკიდებელ 

ამოცანასს წარმოადგენს თანამიმდევრობათა კლასიფიკაცია, როგორც წესი, 

ეფუძნება თანამიმდევრობათა წყვილური შედარების, ურითიერთსწორების 

შედეგებს. ბუნებრივია, სტრუქტურული კლასიფიკაცია, ასევე უნდა დაეფუძნოს 

სტრუქტურული ურთიერთსწორების შედეგებს. სტრუქტურული ურთიერთ- 

სწორების მეთოდებს ჩვენ გავეცანით წინა პარაგრაფში. ახლა მოკლედ მიმო- 

ვიხილოთ ამ მეთოდთა გამოყენებით განხორციელებული ცილათა სტრუქტუ- 
რების კლასიფიცირების შედეგები. 
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5C0X (§CსინაXვ1 C185§1ჩCმყი0ი 0L IIX0LCIი§) კლასაფიკაცია 

ცილათა სტრუქტურული კლასიფიკატორი (§C0Cს) წარმოადგენს ცნობილი 

სტრუქტურის მქონე ციალათა შორის სტრუქტურულ და ევოლუციურ ურთიერთ- 
მიმართებათა აღმწერ მონაცემთა ბაზას. იგი მოწყობილია იერარქიულად და 

ქმნის რამდენიმე სხვადასხვა დონის გაერთიანებებს. კლასიფიკაციის პროცესში 

ფუნდამენტალურ ერთეულს წარმოადგენს დომენი. ცილების დომენთა სხვა- 
დასხვა დონის დაჯგუფებების ფორმირებისას გამოიყენებენ თანამიმდევრობათა, 
სტრუქტურათა და ფუნქციათა მსგავსებების შესახებ ინფორმაციას. 

9C0V იერარქია 

ქვევიდან ზევით 5C0X -ის იერარქიულ დონეებია: 
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სახეოზები (560058) შეესაბამება ცალკეულ ცილათა თანამიმდევრობებს, 

ან მათ ბუნებრივ თუ ხელოვწურად წარმოებულ ვარიანტებს; 

ცილეზი (LXXCI0) აერთიანებს სხვადასხვა სახეობის, თითქმის იდენტური 
ფუნქციის მქონე მსგავს თანამიმდევროზებს; 

ოჯახი (8თII/) აერთიანებს მსგავსი თანამიმდევრობის (იდენტურობა > 
30%), ან არამსგავსი თანამიმდევრობის, მაგრამ მსგავსი ფუნქციის და 
სტრუქტურის მქონე ცილებს; 
დზეოჯახი (5სიCწნXIIი) აერთიანებს იმ ოჯახებს, რომელთათვისაც 

გარკვეული სტრუქტურული და ფუნქციური მსგავსების საფუძველზე 
შესაძლებელია საერთო ევოლუციური წინაპრის არსებობა. 

უფრო %ედა იერარქიულ დონეებზე კლასიფიკაცია წმინდად სტრუქტურული 
ხდება. შესაბამისად ჩნდება შემდეგი დონეები: 

დახვევა ფწიIშჰა წარმოადგენს სტრუქტურლად მსგავს, მაგრამ 
სხვადასხვა ბიოლოგიური თვისებების მქონე სუპეროჯახთა 

გაერთიანებას; 
კლასი წარმოადგენს, მხოლოდ მეორეული სტრუქტურული ელემენტების 

ტიპებსა და მათ ორგანიზებაზე დაფუძნებულ დახვევათა გაერთიანებას. 

მონაცემთა ბაზის 2007 წლის (1.73 ვერსია) გამოშვების 7 ძირითად კლასში 

გაერთიანებულია 92 927 დომენი, რომლებიც ჯგუფდება 3464 ოჯახად, 1777 

ზეოჯახად და 1086 დახვევად. 7 ძირითადი და 4 დამატებითი სტრუქტურე- 

ლი კლასის დასახელება და მოკლე აღწერა ასეთია:



1. თV-სპირალური (თ-L6IILC2I) დომენები 

ჩზ-სტრუქტურული ( ჩ-56-6L) დომენები 

3. იზ დომენები, რომლებიც შედგება "ჩ-თ-” სტრუქტურული 

მოტივისაგან. ჩ- სტრუქტურა ძირითადად პარალელურია 

4. (თ+ჩზ) დომენი, ფორმირებული დამოუკიდებელი თ-სპირალებისა 

და ძირითადად ანტიპარალელური ჩ-სტრუქტურისაგან 

5. მულტიდომენური ცილები 

ნ. მემბრანული და უჯრედული ზედაპირის ცილები და პეპტიდები 

(აქ არ შედის იმუნური სისტემის ცილები) 

7. „მცირე“ (“§ოვII”) ცილები 

გ. სპირალ-სპირალური (C0116ძ-C011)) ცილები 

მშ. დაბალი გარჩევითობით დადგენილი ცილათა სტრუქტურები 

10. პეპტიდები და ფრაგმენტები 

11. დაპროექტებული (ძიაყიძძ, არაბუნებრივი) ცილები 

ა 

5C0L-ის დღევანდელ ვარიანტში დომენების მოძიებისას გამოიყენება 34 495 08 
ფაილი. 5C0L-ძი დომენთა კლასიფიკაცია ემყარება ამიწმჟავურ თაწამიმ- 
დევრობათა და სამგანზომილებიან სტრუქტურათა მსგავსებას და წარმოებს 
ძირითადად ხელით, ექსპერტების მიერ. კლასიფიკაციის პირველი ვარიანტი 
შემოთავაზებულ იქნა 1995 წელს და მას შემდეგ ყოველწლიურად ხდება მისი 

განახლება. ამ ხნის განმავლობაში ცილების ცნობილ სივრცულ სტრუქტურათა 

რიცხვი გაიზარდა 20-ჯერ, დახვევათა, ზეოჯახთა და ოჯახთა რიცხვი კი, შესა- 

ბამისად 4-ჯერ, 5-ჯერ და 7-ჯერ. 

ახლად დადგეწილ სტრუქტურათა §5C0X-ში წარმატებულად და დროულად 

განთავსებისათვის საჭიროა კლასიფიცირების პროცესში გარკვეული მოქნილობის 

გამოჩენა. ასე მაგალითად, შესაძლებელია ზეოჯახთა მნიშვნელოვანი გაფარ- 

თოება მათში ახალ-ახალი ოჯახების და ცილების ჩართვის ხარჯზე. 

განსაკუთრებით პოპულარული ზეოჯახების ოჯახებად დაყოფის პროცესში 

დასაშვებია კლასიკური სქემიდან გადახრა: ითვლება, რომ ოჯახი შედგება 
მსგავსი სტრუქტურის მქონე ისეთ ცილათაგან, რომელთა შორის შეიძლება ან 

შეიმჩნეოდეს, ან არა მნიშვნელოვანი თანამიმდევრული მსგავსება. ოჯახის 

შიგნით ცილებს შორის ნათესაობა უფრო მკვეთრად არის გამოხატული, ვიდრე 

სხვადასხვა სტრუქტურულად დივერგირებულ ოჯახებში გაერთიანებულ 

ცილებს შორის. აქვე უნდა აღინიშნოს, რომ ახალ სტრუქტურათა დიდი წილი 

სტრუქტურული გენომიკის ეგიდით განხორციელებული პროექტების 

განხორციელების შედეგია როგორც წესი, ასეთ სტრუქტურათა სრული 

ფუნქციური დახასიათება არ არსებობს, რაც ბუნებრივია აძნელებს მათ 

კლასიფიკაციას ცილების და ზეოჯახების დონეებზე. შესაბამისად, ასეთ ცილათა 
პირველადი კლასიფიკაცია პირობითია. შემდგომი მონაცემები ან დაადასტურებს 
ან უარყოფს ამ კლასიფიკაციას. 
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როგორც აღვნიშნეთ 5C0L წარმოადგენს ექსპერტთა მიერ შირითადად ხელით 

წარმოებულ კლასიფიკაციას. არსებობს ნახევრად ავტომატური კლასიფიკაციები, 

რომელთა შორის გამოვყოფთ C#III კლასიფიკაციას. 

C41I კლასიფიკაცია 

CVMIII ასევე წარმოადგენს LL8-ში გაერთიანებული ცილოვანი სტრუქტურების 
დომენთა იერარქიულ კლასიფიკაციას. გამოიყენება მხოლოდ 4.0 # და უკეთესი 

გარჩევითობით გაშიფრული კრისტალური სტრუქტურები და ასევე MMVს-ის 

საფუძველზე დადგენილი სტრუქტურები. კლასიფიცირებისასს არ ხდება 
არაცილოვანი მოლეკულებისა და მოდელების განხილვა. კლასიფიცირებისას 
გამოიყენება როგორც ავტომატური, ისე ხელით მიდგომები. იერარქია მოიცავს 

ოთხ ძირითად დონეს. ესენია: კლასი (CI8§9), არქიტექტურა (#X0CხIC00C0ს10), 
ტოპოლოგია (დახვევათა ოჯახი) (+9-0010ფ/ (%Iძ §8თ1I”)) და ჰომოლოგიურთა 

ზეოჯახი (წიოთი!ინის§ წსირწვიII) თითოეული დონის აღწერა მოცემულია 

ქვევით. 

დომენთა საზღვრების დადგენა 

კლასიფიცირებისას განიხილება ცილათა ცალკეული დომენები და შესაბამისად 

დგება დომენთა საზღვრების დადგენის პრობლემა. მრავალდომენიანი ცილის 

შემადგენელ დომენებად დაყოფისას გამოიყენება როგორც ავტომატური, ისე 

ხელით მიდგომები. თუ დომენებად დასაყოფი ცილა ავლენს მნიშვნელოვან 

თანამიმდევრობით და სტრუქტურულ მსგავსებს (თუ სტრუქტურული 

ურთიერთსწორების შედეგად ურთიერთშესაბამისობაში მოყვანილ ამინმჟავურ 

წყვილებს შორის 80% იდენტური წყვილებია, 554 ქულათა ჯამი > 80-ზე) სხვა 

ცილასთან, რომლისთვისაც დაყოფა “უკვე არსებობს, მაშინ დაყოფა ხდება 

არსებულ მონაცემებთან სრული შესაბამისობით, ავტომატურად. სხვა შემთხვე- 

ვებში დომენთა საზღვრების დადგენა ცალკეული ცილისათვის წარმოებს ინდი- 

ვიდუალურად, ხელით, რაც გულისხმობს: სტრუქტურაზე და თანამიმდევრობაზე 

დაფუძნებული მეთოდების გამოყენებას ლიტერატურული მონაცემების 

მოძიებას და ამ ინფორმაციის ზედმიწევნით ანალიზს. 
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C#III იერარქია და კლასიფიცირების პროცედურები 

ავტომატური პროცედურები 

თუ დომენი ავლენს მნიშვნელოვან თანამიმდევრობით და სტრუქტურულ 

მსგავსებას (იდენტურობა > 35%-ზე, 554 ქულათა ჯამი > 80-ზე) C#III-ში უკვე 

კლასიფიციფებულ სხვა დომენთან, მისთვის ავტომატურად გამოყენებული 

იქნება არსებულის (მსგავსი დომენის) კლასიფიკატორი. სხვა შემთხვევაში 

კლასიფიცირება წარმოებს ექსპერტების მიერ ხელით და ემყარება შესადარებელი 

ალგორითმების (მაგალითად 55#V, IIMM (LIძძლი Mმ2IიV MიძCI)) და სხვა) 

გამოყენების შედეგად მოპოვებულ ინფომრაციასა და შესაბამის ლიტერატურულ 

მონაცემებს. 

იერარქიულ დონეთა შესაბამისად კლასიფიცირების პროცედურები 

კლასი (CI885), C-დონე 

კლასს განსაზღვრავს მეორეულ სტრუქტურულ ელემენტთა კომპოზიცია და მათი 
ურთიერთგანლაგება სტრუქტურაში. განასხვავებენ სამ ძირითად კლასს: 

ძირითადად თ; ძირითადად ჩ; და თ - ჩ კლასები. ეს უკანასკნელი თავის მხრივ 

იყოფა CV და თ+8 ქვეკლასებად. გამოყოფენ ასევე მეოთხე კლასს, რომელიც 

მოიცავს მეორეული სტრუქტურის არ მქონე, ან მცირე წილის მქონე ცილათა 

დომენებს. 

არქიტექტურა (#VთXIL6CCVXL6), 4-დონე 

#-დონე მეორეულ სტრუქტურათა ორიენტაციის საფუძველზე აღწერს დომეწის 
სტრუქტურის ზოგად ფორმას, თუმცა იგნორირებულია მათ შორის კავშირების 

ხასიათი. არქიტექტურის განსაზღვრა ხდება ხელით, მეორეულ სტრუქტურათა 

ურთიერთგანლაგების მარტივი აღწერის საშუალებით. არქიტექტურული ტიპე- 

ბის მაგალითებია: კასრი (ხ2XICI) ან სამ-შრიანი სენდვიჩი (3-18/6X §30ძVICV). გამო- 

იყენება საზოგადოდ მიღებული, ცნობილი არქიტექტურული ტიპებიც, ვთქვათ 

ჩ-პროპერელი (ხ0L8-ი9X90ნCI10L), ან ოთხი თ-სპირალისაგან შემდგარი შეკვრა (გ1იხ2 

(ისX ხ211X ხსითძ!10), 

ტოპოლოგია (ფიდჯი1იფ (L0Iძ 6X91L/)), I-დონე 

დახვევის ტიპებად სტრუქტურათა დაჯგუფება ეფუძნება როგორც სტრუქტურის 
საერთო ფორმას, ასევე მეორეულ სტრუქტურათა შორის კავშირების შესახებ 
ინფორმაციას, ასეთნაირი დაჯგუფებისათვის გამოიყენება სტრუქტურული 

ურთიერთსწორების მეთოდები §5#? (გ)IX # CX6090, 1989) და CMII9VIC6CLC#L 
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(L(ვლღუ§იი C/ ჩ/. 2003). სტრუქტურები, რომელთა 55#L ქულათა ჯამი 70 ან მეტია და 
იდენტურობა > 60%, ერთიანდება ერთსა და იმავე L-დონეში ანუ დახვევის ტიპში. 

ზოგიერთი დახვევა ფართოდაა გავრცელებული, სხვები ნაკლებად. ფართოდ 

გავრცელებულთა შორისაა ჩ-ორშრიანი სენდვიჩი და თ-ჩ-სამშრიანი სენდვიჩი. 

ჰომოლოგიურთა ზეოჯახი (წ0თ01იყის§ 5000Lწ8X1ს/), II-დონე 

ამ დონეზე გაერთიანება გულისხმობს ცილათა დომენთათვის საერთო წინაპრის 

არსებობას და შესაბამისად, მათი ჰომოლოგიურად განხილვის შესაძლებლობას. 

მსგავსების გამოვლენა ხდება როგორც თანამიმდევრობათა მაღალი იდენ- 

ტურობის დაფიქსირებით, ისე სტრუქტურული მსგავსების შეფასებით (55#L-ზე 

დაფუძნებით), სტრუქტურათა ერთსა და იმავე ჰომოლოგიურ ზეოჯახში გაერ- 

თიანება ხდება მაშინ, თუ ისინი აკმაყოფილებენ შემდეგ მოთხოვნებს: 

«ი თანამიმდევრობათაშორისი იდენტურობა > 35%, გადაფარვა > 60%, ანუ 

დიდი სტრუქტურის ასეთი ნაწილია ეკვივალენტური პატარისა. 

ი.ი 55#0 ქულათა ჯამი > 80.0, თანამიმდევრობათა შორისი იდენტურობა > 
20%, გადაფაარვა > 60%. 

ი.ი 55ტ0ი ქულათა ჯამი > 70.00, გადაფარვა > 60% და არსებობს 

ლიტერატურული ან Lწთ ცილათა ბაზის ინფორმაცია, რომ დომენები 
მსგავსი ფუნქციის მატარებლებია. 

«ი 5#ტM (სყხიV 8.IIი0წი, 1996), IIMM%სL (ჩCC6://ხნთთი6..Vს50.0ძს) და LC 

(დღი://5სიწვLი.0L65/-ILC) მეთოდებით ჩატარებული თანამიმდევრობათა 

IIMM- ანალიზისა და LIIMM-IIMM შედარების საფუძველზე ვლინდება 

მნიშვნელოვანი მსგავსება. 

თანამიმდევრობათა ოჯახების დონეები: (5,0,L,L L) 

შემდგომში ხდება II-დონეზე დაჯგუფებულთა შემდგომი სუბკლასტერიზაცია 

თანამიმდევრობათა ჯგუფებად (ოჯახებად). თანამიმდევრობათა მსგავსების მი- 

ხედვით განასხვავებენ შემდეგი დონის ოჯახებს: 

დონე სახელი ინდეტუროზიდან გამომდინარე გადაფარვა 

§ 35% 80% 

0 60% 80% 

L 95% 80% 

I 100% 80% 

226



და ბოლოს ხ-დონე, რომელიც წარმოადგენს აღმრიცხველს და გამოიყეწება 

თიოთოეული დომენისათვის თავისი უნიკალური C#MIIL50LIL კლასიფიკაციის 
მისანიჭებლად. თანამიმდევრობათშორისი იდენტურობისა და გადაფარვის 

შეფასებები ეფუმნება ნიდელმან-ვონჩის ალგორითმს, სადაც გამოტოვებაზე 

ჯარიმა შეადგენს -3-ს, თანამიმდევრობათშორისი იდენტურობის პროცენტი 

გამოითვლება როგორც (100 XჯX იდენტურ ნაშთთა რიცხვი / მოკლე თაწამიმდევ- 

რობის სიგრძე) და გადაფარვის პროცენტი კი, როგორც (100 X ურთიერთსწო- 

რებულ ნაშთთა რიცხვი / გრძელი თაწამიმდევრობის სიგრძე). 

16.11 სურათზე წარმოდგენილია იერარქიული დონეები და ამ დონეთა შიგნით 
დაყოფის მაგალითები 

სურათი 16.1 C#19-ის იერარქიულ 
დონეთა ( C-კლასი, # -არქიტექტურა, 

    “ 
ფლავოდოქნინი 

(ანთ) 

55 -კლასიფიკაცია (V8X1II0§ 01 §C-0CCIIმ11/ §100112X ნIX0LC103) 

L§§ს კლასიფიკაცია, რომელიც საფუძვლად უდევს 155? მონაცემთა ბაზას 
მთლიანად ავტომატური პროცედურების წაყოფია. ეს პროცედურები, მხოლოდ 

–0ტMLI-ის სტრუქტურული ურთიერთსწორების ალგორითმზე დაყრდნობით, 
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ავტომატურად გამოყოფს სტრუქტურულად შესაბამისობაში მყოფ ცილათა 
ჯგუფებს. ჯგუფებში გაერთიანება ხდება 0#LI-ის 7-ქულათა ჯამის საფუმველზე 

(უფრო დაწვრილებითი ინფორმაციისათვის იხილეთ წინა პარაგრაფი 

„სტრუქტურული ურთიერთსწორება?. 

წასაკითხად რეკომენდირებული ლიტერატურა 

1იძიხ21ძ I0IL, VსCXC 05 (2006). “IIIC5LV5: Mვაცთსით 1IMCხიიძ §სიი-ი09ც0ი)იყ მიძ 

მ21M351§ C( II მCL010016C)12X §C-სCLIII6§.” ,9/0M)/6თ18CVICჯ 22(17):2171-2172. 

LIიIთ L, §მიძიL C (1996) ''Mგდი!იდ (6 ი9X01CIი სიIV06I5ტ.” 5C16იC6 273(:5275):595-603 

Mისი! LM. (2004). 8!0'M/0/თ10(!C§: 560(071C6 CI C0/10I6 #I101!5!5 2იძ 6ძ. CიIძ 5ილიყ 
ILI8+ხიL Lგხი(8(0ო/ IX6§3: Cი01ძ 5ი”იდ LI2IხიI, MV, 

II8V822%9ძ III, L»იდაი L8, 5(0ღი0 CL, C010ძMI)ი I. (2005). “ი21IVV7I§6 10C21 §სC(სIმ1 
მ Iფიიო16ი( 01 IM,4 §ტ0ს6000§ VVI(ი §60ს6ილ6 §1-ი112XIL/ 1655 (იგი 40%.” ,8:0!/I/0ოთ0IIC§ 
2I(9):1815-24. 

88 IC, 10ძძ #C, CC2+|) ”M, L1ჩილთ!იი IM, 016იყი0 C#. (2000) “I იტ C#IILI LICც0იგს 0, 
3ითიIინის§ 5სი6Lწგთ!!16§ (II5): მ Cიი§ტი§V05 გიხIიმიხ (0L Iძრი!I”VIი დ ძ151მი( 5(ოჰCIVL8I 
ჩიი)იდფსტ5."' IXX0(6Iი Cიდწ. 13(3):153-65. 

IIგIო§იი #, L621I L, 5IIIII0C I, 51IძC1 IL, M0XL XIX, CI გI. (2003) “I რიიდი17Iიდ (ჩხ L0Iძ იწ ვ 

ხI01015 §სსCVVL6.” 8)0Iიწიოიგ0C§ 19: 1748-1759. 

LI0Iთ L, §მიძიL C (1993) ''+0L6Iი §CV)CLსL6 C0M0002I150ი ხV მ11წიო16ი1 0” ძ15(მიCC Lიმ(160§.” 

I M0! 8101 233; 123–138. 

18VI0I VVL, 0L6ი90 C# (1989) “იX0LC(ი §00CLსIC მ)IიინხიტიL.” I Mი1 80) 208: 1–-22. 

LIსდხთ), LL 8 X+იყხ, #. (1996). “IIძძიი M2IMXიV თიიძი1ი (იL §იცსდოCC 2ო31/515: სXC6ი5100 

მძ ვივIს519 0” 900 ხმ51C ი1Cსიძ.” C#8ICX%, 12 (2), 95-107. 
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თავი 6 

სივრცული სტრუქტურისა და 

ფუნქციის წინასწარმეტყველება 

17. მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველება 

მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველების მეთოდები მხოლოდ პირვე- 
ლადი სტრუქტურის შესახება ინფორმაციაზე დაყრდნობით ახდენენ ცილების ან 
რნმ-ს ლოკალური მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველებას. ცილების 
შემთხვევაში წინასწარმეტყველება გულისხმობს ამინმჟავური თანამიმდევრობის 

ცალკეული ფრაგმენტის მიერ ალფა-სპირალური, ბეტა-სტრუქტურული (ხშირად 
მოიხსენიება როგორც გოფრირებულ-ფურცლოვანი სტრუქტურა რომლის 

ცალკეული ზოლის, ჯაჭვის სეგმენტის კონფორმაციას უწოდებენ „გაჭიმულს'), 
მოსახვევის ტიპის კონფორმაციების მიღების პოტენციალის შეფასებას. შეფასების 
ხარისხი მოწმდება წინასწარმეტყველების მონაცემების კრისტალოგრაფულ 

მონაცემებთან შედარების საფუძველზე. შედარება ხორციელდება 055 ალგო- 

რითმის გამოყენებით. რწმ-ს თანამიმდევრობის შემთხვევაში წინასწარმეტყვე- 

ლება გულისხმობს წყალბადურ ბმათა ოპტიმალური ქსელის მოძიებას. შემუშა- 

ვებულია სპეციალზირებული ალგორითმები, გათვლილნი მეორეული სტრუქვ- 

ტურის ისეთი სპეციფიკური ელემენტების საწინასწარმეტყველოდ, როგორებიცაა 
ტრანსმემბრანული სპირალი ან სპირალური-სპირალი ცილებში და კანონიკუ- 

რი მიკრო-რწმ -ული სტრუქტურა რნმ-ში. 

ცილებში მეორეული სტრუქტურების წინასწარმეტყველების თანამედროვე 

მეთოდების სიზუსტე აღწევს 80%. 

რნმ-ს მეორული სტრუქტურის წინასწარმეტყველების მეთოდები ძირითადად 

ეფუძნება კომპლემენტარულ ფუძეთა შეწყვილებისა და სტეკინგის შესახებ 
ინფორმაციას. რნმ-ს მოლეკულათა უმრავლესობას გააჩნია გარკვეული სივრ- 

ცული სტრუქტურა. მაგალითებად გამოდგება ტრანსპორტული და მიკრო რნმ- 
ები. უნდა აღინიშნოს, რომ რნმ-ს მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყვე- 

ლებისთვის შექმნილი მეთოდების უმრავლესობა ეფუძნება დინამიკური პროგ- 
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რამირების ბაზურ ალგორითმს და შესაბამისად არ გააჩნიათ, ვთქვათ, ფსევდო- 

ნოტების წარმატებულად წინასწარმეტყველების უნარი. 

ცილის მეორეული სტრუქტურის ტიპის განსაზღვრა 

სივრცული სტრქტურის შესახებ ინფორმაციაზე 

დაყრდნობით 

055L (06ჩ»« 5ლლ0იძგ»/ 50 სCსX6 0! IX0CCIC§) ალგორითმი გულისხმობს სტანდარ- 

ტულ მიდგომას, რომლის საფუძველზეც წარმოებს ცილის თითოეული ამინმჟა- 
ვისათვის მეორეული სტრუქტურის ტიპის დადგენა ცილის სივრცული მოწყობის 

ანუ ატომთა სივრცრული კოორდინატების შესახებ ინფორმაციაზე დაყრდნობით. 

055 პროცედურა იწყება ცილის სივრცულ სტრუქტურაში წყალბადური ზბმების 

ადგილმდებარეობის დადგენით. წყალბადური ბმის წარმოჩენა ეფუძნება მხო- 
ლოდ ელექტორსტატიკურ ურთიერთქმედებათა ენერგიების შეფასებებს. ენერ- 
გიის გამოსათვლელად გამოიყენება დამოკიდებულება 

ჰ# =9ძI 02 ( I/ 10M## 1/ ICთ – 1/ 10V – 1/ICV) (17.1) 

სადაც 4/-= 0.42 და 42= 0.20. ასეთ მნიშვნელობათა საფუშველს ქმნის კარბონილის 
ჟანგბადისა და ამიდური წყალბადის პარციალურ მუხტთათვის განსაზღვრული 

მნიშვნელობები, რომლებიც უტოლდება -0.42 <«-ს და + 0.2 «ს, შესაბამისად და 

კარბონილის ნახშირბადისა და ამიდური აზოტის პარციალური მუხტები, 

რომლებსაც ნიშნით საწინააღმდეგო, მაგრამ სიდიდით იგივე მნიშვნელობები 

აქვთ. თუ X ენერგია ნაკლებია - 0.5-ზე, 055” ალგორითმი წყალბადური ბმის 

არსებობას ადასტურებს. 

საა ალგორითმი განსაზღვრავს მეორეული სტრუქტურის რვა ტიპს და 

თითოეულის აღსანიშნავად იყენებს ცალკე სიმბოლოს. ასე მაგალითად 3140 (310 

ხრა), თ (გIიხ2 ხის») და X1 (01 ხCIIX) სპირალების საიდენტიფიკაციოდ იყენებენ 
შესაბამისად C, II და I სიმბოლოებს და მათი არსებობა გულისხმობს ძირითადი 

ჯაჭვის გასწვრივ შესაბმისად სამ, ოთხ და ხუთი პეპტიდური ბმით დაშორებულ 

დონორებს შორის განხორციელებულ წყალბადურ ბმათა თანამიმდევრულად 

განმეორებადი ქსელის არსებობას. ჩ გოფრირებულ ფურცლოვანი) სტრუქტურის 
იდენტიფიცირებისას 055 ასხვავებს წყალბდურ ბმაში მონაწილე ორი ტიპის 

წყვილებს, ესენია: ანტიპარალელური და პარალელური ხიდაკები. თუუ გამოკვე- 

თილია მხოლოდ ერთი ხიდაკის არსებობა გამოიყენება აღნიშვნა #8 (3 ხ%8 ხოძცი), 

ხოლო როცა წყალბადურ ბმათა უფრო მაშტაბური ქსელი იდენტიფიცირდება, 

იხმარება აღნიშვნა  (თიიიძიძ ), რაც მიანიშნებს ბეტა გოფრირებულ-ფურც- 

ლოვანი (ხ%8 §ხCC) სტრუქტურის არსებობაზე. ზეტა ბურცოზების (ხია ხსI96= 

მომცველი ფურცლები ასევე # -თი აღინიშნებიან, მეორეულ სტრუქტურათა 
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დანარჩენ ტიპებია: 1 მოსახვევები (ალფა სპირალის მსგავსი ერთი წყალბადური 

ბმით), მკვეთრი § მოსახვევები (მოსახვევი მკვეთრია თუ C% C%ა და C%-CV 

ვექტორებს შორის კუთხე 70%-ზე წაკლებია). ზემოთ მოხსენიებულთაგან განსხვა- 
ვებული შემთხვევების აღსანიშნავად გამოიყენება ცარიელი სიმბოლო. მეორე- 

ული სტუქტურების კლასიფიცირება შესაძლებელია უფრო მსხვილი გაერთი- 
ანებების სახითაც. არსებობს სამი მსხვილი გაერთიანება : სპირალეზი (სადაც 

ერთიანდება C, LL და ს, ფურცლოვანი სტრუქტურის ცალკეული სეგმენტები 
(სადაც ერთიანდება L და 8), და ყულფები (სადაც ერთიანდება ყველა დანარჩენი). 

16.1 ცხრილში მოცემულია ცილის სივრცულ სტრუქტურებში დამზერილი მე- 
ორეული სტრუქტურის ტიპები. ასევე სხვადახვა ამინმჟავების დახასიათება მათი 

მეორეული სტურუქტურის ცალკეული ტიპებისადმი მიდრეკილების თვალ- 

საზრისით. 

ცხრილი 17.1 

  

მეორეული სტრუქტურის ტიპები ....· | 
. თ-სპირალი | 3I სპირალი | #- სპირალი | ჩ- სპირალი: | 

სპირალეზი: პოლიპრ წის სპირ | კოლაგენის სპირალი 

გაჭიმული სტრუქტ.  ჩ-ზოლი | მოსახვევი| ბეტა სამაგრი| ბეტა ბურცოზი | თ-ზოლი | 

- -მოსახვევი- ·| სწ 
სუპერმეორული: ხელის სპირალი | სპირალი-მოსახვევი-სპირალი ' | 

"ამიწმჟავების მეორეულ სტურუქტურებისადმი მიდრეკილება . = – 

სპირალისადმი: მაე. ! ალიო | ლეიცინი | გლუტანიმის მჟავა. | 

რეონინი იზო ინი ალინი ფენილალანინი| 
გაჭიმული სტრქტ: 05% , ლეიციმი ვ I 

არარეგულარული: გლიციზი| სერინი | პროლიწი |ასპარიგინი | ასპარაგინის 

არ არსეზოზს მიდრეკი- ლება; _”_ _ 0ისტეინი| პისტიდინი | არგინინი   
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ცილის მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველება 

ამიწმჟავური თანამიმდევრობის შესახებ ინფორმაციაზე 

დაყრდნობით 

ცილის მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველების პირველი მეთოდები 

გაჩნდა წინა საუკუნის 60-ანი წლების ბოლოსა და 70-ანის დასაწყისში. ისინი 

ძირითადად აწარმოებდნენ ალფა სპირალების წიანსწარმეტყველებას. შედარებით 

უფრო სრულყოფილი წინასწარმეტყველების მეთოდები, რომლებიც ახდენდნენ 

ბეტა გოფრირებული ფურცლების წინასწარმეტყველებასაც გამოჩნდა 70-იან 
წლებში. ისინი იყენებდნენ ცნობილ სივრცულ სტრუქტურათა შესახებ მონაცემთა 

სტატისტიკური ანალიზის შედეგებს. ეს მეთოდები ეფუძნებოდა რა ერთი კონკ- 

რეტული თანამიმდევრობის შესახებ ინფორმაციას, ამჟღავნებდა დაახლოებით 60- 

65%-იან სიზუსტეს და ახასიათებდათ ბეტა ფურცლების გადამეტებული 
წინასწარმეტყველება შემდგომში ამინმჟავების მეორეული სტრუქტურის 

ელემენტებისადმი მიდრეკილების შეფასება დაიწყო ჰომოლოგიურ 

თაწამიმდევრობათა მრავალწევრა ურთიერთსწორების პროცესში ფორმირებულ 

ურთიერთსწორების სვეტთა ანალიზის საფუძველზე. შესაბამისად ცილათა ცნო- 
ბილი სტრუქტურების შესახებ მონაცემთა ბაზის ზრდისა და თანამედროვე ალგო- 

რითმების (მაგალითად წეირონული ქსელების - თი6სL2) 065) შემუშავებასთან 
ერთად სიზუსტემ გლობალური ცილებისათვის მიაღწია 80%-ს. მეორეული 

სტრუქტურების წინასწარმეტყველების მეთოდების სიზუსტის თეორიულად 

შეფასებული ზღვარი შეადგენს 90%-ს. იმ ობიექტურ მიზეზთა შორის, რომლებიც 

პრინციპულად ზღუდავენ წინასწარმეტყველების სიზუსტეს შეიძლება 

დავასახელოთ ის, რომ ა) კრისტალიზაციის პროცესში შეიძლება ადგილი 

ჰქონდეს ნატივური სტრუქტურის ცვლილებას ცვლილებას როგორც წესი 

ადგილი აქ მეორული სტრუქტურების ბოლოებზე; ბ) წინაწარმეტყველების პრო- 

ცესში არ გაითვალისწინება მესამეული (შორი) ურთიერთქმედებები. ხშირ შემთ- 

ხვევაში შორეული ურთიერთქმედებები გადამწყვეტ როლს თამაშობენ მეორე- 

ული სტუქტურის საბოლოო ტიპის ჩამოყალიბებაში. 

წინასწარმეტყველების პირველი, უმარტივესი მეთოდები 

ჩოუ-ფასმანის მეთოდი (Cხის-L2§თ3>») 

ჩოუ-ფასმანის მეთოდი იყო პირველი, რომელიც შეიქმნა მეორეული სტრუქტუ- 

რის წინასწარმეტყველებისათვის. ის ძირითადად ეყრდნობა ალბათობებს, რომ- 

ლებიც ისაზღვრებოდა მეორეულ სტრუქტურათა თითოეულ ტიპში ცალკეულ 

ამინმჟავათა შეხვედრის ფარდობითი სიხშირეების სახით. ჩოუ-ფასმანის მიერ 

პირველად, 70-ანი წლებში გამოყენებული წინასწარმეტყველების პარამეტრები 
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განისაზღვრებოდა სტრუქტურათა მცირე სიმრავლეზე დაფუძნებით და ამიტომ 

ნაკლებად ეფექტური იყო. თუმც, შემდგომში მოხდა ამ პარამეტრთა ხელახალი 

შეფასება სტრუქტურათა უფრო დიდი სიმრავლის გამოყენებით. მეორეული 

სტრუქტურის წინასწარმეტყველების პროცესში ჩოუ-ფასმანის მეთოდის სიზუსტე 

დაახლოებით 50-60%-ა. 

გორ-ის მეთოდი ( C0L) 

გორ-ის მეთოდი შექმნილია გარნიერის, ოსგუტორფისა და რობსონის მიერ და 
მისი სახელი სწორედ ამ მეცნიერების გვარების აბრევიატურას წარმოადგენს. ეს 
არის ინფორმაციულ თეორიაზე დაფუძნებული მეთოდი. გორ-ის მეთოდი ჯაჭ- 

ვის კონკრეტულ პოზიციაში სტრუქტურის წინასწარმეტყველებისას ითვალის- 
წინებდა არა მხოლოდ ამ პოზიციაში მყოფი ამინმჟავის გარკვეული მეორეული 

სტრუქტურისადმი მიდრეკილებას (ამ სტრუქტურის მიღების ალბათობას), 
არამედ ასევე პირობითი ალბათობას იმისა, რომ მის მეზობელ ამიწმჟავასაც ექნე- 

ბა იგივე სტრუქტურა. ეს მეთოდი ჩოუ-ფასმანზე უფრო მგრძნობიარე და 
ზუსტია. იგი უმრავლეს ამიწმჟავათა მეორეული სტრუქტურის ტიპისადმი 
მიდრეკილებასს საკმოდ წარმატებულად წარმოაჩენ. თუმცა არსებობს 
გამონაკლისებიც, მაგალითად პროლინი და გლიცინი. გორ-ის მეთოდის სიზუსტე 

დაახლოებით 65%-ა და ბევრად ეფექტურია თ-სპირალის წინასწარმეტყველები- 

სას, ჩ-ფურცლების შემთხვევაში ეს მეთოდი ხშირად უძლურია. მას ასევე უჭირს 

მარყუჟებისა და არარეგულარული უზნების წინასწარმეტყველება. 

წინასწარმეტყველების თანამედროვე მეთოდები 

მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველების ამოცანის გადაჭრის საქმეში 

რევოლუციური გარღვევა მოხდა მას შემდეგ, რაც ხელმისაწვდომი გახდა 

ჰომოლოგიურ თანამიმდევრობათა დიდი ოჯახების შესახებ ინფორმაცია. 
ცილათა ოჯახების შესახებ ინფორმაციის გამოყენების პიროზებში ზევრად უფრო 

იზრდება მეორეული სტრუქტურის ელემენტის წინასწარმეტყველების სიზუსტე. 
მანქნური თვითსწავლებისს მიდგომებზე დაფუმნებული მეთოდიკების 

დანერგვამ კი (მაგალითად წეირონულ ქსელზე დაფუძნებულმა მეთოდმა), 

წინასწარმეტყველების სიზუსტემ 70%-ზე მაღლა ასწია. 
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ჰომოლოგიურ ოჯახში შემავალ ცილათა თანამიმდევრობების 

მრავალწევრა ერთდროულ ურთიერთსწორებაზე დაფუმნებული 

მეთოდები 

ცილათა თაწამიმდევრობების მრავალწევრა ურთიერთსწორების საშუალებით მე- 
ორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველების ავტომატური მეთოდები გულის- 

ხმობს ჰომოლოგიურ ცილათა ოჯახების შესახებ ინფორმაციის გამოყენებას. ასეთ 

მეთოდთა სპექტრი საკმაოდ მრავალფეროვანია. ერთი პარაგრაფის ფარგლებში 

შეუძლებელია მათი სრულფასოვანი მიმოხილვა. ამიტომ, მხოლოდ შესაბამის 
სერვერებსა და ლიტერატურის ჩამონათვალს შემოგთავაზებთ: 

· X7VCI6ხII!,M.).).M., 8მიXIიი, C.)., I2VI0I, VV.IX. 8 5:6CიხიLი, M.I.. (1987). ნICძI1იყიი 0L 

LიLIი 50ლC0ფიძვი/ 5წ-სინსIC ვიძ #CVCIV6C 51:0§ LIიი სხ #Iიითრ6იL 0, LIIითიIიყის§ 

5060ს06იCC5 /0სI2/ 01 M/016CIII2L 8)01!0თ/, 195, 957-961. (7LLLL) 

ი I0ი0%,8. 8: §ვიძი;, C. (1993), ნI0ძ1Cციი ი! იI0LCIლი 5§ლლ00ძვგL/ 5ღოICხსXC მL ხიLCI Lხვი 70 

% #ითალო/, /0ხ/თ8მ/ 0/ M016CI/28L 81010წე/, 232, 584-599. LLIL) 

ი უ5ვIვი0V #ტ.4. % 5010VXCV V.V. (1995), XICძIC900 0 0XCLCI0 3Cლ00ძ3IV §ხსICხსIC ხV 
ლ0იიხსიI!ინ 003I6%-0C180ხ0L 2160=Cხთ§5 მიძ თასI0ის/ ვ§იცსითილდ 2I!ლლიიტიLა. /0IIო2/ 0/ 
ჰM010CII/2+ 81010#), 247,1 (MM§55L) 

ა თCიის»ძიი, C. 8: IX-I6ვიC, C. (1994), 5C0LM : 2 5C1I იიცIXი150ძ ხILCღძ1Cყი0 LიCM0ძ 10X იI0LCIი 

§6ლ00ძ2IV 50სCC)IC 0I60ICცი0ი. #X0I(6Iი სიჟ/066I70ყ/, 7, 157-16. (509MV#4) 

ი 5010VXCV V.V. 8: 52120-1CV /ბ.#. (1994) L6ძI1Cძი8 231002-%6CIIX ვიძ ხიLგ-ვLმიძ §0წთიის 0 

წიხს!3X LICLCIი§, (1994) C0MI”V(6I I4400VC3680705 18 LMსC 8109C1698C6C5,10,661-669. (55L) 

ი MVV2X0, II. 8 8IსიძიII, I. L. (1994), ს5C 0! 20ი0-2CIძ CიVI0ო=თ6ოL-ძლლძიოძიითL 

ჯსხახხსყით L2ხ1%§ 2იძ იიჩინო200021 იI0006051005 10 §C-სიხსXC 0ICძ1იყიი ჩი ვგII0-0ი0ძ 
560060005 0 ხითი10ყ0ს5 0LCL610ა. 2. 50%C0იძვI/ 56-06 წVIL0§5, /0IIII3/ 0/ IM0/6CII9+ „8010თ, 

238, 693-708. 

ი M0Cხ12, L., II6ღიყმ, I. 8 #+-0§, L. (1995), # §ვ0ი0IC გიძ წ% ვ2ი0X0მCხ L0 ხX6ძ1იციი 0 

9X0L610 §6C0ოიძმIV §CICნსIC ნჩ-ი0თ ისIVI91C 211006ძ §00000C05 VILხ ვCთმო/ 3ხ0VC 70 %. 

1XX0(0L8 5CI6006C 4, 2517-2525. (§55LLLL) 

.· II, LX.0. 8: 5+ითიხCი, M.I.. (1996) 1უღიცჩCპყიი 30ძ ვმინCპყილ 0 L0C ლ00000L§ 

სიიIL2იLC M0L გCCთ)I2LC გიძ ICI2ხ1C CI0CLCIთ 50C00ძვ3IV 5სსინ)IC 0I6ძ1C0008. #X#CLI6Iი 5C.5, 

2298-2310. (05C). 
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მანქანურ თვითსწავლებაზე დაფუმნებული ნეირონული ქსელის 
მეთოდი 

მანქანური თვითსწავლების მეთოდთა შორის განვიხილოთ ყველაზე ფართოდ 

გავრცელებული, ნეირონულ ქსელზე (იის1ჯ81 ი=6–V0I - MM) დაფუძნებული მეთო- 

დი. MM მეთოდები ემყარება რა ცნობილი სტრუქტურის მქონე ცილათა 

სატრენინგო კომპლექტს, წარმოაჩენს მოცემულ მეორეულ სტრუქტურასთან 

შესაბამისობაში მყოფ ამინმჟავურ თანამიმდევრობათა მოტივებს. MM მეთოდებით 
წინასწარმეტყველების სიზუსტე 70%-%ზე მეტია, თუმცა მათი საშუალებით (- 
სტრუქტურების პროგნოზირება კვლავ გაძნელებულია. ქვემოთ შევეცდებით 

წარმოდგენა შეგიქმნათ ნეირონულ ქსელზე დაფუმნებული მიდგომით 

მეორეული სტრუქტუურის წინასწარმეტყველების ზოგად თავისებურებებზე, 

წინასწარმეტყველება ნეირონული ქსელეზით. ცილის მეორეული სტრუქტურის 

წინასწარმეტყველების მიზნით გამოყენებული ნეირონული ქსელის მეთოდზე 

წარმოდგენის შესაქმნელად განვიხილოთ 17.1 სურათზე მოყვანილი მაგალითი. 
საზოგადოდ MM მეთოდით განხორციელებული პროცედურები ( გამოთვლები) 

გულისხმობს შემავალი ფენის (IიჯVL 1276), ფარული ფენებისა (ხIძძიი 18#76) და 
გამოსავალი ფენის (ისისL 1876») არსებობას. 17.1 სურათზე განხილული მაგალი- 

თის შემთხვევაში წარმოდგენილია ერთი ფარული ფენა. ზოგადად, ფარული ფენა 

შეიძლება არ გვქონდეს ან მათი რაოდენობა შეიძლება ერთზე მეტი იყოს. რო- 

გორც წესი, მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველების ამოცანის შემთ- 

ხვევაში შემავალი ფენა აკოდირებს ამინმჟავური თანამიმდევრობის გასწვრივ 
მოძრავ ფანჯარას რომლის ცენტრალური ამინმჟავა წარმოადგენს სწორედ 

წინასწარმეტყველების ობიექტს. ფანჯრის სიგრძე ჩვეულებრივ (ისევე როგორც 

სურათზე) უტოლდება 17 ( შეიძლება გამოყენებულ იქნეს სხვა სიგრძის ფანჯა- 
რაც), ანუ წინასწარმეტყველების ობიექტის (ამიწმჟავას) ორივე მხარეს განიხილება 

რვა-რვა ამიწმჟავა და გამოიყენება მათ შესახებ ინფორმაცია. ქსელის შესავალზე 
ინფორმაციის წარსადგენად გამოიყენება ორობითი სისტემით გამოხატული 

კოდირება თითოეული პოზიციის დაკოდირების პროცესში კოდის შერჩევა 

ხდება შემავალი სიდიდეების 21 კომპლექტიდან. ამათგან 20 კომპლექტი აკოდი- 

რებს ოც ამინმჟავას, ხოლო ერთი კომპლექტი კი გამოიყენება იმ შემთხვევაში, 
როცა ფანჯრის მიერ ხდება ამინო ან კარბოქსილის ბოლოს გადაფარვა. ამრიგად 

შემავალი ფენა შედგება ზემოთ მოხსენიებულ 21-გან შერჩეულ 17 კომპლექტისა- 

გან. და ამ 17 კომპლექტში გაერთიანებულ შემავალ მონაცემებში ერთიანთა 

რაოდენობა უტოლდება 17-ს, დანარჩენი წულებია. 17.1 სურათზე წარმოდგენილ 

შემთხვევაში გამოიყენება ერთი ფარული ფენა რომელიც შედგება ორი 

ერთეულისაგან ( ერთეულთა რიცხვი შეიძლება იყოს სხვა). გამოსავალი ფენაც 

მოიცავს ორ ერთეულს. გამოსავალი მონაცემების ფორმირებისას გამოიყენება 

მეორეული სტრუტურის შემდეგი კოდირება: (1,0) = სპირალს, (0,1) = გოფრირე- 

ზულ ფურცელს და (0,0) = გორგალს (არარეგულარულ სტრუქტურას). როგორც 

წესი, გამოსავალ მონაცემთა მნიშვნელობები განთავსებულია 0.0–1.0 ინტერვალში 
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ალფა 

სპირალი    

  

    
/ გოჯრირებული 

ფურცელი 

ჩ9C +5 

CLს +6 

#ჩLს +7 

+8 

ამინომვაყური შეჩავალი ფენა. ფარული ფენა გამოსავალი ფეჩა 
თანამიმდევრობა (17X21ვრთეული) (2 ერთყულ) (2 ერთეელ“) 

სურათი 17.1. ნეირონული ქსელის ტოპოლოგია. შემოსავალზე ნაჩვენებია 17 ბლოკი. თი- 
თოეული ზლოკი, რომელიც მოიცავს 21 მონაცემს ( წულს ან ერთს) შეესაზამება ფანჯრის 
მოცემულ პოზიციაში განთავსეზული ამიწმჟავის კოდს. ამრიგად ამინმჟავური თანამიმ- 

დევროზის მოცემული ფანჯრისათვის ქსელში შემავალი 357 მონაცემიდან 17 ერთიანია, 
დანარჩენი კი წული. ფარულ ან გამოსავალ ფენაში განთავსებული ბლოკი შეესაზამება 
ცალკეულ ერთეულს. წინასწარმეტყველების ოზიექტს წარმოადგენს ფანჯრის ცენტრალუ- 

და მათი წინასწარმეტყველებად გარდასახვის პროცესი ეფუძნება ზღვრულ 

სიდიდე Lს . სპირალად ჩაითვლება ნებისმიერი ოთხი ( #3ხაის და §589ძVC-ის 
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კლასიფიკაციის მიხედვით) თანამიმდევრულ ამინმჟავათაგან შემდგარი ფრაგ- 

მენტი, რომელთა სპირალობის დამახასიათებელი გამოსავალ მონაცემთა სიდი- 

დეები აღემატება ბეტა ფურცლის გამოსავალს და ამასთანავე მეტია L-ზე. ზეტა 

ფურცლად ჩაითვლება ნებისმიერი ორი (ბეტა ფურცლისათვის მინიმუმი Mგხ+Cხ 

და §8იძ%-ის კლასიფიკაციის მიხედვით) თანამიმდევრულ ამინწნმჟავათაგან შემდ- 

გარი ფრაგმენტი, რომელთა დამახასიათებელ გამოსავალ მონაცემთა სიდიდეები 

აღემატება სპირალობის გამოსავალს და ამასთანავე მეტია L-ზე. ამიწმჟავებს, 

რომლებიც არ მიიჩნევიან არც სპირალურად და არც ზეტა-ფურცელთა წარმო- 

მოადგენლად, ენიჭებათ არარეგულარი სტრუქტურის (გორგლის) სტატუსი. 
ჯზღვრული პარამეტრის სიდიდე შეირჩევა ცილათა საწვრთნელი კომპლექტისათ- 

ვის წინასწარმეტყველების სიზუსტის ოპტიმიზირების პროცესში და შეესაბამება 

წინასწარმეტყველების მაქსიმალურ სიზუსტეს. როგორც წვრთნის, ისე წინასწარ- 
მეტყველების პროცესში ქსელის გასწვრივ მონაცემთა მოძრაობის გზა განისაზ- 
ღვრება ქსელის ტოპოლოგიით, ხოლო ამ მოძრაობის პროცესში მონაცემთა გარ- 

დაქმნის წესები მოცემულია 17.2 სურათზე. წესებში იგულისხმება კოდირებისა 

და დეკოდირების წესები. წინასწარმეტყველების სქემა სწორედ ამ უკანასკნელი 
წესების, ასევე წვრთნის შედეგად დადგენილ წონათა (VCI ხთ) და მიდრე- 

კილებათა (ხI2§29) მნიშვნელობების (მაგალითისათვის იხილეთ ცხრილი 17.2) 

საშუალებით აღიწერება. 

  

მემავალი გამოსავალი 

VV 1 · 
წა. X = 2. VI. V, + ს თი –- X, –->ი 

| 

        
MX-ური ერთეული 

სურათი 17.2. ქსელში მიმდინარე გამოთვლეზი. ქსელის გასწვრივ ფარული და 
გამოსავალი ფენების გავლის პროცესში თითოეული ერთეულის (ფენის) შესავალზე 
და გამოსავალზე წარმოებს გამოთვლეზი, რომლთა სახეც წარმოდგენილია სურათ- 
ზე. როგორც სურათიდან ჩანს წარმოეზს წინა ფენის ყველა ერთეულიდან მიღებული 
გამოსავლეზის 1 -ების, დამაკავშირებელი წონების IV გათვალისწინებით, აჯამვა. 
უკანასკნელი ჯამის კონკრეტული ერთეულის მიმართ დარეგულირება ხდება # 
მიდრეკილეზით. ამის შემდეგ წარმოებს L-ური ერთეულისათვის გამოსავლის ზენე- 
რირება სურათზე მითითებული ფორმულის მიხედვით. ყოველივე ამის შემდეგ 
მზადაა მონაცემები ქსელის შემდეგ ფენაზე გადასასვლელად. ერთეულიდან გამო- 
სავალის სიდიდე დევს (0,1) ინტერვალში. დამაკავშირებელი წონეზი შეიძლება იყოს 
როგორც დადეზით, ისე უარყოფითი მწიშვნელოზის. 
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ცხრილი 172. 48 ცილისაგან შემდგარ კომპლექტზე, 0 ფარული ფენის პირობებში, 172 
სურათზე მოცემული წესით წვრთნის შედეგად დახვეწილ წონათა VIM და მიდრეკილეზათა 

ხI სიდიდეეზი. ცხრილი აღეზულია II9IIფ/-ისა და C2ოIს3-ის 1989 ნაშრომიდან 

  იის V6=M 3! MII80% იდეVყიო 

-ტ -ჯ -4 -1 : -1 ი ' : I წ) § რ 7 ,· 

MM /. იოს! L5#C( ი MCI)% ისო 
0..ე 0.20 -0.33 0.02 ·0.277 -%9.42 -1.56 ·1,მბპ 0.0 -1.30 -0.81 -0.65 -9ი.80 -·0.32? 0.10 ი.ი ე.მ? 

  

”„ ი.ი42 ი.ი ხ..0 0.16 0.22 0.იბ 0.58 0.5 0.0ე ხი. 0.5 0.2 0.1 0.22 0.2 0.16 0.4 

M5 ხ.11 -0.თ ·0.0ა ·0.M -ე. მე 0.0, 0.5 (0.43 0კ6.% 0.5 0.4 0.52 0.7 0.01 -0.17 0.05 :0.2! 
#M -0,11 -0,15 ·0.01 -0.0– -0.17 -0.16 -0.30 ·0.22 -0.85 -0.232 ·0,22 -0.28 -0.17 -0.13 -0.16 -ე.04 -0.C 

. 0. -0.5 -0.09 -0.7 ი.ი 0.0 ·0.V :0,0 ·0,14 -0.18 -0.50 ·0.65 -0.2: 60.C2 ·0.0: ·0.02 0.08 

(31_ 0.02 -0.13 ·0.0, ·0,17 -0.20 -0.0 -0.1ე -0.8 ·-·0.24 ·0.02 -0.63 -0.60 -0.131 -6.43 -0.38 -0.C8 -5,C 
Cა ი. 2 -0.0 -0.00 -0.2ირ ·0.5 ·0.18 ·0.3 0.02 0.2 0.9 0.3? 0.72 ა2ნა ხ.04 ·0.27 -6.38 -0.39 

L-LL) ა.ა 0. 0.8 0.5! 0.53 0.2 C.99 0684 0. 0.0 60.25 -0.ე 0.02 -0,2: -0.33 ·0 29 -0.26 

თ“ ი.ს 0.2 0.07 ·0.08 -0.1? -0.26 -0.68 -1,600 -9.26 -ნ.წ6ე -0.600 -9.ბ2 -6.5' -0.58 -5.492 -0.§66 ·0.50 

"8 ით ით 0." 0. ი 0.10 0.12 -0.0ე 60.22 0.2 0.5ბა 063 0.01 60.59 0.,5ი C.5 ი.ი: 0,403 

ი. -.7 -0,I1 -0.20 0.2 0. 0.25 0.16 0.2 02 0.24 0.10 0.20 0.0 ე22 022 ხ.3. 0.M9 

ხს 0.27 -0.18 -ნ.« 0,132 -0.02 0.8 ი.22 0.3ბპ 0.43 0.3 0.61 00 0.36 0.პე 0,2 022 0.19 

"ოა ·ი.22 -0.2 ·0.00 ·0.07 -0,14 -0.ეე 0.07 0.0 0.09 C,27 0,338 0ხ.2 0. ა ლ0.3) 072. (0.30 020.) 

«' -ბ.,7 -0.2 0. -0..ტ 0.X -0--0 0.11 ი.ა 0.2? 0.58 0. 046 0465 060 0.2 0003 ხ.23 
(4.3 -0.2 -0,, -0.13 -0.0 ·0.02 0.06 0.33 0.2 0.32 0.3: 0.1 0.7 0.1 0.2 0.2 0,032 0.1 

#9 -6.591 -0.58 -0.8%7 ·0.ტ1 -0.58 ·0.77 -0.ტ4 -0.M -1.15 -?.07 -I.27 I. -I.02 0.9 6.5 -ნ.ი! ·0.62 
ჟყჟ -ნ.2 -ი.ა 0. 0.02 -0.1! -0,0% -0,22 -0.29 -0.ტ1 -0.2ბ -0.38 -0.37 -0,2C „1.21 -0.32 -ე.+ა -0.37 

.. 0.2 ·0.40 ·0.310 -0.3# -0.34 -0.34 -0.28 ·0.28 -6,37 -0.33 -0.472 6.25 -0.39 -0.2: -0.:5 -02. ე.2ვ 

ი 0.7 060.9 0.22 0,090 -0.00 0.22 0.3 0.05 ·0.20 ·0,39 -0.55 -0.5) -0.1ს -0.ი2 0,2 6,6. §,% 

I". «აე 0. 0 9. -0.3 0.0 0,072 0,07 ·0.22 0.21 -0.0ე1 C,0ე 0.12 ი.ი 0.3 95.1ა ·0.06 -0.45 

VჭML 9,068 -·0,M 0,0! -0.C6 -0.10 -0.0! -0.0ე 0.00 0.15 01 0.2: 0.:ტჭ 0.0. 0.1. 2 0,8 0, ი.%« 

ჩა 0. Iოოი( M/C(/ სი «M+I ოსის! 
ხა. იკე ი.ი 06.02 -0.22 -I.ა1 „9.22 „აე 0.10 -I.30 -0.42 -0.ს C.32 0.22 6.17 0.16 -0.7 

». 0.11 -0,V -0,22 ·0.33 -0.21 -0,186 -2,16 -9.15 ·0.40 -0.27 -6.10 0.61 -0,09 -0,1 -0,15 -ი.2ი6 -0.25 

„ნ 0.65 -ი. ვე 0.09 90.02 -0.01 -0.05 -0.5 -0.27 -ნ0.28 -0.28 -0.19 ·0.50 -0.69 ·ე.60ე -0.0 9.36 0.3. 
.» 5.2 0.38 0.33 0.2 0.2 0.90 -9,57 -1.09 -0.7# ·0.8 -0ხმ 0.01 0.3 უ.შ 0.37 ე.ტ 0,2) 

+. -.12 ·0.13 -0.07 -0ნ.01 9.0 -0.19 -0.6- ·1.21 ·1.31 -0.67 -0.48 -0.22 -95,0I -0- 0 -ე.ე% -C 16 ·5.2 

(443 -ნ.22 0.22 0.00 ·0.)?2 -0.58 -0,81 ·0,0 0.07 0.20 C6.უ7 ხ.თ -0.29 -2.22 -0.0ბ 0.21 ·6.37 ·2.37 

(-13 0M 0.34 0.26 0.3 0.03 0.0: -0. 02 01 0.08 -0.29 -9,18 -0.7 9.14 0.1) -ე2ი 0.00 C6.% 

(21) ·0.3ტ -0.46 ·0.2) -0.17 ·0.M -0.131 -9.55 -0.51 -0,61 -0.# -6.3) -0.1 -0.3: -0,1 0.60 -0,34 -0.25 

L-% ესა 0.15 0.2 0.1 0.45 0.35 ე.26 -0,ზ2 -0.92 -0.22 0.2 9.2 05 053 0.7 0.2 0.” 
"85 ი.ი” 0.07 -0. კე) ნ.იე 0.10 0.23 ·ე,21 -0.592 -0.% -0.32 -0.ბ1 025 6.7 0... 0.11 -0,კ3!1 9.) 

"C ·ხ.ავ -0.20 -0.55 -0.რ 0.00 0.9 0.52 0.92 919602 0M ხ.21 -ი.27 -0.-3 ·0.6ი -6,% -ე.81 -0.21 

Lწ -6,31 -0.3ა -0.2 -0.> -0.41 -0.2 0,277 0.50 ა.ა: 0.50 0.2 -0.08 -0.33 -0.23 -0.20 -2.19 -0.13 

LM ·0.# -0. 1? 0.13 0,133 0.04 0.17 -·0.21 -0.32 ·0.56 -0.72 -0.6ტ -0.§2 -0,4. -9,66 -0.68 ·0.30 ·ხ.3% 

CL) 9.0, -0.3ი ·0.60 -0.70 ·0.77 0.7 0.2 0.49 0,7 0.2) ·0.60 „1.93 -I.13 ·0.35 -0.50 -·6,21 ·1.I8 
წინ -0.2I -0.28 ·0.80 ·-0,33 -0.21 -0.22 0.25 0.60 0.2 0.2 0.00 6.15 0,351 -0.01 -0,ჰი -C,ი1 ·CV 
თი ი.ვ 0. 0.33 0.0 0.22 0.17 -0.17 -0.მ! -2,06 -2.ჰ0 0.90 0.2 ე.ე 0.2 -9.% ·022 -0.2) 
CI) იჰ, 0.2 0.5 0.19 0.28 0.09 -0.17 -0.2ტ ·0.2 -0.0% 0.25 0.38 0.2 0.48 0.51 0.# 0.27 
”''. -0. 6 0.07 0.3 0.0 0.2 0.23 0.17 0.60 0.31 0.15 ი0.2ტ 0.უი 0,0 0.27 0.# 0.17 0.# 
»”  -0.0/ -0.52 -0.% -1.12 -0.# 0.10 0.0 9,4 0.49 0.40 0.5 0. 0.12 -0.22 -0.3ტ -0.01 0.2 
” ე.0– 0.92 ·0.10 -0.31 -0.# -0.10 0.55 §.იი0 ი.ტე 0,3 0,I 0.12 -0.17 -0.:0 0.27 0.27 0.'ტ 
წ  _ -0.6/ -0.33 -0.% -0.62 -0.10 0.07 0.3» 0,% 1.19 _ 1.2! _ 0.ტ1 0.16_ 0.1% -0.6ტ ·0.20 „0.16 -9.13 
  
ცბაალ აი IX თანეს! აღ იწ 0.წ7 (ი/ MIMXM ხოძ - 1.67 MX აMCCI. 

წვრთნის პროცესი ამომწურავადაა აღწერილი IსთCI0მIL CC 3I.-ის ნაშრომში. 

მოკლედ კი იგი შეიძლება ასე წარმოვადგინოთ. თავიდან ქსელურ წონებს 

ენიჭებთ (-0.1 ; 0.1) ინტერვალში განსაზღვრული შემთხვევით სიდიდეთა 

მწიშვნელობები. წვრთნის თითოეული ციკლის განმავლობაში ფანჯრის თითო 

ამიწმჟავით წანაცვლებების ხარჯზე ხდება საწვრთნელ კომპლექტში შემავალი 

ყველა ცილის თანამიმდევრობის გავლა. მოცემული ციკლის გავლის პროცესში 

დახვეწილი წონების გამოყენება ხდება შემდეგ ციკლში. წონათა დახვეწის 

პროცესი, რომელიც გამოსავალზე რეალურ მნიშვნელობებთან მინიმუმალური 

განსხვავების მიღწევას ეფუძნება, იყენებს ქვემოთ მოცემულ, განსხვავების დამა- 
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ხასიათებელი ფუნქციის გრადიენტის საწინააღმდეგოდ მოძრაობის, აწუ 

მინიმიზირების პროცედურას. განსხვავების აღმწერ გამოსახულებას, რომელიც 

წონათა და მიდრეკილებათა ფუნქციაა, შემდეგი სახე აქვს: 

8 =2. 2(0,,–ხ,ა?, 
<4. 

სადაც C- წარმოადგენს Cური ციკლის შედეგად მიღებულ გამოსავალს )-ური 

ერთეულისათვის #-.:კი სასურველი გამოსავალია. ტრეწირების დასამთავრებ- 

ლად საჭიროა, რომ X#”-მ შემცირება დაიწყოს ასიმპტოტური კანონით (აწუ მომ- 

დევნო ციკლებს შორის ფარდობითი ცვლილება იყოს ძალიან მცირე, ვთქვათ არ 

აღემატებოდეს 2 104). 

თვალით ანალიზი 

შეიძლება ითქვას, რომ თანამიმდევრობაში ამიწმჟავურ ნაშთთა განაწილების ხა- 

სიათი მიანიშნებს კონკრეტული მეორეული სტრუქტურის ტიპზე. ასე მაგალი- 

თად, თ-სპირალის პერიოდულობა 3.6-ია, რაც წიშნავს, რომ I, 1+3, 1+4 და 1+7 

პოზიციებში განლაგებული 

ნაშთები სპირალის ზედაპი- 

რის ერთ გარკვეულ მხარეს 
განლაგდება. ასეთი მხარე 
შეიძლება იყოს მიმართული 
ცილის შიგთავსისკეინ და 

შეიძლება გამხსნელისაკენ. 

მართლაც, ცილებში უმრავ- 
ლესობა თ-სპირალებისა 
ამფიფატურია, რაც ნიშნავს 
იმას, რომ სპირალის ერთი 
მხარე მიმართულია ჰიდრო- 

ფობული შიგთავსისკენ 
(ბირთვისაკენ) და მეორე 

გამხსნელისაკენ. აწუ ერთი 

მხარე ჰიდროფობულია და 
მეორე პოლარული. ამრი- 

გად, ჰიდროფობულ ნაშთთა 
სურათი17.3. ჰემოგლობინის პირველი განაწილების კონკრეტული 
სპირალის ჰიდროფოზული და პოლარუე- სურათი, როცა 1, 1+3, 1+4, 1+7 

ლი ზედაპირეზის სქემატური წარმოდ- პოზიციებში ძირითადად 

გინა, ჰიდროფობული წაშთებია 
განთავსებული, მიანიშნებს 

თ-სპირალის არსებობის ფაქტზე. ამფიფატური სპირალის კლასიკურ წიმუშად 

ჰემოგლობინის პირველი სპირალი 

    
   

  

პოლარული 

ზედაპირი 6 

1 ჰიდროფობული 
ზედაპირი 
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გამოდგება ცილა ჰემოგლობინის პირველი სპირალი, რომელიც 17.3 სურათზეა 

წარმოდგენილი. 

ჩ-გოფრირებულ ფურცლოვანი სტრუქტურის ცალკეულ გოფრირებულ ზონართა 
(სეგმენტთა) გეომეტრია გულისხმობს, რომ ზოწრის მეზობელი ამიწმჟავური 
ნაშთების გვერდითი ჯაჭვები საპირისპიროდაა მიმართული. ხშირად ჩ-სეგმენ- 
ტის ერთი მხარე მოთავსებულია ცილის შიგწით და სასურველია ჰიდროფობუ- 
ლო წაშთები განლაგდნენ I, 1+2, 1+4, I)+8 და ა.შ. პოზიციებში, ხოლო პოლარული 
წაშთები I+1, 1+3, 1+5 და ა.შ. პოზიციებში. 17.4 სურათზე წარმოდგენილი CL8-ის ჩ- 
გოფრირებული ფურცლის მეორე სეგმენტი სწორედ ამის კლასიკური წიმუშია. 

ჩ-სეგმანტები, რომლებიც მთლიანად შიგნითაა მოთავსებული (რასაც ხშირად 

აქვს ადგილი იმ ცილების შემთხვევაში, რომლებიც შეიცავს როგორც თ- 
სპირალებს, ასევე ჩ-სეგმენტებს) ჩვეულებრივ შეიცავს ჰიდროფობული ნაშთების 

სერიას. ასეთი განაწილება 

CLს8 ცილის გოფრირებული ფურცლის იხსნება იმით, რომ 

მეორე სეგმენტი გოფრირებბულ–ი ზედა- 
პირის ორივე მხარე მოთავ- 

სებულია ცილის შიგნით. 

პორალური ზედაპირი 175 სურათზე მოცემული 
ცილა Cხ-6V ამის კარგი 

მაგალითია. 

მეორეული სტრუქტურის 
წინასწარმეტყველების მე- 
თოდთა უმრავლესობის 

პრინციპინ მდგომარეობს 

ჰიდროფობული ზედაპირი იმაში რომ მოიძებნოს 
ამიწმჟავათა ნაშთების კონ- 

სერვაციი–ს ისეთი ნი- 

მუშები, რომლებიც ხელს 

სურათი 17.4. C08-ის ჩ-გოფრირებული ფურცლის შეუწყობს ზევით მოცემუ- 

მეორე სეგმენტის ჰიდროფობული და პოლარული ლი მეორეული სტრუქტუ- 
ზედაპირეზის სქემატური წარმოდგენა. 
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ჰემოტაქსიზის ცილა Cხ6V 
ამინომჟავური ნაშთები 81-88 რის ელემენტების 

სწორ წარმოჩენას. 
მთელი რიგი მაგა- 

ლითების საფუბ- 
ველზე ნაჩვენებია, 
რომ ეს სტრატეგია 

ხშირ შემთხვევებ- 
| . ში იძლევა თითე- პიდროფობული ზედაპირი მის იდ ჩი წი- 

ნასწარმეტყველე- 
სურათი 17.5. ქემოტაქსიზის ცილა CხიV-ის გოფრირებული გეს შესამლებლო- 
ფურცლის ცილის ინტერიერში განთავსებული სეგმენტის გ.ს. 
ჰიდროფობული ზედაპირების სქემატური წარმოდგენა 

ჰიდროფობული სედაპირი    

ცილის მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველების სტრატეგია 

პრაქტიკაში რეკომენდირებულია გამოყეწებულ იქნეს რაც შეიძლება მეტი წინას- 
წარმეტყველების მეთოდი და ცილათა ჰომოლოგიური ოჯახის არსებობის 

პირობებში, მრავალწევრა ურთიერთსწორებაც. წინასწარმეტყველებათა შორის 

კონსესუსის ძიებისას მოშველიებულ უწდა იქწეს მკვლევარის ინტუიცია. აწუ 

მიზანშეწონილია მოვახდინოთ ყველა ჩვენს მიერ განხორციელებული წინასწარ- 
მეტყველების (მათ შორის ამიწმჟავათა წაშთების განაწილების კონსერვაციაზე 

დაფუძნებულის) შეჯერება თაწამიმდევრობათა მრავალწევრა ურთიერთსწორე- 
ბასთან, და ამის საფუძვლზე შევეცადოთ მივიღოთ სტრუქტურის წინასწარმეტ- 
ყველების შეთანხმებული სურათი. ქვემოთ, 17.6 სურათზე მაგალითის სახით მოყ- 
ვაწილია ცილათა ოჯახის წევრთა თანამიმდევრობების ერთდროული ურთიერთ- 

სწორებისა და სხვადასხვა მეთოდებით მეორეული სტრუქტურის წინასწარ- 

მეტყველების მონაცემები. კერძოდ, შეჯერებულია გლუტამილ L-რწმ რედუქტა- 
დას ოჯახში შემავალი 12 ცილის თაწამიმდევრობებზე დაყრდნობით მეორეული 

სტრუქტურის წინასწარმეტყველებისა და ამ თაწამიმდევრობათა მრავალწევრა 

ურთიერთსწორების შედეგები. მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველება 
ხორციელდებოდა სამი სხვადასხვა ავტომატური მეთოდით (LI0V, §0-M# და 

§5ჩჩC6). ყვითლადაა აღნიშნული ურთიერთსწორების ის სეგმენტები, რომლე- 

ბიც აჩვენებენ ჰიდროფობული გვერდითი ნაშთების განაწილეზის კონსერვაციას. 
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არაჰიდროფობული წაშთების კონსერვაციის მიმაწიშწებელი (ხშირად მიმაწიშ- 
წებელი აქტიურ უბანზე) სეგმეტები კი, გამოყოფილია მწვანედ. 

              

     

  

   

1 10 29 ვი 40 
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კონსენსუსი ==> -ევვივვააა=-- -ევფვილლ= იე 

წი ჯ 80 
#00MV0C688 „ნნთ0MLCნიLI 8ჩVL0C0V9MM 

(+1) L20CნMXC80 ნნლმML5ნ6#ჩიLI 8VL0C90MIMM 
რდ ჩიLჩCV8წ6ი ნნტL 8ნLVIVL6IM9M 

ჩსნჩ-ი!ნნს LI0I1I6ნM58VVნI LICნL5616M 
9 CMჩ90I ნწყ 801V06! 8ნტულLახ§ა§ი 

9 IL MIMII 66ჩ L8VMM88!) 86VV0VM55%56 
#იIVს IზLMMI 66# L5VMM88!) 8ნVV0MM5M%5ც 
MM C8LMMI 66ჩ L8იწ898VსM5ნVIნVM5MI56 
ცს, 86ჩL MIMI 66 ნ L6C9M08CVMნVILნVM5-556C 
8.3 43324 83უ XVV00L90IL88იVV LCCნL#M0V-C6 
CL V85 ც. 1564 > VV–ჩ6M–ი-–9VMC6ხVL#M6 I! 8VM6 
CI (+M00V80ფ# ნ 8ც0MI ნMMMჩ–ჩიLLC0L8866C69 

%ლი' მეირ. წო ღა„აღეღა===> C==-–->>-> ს“ ე .–> 

0 ბაბ ხხხ 9 ხიიხხხხხხხი ხიხხხხხიხნიითიიხხიხხხიხხხი ი09 | | I «“„_„_–_.–.2ძ,“““ "“) – C-=---=----> 

კონსერვატ. ვა ===-=--=> ===”» 

კოხ '''·'.-_-_.  -_ ===-==-=--=> ევს ალლ- 

სურათი 176 მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველეზა L-რწმ რედუქტაზას 

ოჯახში შემავალ ცილათათვის. წინასწარმეტყველება დაფუძნებულია თაწამიმ- 
დევროზათა მრავალწევრა ურთიერთსწორებისა და წინასწარმეტყველეზის განსხვა- 
ვებული მეთოდეზის ერთდროულ გამოყენეზაზე. 

სურათზე ასევე მოცემულია გამხსნელთან ამიწმჟავური წაშთის მისაწვდომობის 

=XI9ნ (I0 #66. -6ძ.) მეთოდით წინასწარმეტყველების შედეგები (ხ აღწიშწავს 

ცილის შიგნით და 8 ცილის ზედაპირზე განლაგებულ ამიწმჟავებს). 

წინასწარმეტყველებისა და ურთიერთსწორების შედეგების ანალიზისა პროცესში 

შეიძლება მაგალითად გამოვყოთ 38-45 პოზიციები, რომლებიც მიანიშნებენ 

ჰიდროფობული ამინმჟავების კლასიკური ამფიფატური სპირალის შესაბამისად 
განაწილების კონსერვაციაზე. აწუ I, 1+3, I+4 და I+7 პოზიციები ძირითადად 

დაკავებულია ჰიდროფობული ამიწმჟავებით, ხოლო მათ შორის ძირითადად 
პოლარული ამინმჟავებია. 13-16 პოზიციები უკვე მიანიშნებს ჰიდროფობული 
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ამინმჟავების ჩ-სტრუქტურისათვის დამახასიათებელი განაწილების კონსერ- 
ვაციაზე. 

სხვადასხვა მეთოდებით მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველების შედე- 
გების შედარება აჩვენებს, რომ უმრავლესობა უბნებისათვის ავტომატური და 
ხელით შესრულებული მეთოდებით მიღებული შედეგები ერთმაწეთთან შესა- 

ბამისობაშია. მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველების სხვადასხვა მეთო- 
დით მიღებული შედეგების შეჯერების საფუძველზე შესაძლებელია აიგოს 
მეორეული სტრუქტურის ჯაჭვის გასწვრივ განაწილების საერთო სურათი. 17.6 
სურათზე შემაჯამებელი განაწილება წარმოდგენილია ბოლო სტრიქონში. 

რნმ-ს სტრუქტურის წინასწარმეტყველება 

რნმ-ს მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველება ეფუმნება დინამიკური 

პროგრამირების ალგორითმს. მიდგომა გულისხმობს რნმს ნწუკლეოტიდურ 

ჯაჭვში შინაგან, ფრაგმენტშორის, მაქსიმალურ ქულათა ჯამიან 'ოურთიერთ- 

სწორების მოძიებას. ქულათა ჯამი პროპორციულია ურთიერთსწორების შედეგად 

შესაბამისობაში მოყვანილ კომპლემენტარულ ფუშმეთა წყვილების რაოდენობისა. 

ურთიერთსწორების პროცესში სრულდება პირობა - თითოეული ფუშე მხოლოდ 

ერთი, კონკრეტული კომპლემენტარული წყვილის მონაწილე შეიშლება იყოს. 
ასეთნაირად წარმოჩენილ, თანამიმდევრულად განლაგებულ კომპლემეტარულ 

წყვილთა ერთობა ქმნის რნმ-ს მეორეული სტრუქტურის ისეთ ტიპს, როგორიცაა 
ორმაგ-სპირალური ფრაგმენტი; ორმაგ სპირალურ ფრაგმენტის შემქნელ უზნებს 

შორის განთავსებული, ჯაჭვის სხვა ფრაგმენტებთან კომპლემენტარულად 

არადაწყვილებადი რწმ-ს უბაწი მოიხსენიება ღეროვან ყულფად; ასეთ ყულფთა 
ერთობამ შეიძლება წარმოქმნას ტრანსპორტული რნმ-ს მოლეკულეზისათვის 

დამახასიათებელი “წეკერჩხლის ფოთლის“ მაგვარი სტრუქტურა (იხ. სურათი 

4.10) . 

დინამიკური პროგრამირების ალგორითმით «ურთიერთსწორეზისას, ქულათა 

დარიცხვი“ სისტემა ეფუძნება ფუძე-ფუძე ურთიერთქმედების თავისუფალი 
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ეწერგიის შეფასებას. შესაბამისად ხდება სხვადასხვა კომპლემენტარულ წყვილთა 
წარმოქმნაზე სხვადასხვა ქულის დარიცხვა. ალგორითმის რიგ გართულებულ 

ვარიანტებში ხერხდება ფუძეთა სტეკინგის ეფექტების გათვალისწინებაც. აქვე 

უნდა აღინიშნოს, რომ დინამიკურ პროგრამირებაზე დაფუძნებული მეთოდით 

გაძნელებულია ფსევდონოტების (ფსევდომარყუჟების) წარმატებული წინასწარ- 

მეტყველება, თუმცა ალგორითმის გართულებით, რომელიც დაკავშირებულია 

სამანქნო რესურსის დიდ დანახარჯებთან, პრინციპში შესაძლებელია ამ 

მიმართულებითაც გარკვეული პროგრესის მიღწევა. 

არსებოს“ რნმ-ს მეორეული სტრუქტურის წინასწარმეტყველების სხვა, 

დინამიკურ პროგრამირებაზე არ დაფუძნებული მიდგომაც. იგი ცნობილია 

„თანამიმდევრობათა კოვარიაციული მეთოდით ანალიზის სახელით. 

კოვარიაციული მიდგომა იყენეს არსებულ მონაცემთა ბაზებს, რომლებიც 

მოიცავენ ჰომოლოგიურ რნმ-თა დიდი ოჯახებს. ჰომოლოგებში იგულისხმება 

განსხვავებული თანამიმდევრობების, მაგრამ ნათესაური, საერთო წინაპრის მქონე 

რნმ-ები-ი მიდგომა გულისხმობს ევოლუციური პროცესის ანალიზს, რაც 
ითვალისწინებს კონკრეტულ პოზიციებში ფუძეთა კოვარიაციური ანალიზის 
საფუძველზე კანონზომირების გამოვლენას და მათზე დაყრდნობას. ასე 

მაგალითად, ჰომოლოგიურ რწმ-თა ევოლუციური განვითარების პროცესში 
ჯაჭვის გასწვრივ საკმოდ დაშორებულ პოზიციებში ერთმანეთთან კომპლე- 

მენტარულად დაწყვილებულ ფუძეთა შენარჩუნეზის (კონსერვაციის) მოვლენა 
მიუთითებს სტრუქტურისათვის ამ პოზიციებს შორის არსებული წყალბადური 
ბმების (ფუძეთა დაწყვილების) მნიშვნელობაზე. 
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18. ცილის სივრცული მოწყობის წინასწარმეტყველება 

წინასწარმეტყველების აუცილებლობის მიზეზები 

გენომთა სრული ნუკლეოტიდური თაწამიმდევრობების (ტექსტების) დასად- 
გენად უკანასკნელი ათწლეულების განმავლობაში დიდი სამუშაო ჩატარდა. 

გენომთა ტექსტების გაშიფვრის პროცესში მათემატიკურ და კომპიუტერულ 
მეცნიერებათა მიღწევების გამოყენების ზრდის ტენდენცია მკაფიოდ იკვეთება. 

შედეგებიც სახეზეა, მიღებულია ასობით ორგანიზმის, მათ შორის ადამიანის 

გენომის სრული ტექსტები. გენომთა ტექსტების დადგენის პროცესი გრძელდება 

და ამასთან, ინფორმაციული ნაკადის სიჩქარე სულ უფრო იზრდება. თუმცა 
უწდა აღინიშნოს, რომ მხოლოდ ტექსტების ცოდნა, ანუ გენთა და შესაბამის 

ცილათა თანამიმდევრობების ცოდნა ცილათა ფუნქციის ცოდნის გარეშე ვერ 

წყვეტს თანამედროვე ბიოლოგიისა და მედიცინის უმნიშვნელოვანეს ამოცანას, 
ცოცხალი ორგანიზმის სასიცოცხლის სისტემათა წარმართველი მოლეკულური 
მექანიზმების გაგებისა და საჭიროების შემთხვევაში ამ მექანიზმებზე ზემოქ- 

მედების საშუალებების გენერირების ამოცანას თუ გავითვალისწინებთ, რომ 
ცილის ფუნქციის რეალიზების საფუძველს წარმოადგენს მისი სივრცული 
სტრუქტურა, ბუნებრივია დნმ-ს ნუკლეოტიდური და ცილათა ამინმქავური 

თანამიმდევრობების (ტექსტების) შესახებ მონაცემთა მოპოვების და დამუშავების 

პარალელურად გაჩნდა საჭიროება ცილათა სივრცულ მოწყობათა შესახებ 

ინფორმაციის მოპოვებისა, შენახვისას და ანალიზისა. როგორც პარაგრაფ 9-ში 

ითქვა, სივრცული სტრუქტურების შესახებ მონაცემთა ბაზა (§L8) წარმოადგენს 
ორთოგონალურ კოორდინატთა სისტემაში განსაზღვრულ ცილის ატომთა 

კოორდინატების შესახებ ინფორმაციის საცავს. ინფორმაცია ძირითადად ექსპე- 

რიმენტული მეთოდების (ცილათა კრისტალოგრაფული და ხსნარში ბირთვული 

მაგნიტური რეზონანსის (ბმრ)) გამოყენებით მოიპოვება. აღსანიშნავია ისიც, რომ 

ამ ბაზაში გაერთიანებულ ცილათა რიცხვი გაცილებით მცირეა, ვიდრე ცილათა 

რიცხვი რომელთათვის მხოლოდ ტექსტებია: ცნობილი და განთავსებული 

შესაბამის ბაზებში. დნწმ-ტექსტთა ბაზები ყველაზე მოცულობითია. შესაბამისად 
ნათელია, რომ გაშიფრულ გენომთა მთელი რიგი CIL-სთვის (0ი6ი ILLCგძ!იყ 

XI2თ06) უცნობია შესაბამისი პროდუქტის (ცილის) ბიოლოგიური ფუნქცია, 
სტრუქტურის თავისებურებანი და ამრიგად ფუნქციონირების მოლეკულური 

მექანიზმები. ყოველივე ზემოთ თქმულიდან გამომდინარე ნათელია, რომ დნმ- 

ტექსტების გაშიფვრის (რომელიც დიდ დანახარჯებთან არის დაკავშირებული) 

შედეგად დაგროვილი ინფორმაციის ეფექტურად გამოყენების შესაძლებლობა 

დიდად არის დამოკიდებული იმ მეთოდების არსებობასა და განვითარების 
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დოწნეზე, რომლებიც თითოეულ გენურ ტექსტს შესაბამისი ცილის სტრუქტური- 

თა და ფუნქციით უზრუნველყოფენ. სწორედ ეს გახდა მიზეზი სტრუქტურული 

გენომიკის განვითარების წახალისებისა. რაც გამოიხატა იმ ექსპერიმენტული 

მეთოდების (რენტგენოსტრუქტურული ანალიზისა და ორგანზომილებიანი ბმრ- 

ის) დახვეწისა და ეფექტურობის გაზრდის მცდელობაში, რომლებიც ცილის 
სტრუქტუტრის დადგენის მძლავრ საშუალებებს წარმოადგენენ. ამ მცდელობებმა 

მართალია თავისი შედეგი გამოიღო, მაგრამ შეიძლება ითქვას, რომ ეს 
ექსპერიმენტული მეთოდები დღესაც საკმაოდ ძვირადღირებული და დროში 

გაწელილი საშუალებებია. ამას გარდა ამ მეთოდებს გარკვეული პრინციპული 

შეზღუდვებიც ახასიათებთ. მაგალითად, თუ ვერ ხერხდება ცილის კრისტა- 

ლიზება, ვერ გამოვიყენებთ რენტგენოსტრუქტურულ ანალიზს. ბმრ-ს კი, 

დღეისათვის მხოლოდ მცირე ზომის (50-100 ამინწმჟავას შემცველი) ცილების 
სტრუქტურის დადგენის შესაძლებლობა გააჩნია სწორედ ექსპრიმენტთან 

დაკავშირებული პრობლემები გახდა საფუძველი შექმნილიყო სტრუქტურული 

გენომიკის პრობლემების გადამწყვეტი ახალი, სწრაფი და იაფი, კომპიუტერ 

მეცნიერებათა მიღწევებზე დაფუძნებული მიდგომები. მიდგომების საშუალებით 

შესაძლებელია გენის ნუკლეოტიდური ან შესაბამისი ცილის ამინმჟავური 
თანამიმდევრობის შესახებ ინფორმაციაზე დაყრდნობით ცილის სტრუქტურის 

ტიპისა და ფუნქციის გამოცნობა, ან ნატივურთან მიახლოებული სივრცული 

მოდელის აგება. 

ამრიგად, ცილის მოდელირების ძირითად მიზანს წარმოადგენს თაწნამიმდევ- 

რობაზე დაყრდნობით ისეთი სტრუქტურის წინასწარმეტყველება, რომელიც სი- 

ზუსტით შესადარი იქნება ექსპერიმენტულ მონაცემებთან. ასეთი მი%ნის მიღ- 

წევის შემთხვევაში თამამად შეგვეძლება გამოვიყენოთ სულ უფრო მეტი I1ი §I8C0 

მოდელები თანამედროვე ბიოლოგიისა თუ მედიცინის მთელ რიგ სფეროებში. 

მაგალითად: სტრუქტურულ მონაცემებზე დაყრდნობით ბიოლოგიურად აქტიურ 

ნაერთთა (წამალთა) პროექტირებისას; ცილის ფუნქციის კვლევისას; ანტიგენურ 

დეტერმინანტთა გამოვლენის პროცესში; სხვა მოლეკულებთან ურთიერთქმე- 

დების შესაძლებლობის დადგენის პროცესში; გაზრდილი სტაბილურობის ან 
ახალი ფუნქციის მატარებელ ცილათა პროექტირების პროცესში და სხვა მრავალ 
შემთხვევაში. არის შემთხვევები, როცა ექსპერიმენტი უძლურია დაადგინოს 

ცილის სტრუქტურა და ასეთ შემთხვევებში კომპიუტერული მოდელირება 

წარმოადგენს ერთადერთ საშუალებას. მაგალითად, როგორც %ემოთ აღვნიშნეთ, 

ვერ ხერხდება მთელი რიგი დიდი ზომის ცილების სტრუქტურათა ბირთვული 

მაგნიტრური რეზონანსის მეთოდით დადგენა. ზოგიერთი ცილისთვის კი 
პრობლემას კრისტალიზაცია ქმნის. 
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ცილის სივრცული სტრუქტურის წინასწარმეტყველების 

მეთოდები 

ფიზიკურ კონონზომიერებებზე დაფუმნებული მოდგომეზი. ვხ 
1იI9ი წინასწარმეტყველება. 

მოდით მიმოვიხილოთ ისტორიულ ჭრილში თანამედროვე ბიოლოგიის 
უმნიშვნელოვანესი ამოცანის კერძოდ კი სტრუქტურული გენომიკის 

ცენტრალური პრობლემის კომპიუტერული მიდგომებით გადაწყვეტის პროცესი. 

შეიძლება ითქვას, რომ კომპიუტერული მოლეკულური ბიოლოგიის პირველი 

მეთოდები შექმნილი იყო სტრუქტული ბიოლოგიის ამოცანების, მათ შორის 

სტრუქტურის წინასწარმეტყველების პრობლემის გადაწყვეტის მიზნით. პირველი 
მეთოდები მხოლოდ ფიზიკურ-მათემატიკურ ცოდნას ეფუმნებოდა და შესაბამის 

კონონზომიერებებს ითვალისწინებდა. ამიტომ მათ ფიზკურ მიდგომებად 

მოვიხსენიებთ და აღვნიშნავთ, რომ ისინი ემყარებოდწენ შემდეგ პოსტულატს: 

პოლიპეპტიდური ჯაჭვის ნატივური სტრუქტურა შეესაბამება ცილა-გამხსწელი- 
საგან შემდგარი ჩაკეტილი სისტემის წონასწორულ მდგომარეობას. ამ ფიზიკური 
მოდელის შესაბამისი მათემატიკური ამოცანა გულისხმობდა ცილისა და გამხსნე- 

ლის ატომებისაგან შემდგარი სისტემის კონფორმაციული მდგომარეობის დახა- 
სიათებას ატომ-ატომურ ურთიერთქმედებათა აღმწერი გარკვეული პოტენციური 
ფუნქციით და მის მრავალგანზომილებიანი ზედაპირის კვლევას ლოკალური 

მინიმუმების დაფიქსირებისა და გლობალურის პოვნის მიზნით. ნატივური კონ- 

ფორმაცია როგორც “უკვე აღინიშნა შეესაბამება სისტემის წონასწორულ 
მდგომარეობას და ე.ი. მისი აღმწერი ფუნქციის გლობალურ მინიმუმს. ამრიგად 

გლობალური მინიმუმის პოვნა ნიშნავს ნატივური ცილის სივრცული მოწყობის 

დადგენის ამოცანის გადაწყვეტას. ამრიგად ცილის ვხ IIხი მოდელირების 
(მხოლოდ ამიმომჟავური თანამიმდევრობის შესახებ ინფორმაციაზე დაყრდ- 

ნობით) ამოცანის (რომელიც ასევე მოიხსენიება, როგორც “დახვევის პირდაპირი” 

ამოცანა) გადაწყვეტისათვის შემუშავებული მიდგომების წარმატება დიდწილად 

დამოკიდებულია მრავალი ცვლადის ფუნქციის გლობალური მიწნიმიუმის მოძი- 

ების ამოცანის წარმატებულ გადაწყვეტაზე. შესაბამისად სტრუქტურის მოდე- 

ლირების მიზნით შექმნილი კომპიუტერულ მეთოდთა სიმრავლე კონფორმა- 

ციული ენერგიის მინიმუმის მოძიების საშუალებებიდან გამომდინარე, შეიძლება 
დაყოფილ იქნეს სამ ძირითად ჯგუფად: 

.·ჭ კლასიკური კონფორმაციული აწალიზი (მოლეკულური 
მექანიკის მეთოდი) 

ა მოლეკულური დინამიკის მეთოდეზი 

ი მონტე-კარლოს მეთოდეზი 

247



მოკლედ მიმოვიხილოთ თითოეული. 

მოლეკულური მექანიკის მეთოდი (მმ) გლობალური მიწიმუმის მოძიებისას 
გულისხმობს სუფთა მათემატიკურ მიდგომას ანუ პოტენციური ფუნქციის მრა- 

ვალგანზომილებიანი ზედაპირის კვლევას მრავალი ცვლადის ფუნქციის მინიმი- 

ზირებისათვის განკუთვნილი რიცხვითი მეთოდების გამოყენებით. ასეთ რიც- 

ხვით მეთოდთა მაგალითად შეიძლება მოვიყვანოთ შეუღლებულ გრადიენტთა 

მეთოდი. შეუღლებულ გრადიენტთა მეთოდის გამოყენების შემთხვევაში საჭირო 

ხდება ფუნქციის პირველი და მეორე რიგის ყველა კერძო წარმოებულის შეფასება, 

რადგან იტერაციის ნებისმიერ ეტაპდე თითოეული ცვლადისათვის ნაზრდის მი- 

ნიჭება და შესაბამისად ფუნქციის ზედაპირის მოცემული წერტილიდან მინიმუ- 

მისაკენ მიმართულების განსაზღვრა სწორედ მიწუს ნიშნით აღებული გრადი- 

ენტით (კერშო წარმოებულით) წარმოებს. ალგორითმი ყოველი იტერაციული სა- 

ფეხურის ბოლოს გულისხმობს ენერგიის მნიშვნელობის შემცირებას წინა საფე- 

ხურთან შედარებით და ასეთი გზით ლოკალური მინიმუმის მიღწევას. იმისათ- 

ვის, რომ მოხდეს მთელი კონფორმაციული სივრცის დახასიათება და შესაბა- 
მისად, გლობალური მინიმუმის მოძიება, აუცილებელია მინიმიზაციის პროცესი 

განხორციელდეს დიდი რაოდენობა საწყისი წერტილებიდან. ამომწურავი ანალი- 

ზისათვის აუცილებელი საწყისი წერტილების რაოდენობა კი, უშუალო კავშირშია 
საკვლევი პოლიპეპტიდის (როგორც ძირითადი, ისე გვერდითი ჯაქვის) სიგრ- 

შესთან, ანუ კონფორმაციული თავისუფლების ხარისხებთან. ამ უკანასკნელის 

ზრდასთან ერთად, სრული ანალიზისათვის საჭირო საწყისი წერტილების რაო- 
დენობა დრამატულად იზრდება. საერთოდ, ამ მეთოდით სრული ანალიზი 

შესაშლებელია მხოლოდ რამდენიმე ამინმჟავას მომცველი პეპტიდისათვის. ასე 
მაგალითად, ჩატარდა სხვადასხვა ამინმჟავის მათ შორის ალანინისა და 

ბლიცინის მომცველი დიპეპტიდების კონფორმაციული ეწერგიის აღმწერი პო- 

ტენციური ფუნქციის კვლევა. შედეგად ალანინისათვის კონფორმაციულ სიერ- 

ცეში გამოიყო ოცამდე განსხვავებული ლოკალური მინიმუმის მომცველი უბანი. 

გლიცინისათვის ცოტა მეტი ( იხილეთ ალანინისა და გლიცინის რამაჩანდრანის 
რუქები 5 პარაგრაფში). მინიმუმები, რომლებიც გამოვლინდა ალანინისათვის, 

გამოყენებულ იქნა სხვა, C” ატომის შემცველი ამინმჟავების ანალიზის პროცესში 

ძირითადი ჯაჭვის საწყის კონფორმაციათა განსასაზღვრავად. ამრიგად, შეიძ- 

ლება ითქვას, რომ თითოული ამინმჟავას ძირითადი ჯაჭვის კონფორმაციული 

სივრცე საშუალოდ ხასიათდება არა ნაკლებ ოცი მეტნაკლებად სტაბილური კონ- 

ფორმაციით. გვერდითი ჯაჭვების დამატებითი თავისუფლების ხარისხების გამო, 

ალანინხე გრძელი გვერდითი ჯაჭვის მქონე ამინმჟავების სრული 
კონფორმაციული შესაძლებლობანი უკვე შესაძლებელია განისაზღვროს ოცზე 

მეტი შესაძლო კონფორმაციით. ამიტომ » რაოდენობა ამიწმაჟავასაგან შემდგარი 

პეპტიდის სრული ანალიზის პროცესში განსახილველ საწყის წერტილთა 

რაოდენობა ვერ იქნება 20--ზე ნაკლები. აქედან გამომდინარე, პოლიპეპტიდის 

თავისუფლების ხარისხის შემზღუდველი დამატებითი პირობების არარსებობის 

შემთხვევაში, კომპიუტერულ საშუალებათა შესაძლებლობებიდან გამომდინარე, 
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საშუალოზე მეტი სიგრმის (9ი>10) პეპტიდებისათვის (არაფერს ვამბობთ ცილებზე) 

სრული კონფორმაციული ანალიზი პრაქტიკულად შეუძლებელი ხდებოდა. 

უფრო მეტიც, უკვე პენტაპეპტიდების შემთხვევაში სრულ კონფორმაციულ 

ანალიზს ატარებდნენ ე.წ. “ბლოკური” მიდგომით, როცა პეპტიდს ანაწევრებდნენ 

გადაფარვად დიპეპტიდებად და შემდეგ ტრიპეპტიდებად და ცალცალკე 
ჩატარებული ანალიზის შედეგების ურთიერთშეჯერების საფუძველზე არჩევდნენ 

სრული პეპტიდის ანალიზისათვის აუცილებელ საწყის წერტილთა ერთობ- 
ლიობას. მოკლედ, მოცემული მეთოდის შეზღუდული შესაძლებლობები გახდა 

მიზეზი ახალი მიდგომების ძიებისა. 

მოლეკულური დინამიკის მეთოდი (მდმ) ასევე გულისხმობს კონფორმაციული 
ენერგიის მრავალგანზომილებიანი ზედაპირის აღმწერი ფუწნქციის კვლევას გლო- 

ბალური მინიმუმის შემცველი უბნის გამოვლენის მიზნით. მაგრამ მმ მეთოდი- 

საგან განსხვავებით გლობალური მინიმუმისაკენ მოძრაობა მოდელირდება სით- 

ბურ პროცესთა სიმულირებაზე დაყრდნობით. სხვანაირად რომ ვთქვათ, მდმ 
პოლიპეპტიდური ჯაჭვის სივრცულ სტრუქტურად დახვევის სიმულირებას ეწევა 
კომპიუტერის დახმარებით. კომპიუტერზე სიმულირებისას პოლიპეპტიდის 
ნატივურ სტრუქტურას განსაზღვრავენ იგივე ფაქტორები, რომლებზეც ზემოთ 

იყო საუბარი, მაგრამ ამასთან ითვლება, რომ პოლიპეპტიდური ჯაქვის დახვევის 

პროცესს სითბური პროცესები წარმართავენ. ამრიგად მდმ-ის შემთხვევაში მოცე- 
მული საწყისი კონფორმაციიდან წონასწორული მდგომარეობისაკენ (ან გლობა- 

ლური მინიმუმისაკენ) მოძრაობის სიმულირებისას ითვლება, რომ მოშრაობას 

სითბური პროცესები წარმართავენ. მდმ-სგას განსხვავებით, მმ მეთოდის გამოყე- 

ნებისას მინიმუმისაკენ მოძრაობა წარიმართება წმიდნა მათემატიკურ, აბსტრაქ- 

ტულ მიდგომაზე დაფუძწებით და აქედან გამომდინარე, უფრო დიდია პოტენ- 

ციური ფუნქციის მრავალგანზომილებიანი ზედაპირის სრული სკანირებისათვის 

აუცილებელი საწყისი კონფორმაციების რაოდენობა. სითბური პროცესით განპი- 

რობებული ცილის მოლეკულის სტრუქტურის ცვლილების დიწამიკის აღსაწე- 

რად შემუშავებული ალგორითმი მარტივია და გულისხმობს განსახილველი 

მოლეკულის თითოეული ატომისათვის კლასიკური მოძრაობის განტოლების 

ამოხსნას 

ძ CI 7? = ა») ძ?1/ძC (18.1) 

აქ CV კონფორმაციული ენერგიაა, 7” - გადაადგილება. ალგორითმი მოკლედ ასე 

შეიძლება აღიწეროს. გარკვეულ სითბურ ველში, აწუ 1-ს გარკვეული მნიშვნე- 

ლობისათვის საკვლევი მოლეკულის (რომელსაც გააჩნია გარკვეული საწყისი 
კონფორმაცია) ყოველი ატომი ხასიათდება კოორდინატისა და სიჩქარის გარკვე- 
ული მნიშვნელობებით. საწყის მომენტში გარკვეული მნიშვნელობა გააჩნია კონ- 

ფორმაციულ ენერგიასაც. ამ საწყისი პირობების გათვალისწინებით, დროის 
გარკვეული ინტერვალისათვის (როგორც წესი პიკოსეკუნდის რიგის) იხსნება 

ზემოთხსენებული (18.1) განტოლება, რის შედეგადაც მოცემული ატომი ხვდება 
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ახალ სივრცულ მდგომარეობაში და ასეთი მდგომარეობის მიღების ან მიუღებ- 

ლობის შესაძლებლობა განპირობებულია ენერგიის მნიშვნელობის შემცირების 

მოთხოვნით. საკვლევი მოლეკულის თითოეული ატომისათვის ზემოთ აღწერი- 

ლი პროცესის მრავალჯერად გამოყენებას მივყავართ რაღაც სტაციონალურ მდგო- 

მარეობამდე, ანუ მროვალგანზომილებიანი კონფორმაციული სივრცის ისეთ 

უბნამდე, საიდანაც თავის დაღწევა მოცემულ ტემპერატურაზე (ანუ სითბური 

პროცესებით გამოწვეული შემდგომი ისეთი გადაადგილება, რომ თავი დავაღ- 

წიოთ პოტენციური ფუნქციის მრავალგანზომილებიანი ზედაპირის მოცემულ 

უბანს) შეუძლებელი ხდება. თუ ასეთი უბანი შეესაბამება მხოლოდ ლოკალურ 

მინიმუმს, მაშინ გლობალურისაკენ შემდგომი მოძრაობა და ე.ი. იმ ენერგეტიკუ- 

ლი ბარიერის დაძლევა (აქვე აღვნიშნავთ, რომ ბარიერის ასეთი დაძლევა მმ მეთო- 
დის შემთხვევაში, როცა გამოიყენება ფუნქციის მინიმიზაციის რიცხვითი მეთო- 

დები, შეუძლებელია), რომელიც შემოსაზღვრავს მოცემულ ლოკალურ მინიმუმს, 

შესაძლებელია მხოლოდ გარემოს ტემპერატურის ხელოვნური გაზრდით. ერთი 

სიტყვით, მდმ დროის ინტერვალისა და გარემოს ტემპერატურის მნიშვნელობის 

რეგულირების ხარჯზე პროცესის გარკვეული საწყისი კონფორმაციიდან დაწყე- 

ბის შემთხვევაში იძლევა პოლიპეპტიდური ჯაჭვის კონფორმაციული სივრცის 
სრული სკანირების საშუალებას. ამასთან უნდა აღინიშნოს, რომ ამ ალგორითმის 

რეალიზებისათვის საჭიროა მძლავრი კომპიუტერული სისტემები, რადგან იგი 

მოითხოვს მეხსიერების დიდ მოცულობასა და ცენტრალური პროცესორის დიდ 
სიჩქარეს. კომპიუტერული ტექნიკის განვითარების დღევანდელი დონე საშუალე- 

ბას იძლევა ამ მეთოდით სრულად იქნეს გაანალიზირებული საშუალო სიდიდის 

სისტემის (საშუალოდ 150-200 ატომის მომცველი) კონფორმაციული შესაძლებ- 

ლობები. მაგრამ კიდევ ერთხელ აღვნიშნავთ, რომ მდმ მოითხოვს მძლავრი ეგმ- 

ის დიდ სამანქანო დროს, რაც ამოცანას მეტად ძვირადღირებულს ხდის და 

ამიტომ ამ მეთოდით კონფორმაციული ამოცანის გადაწყვეტა არაა ყველასათვის 

მისაწვდომი. ქვემოთ შევეცდებით ავღწეროთ მდმ-ზე უფრო იაფი მეთოდი და 

ამასთან, მმ-ზე მეტი შესაძლებლობების მქონე (რეალურ სამანქანო დროში 80-100 

ატომიანი სისტემის კონფორმაციული ანალიზის შესაძლებლობა). 

მონტე-კარლოს მეთოდი გულისხმობს შემთხვევით რიცხვთა გენერატორისა და 

სტატისტიკური მეთოდების გამოყენებას. ასეთი მიდგომა საშულებას იძლევა და- 

ხასიათდეს საკვლევი პეპტიდის თითოეული ამინმჟავას კონფორმაციული 

სივრცის თითოეული უბანი მასში შემავალი კონფორმციების რეალიზაციის 

ალბათობით. ამისათვის აუცილებელია სტატისტიკური წონების განმსაზღვრელი 

შემდეგი ინტეგრალების შეფასება: 

2(8)= |... |%Xი–ჩVI6,V,X )1(0,VX ) (18.2) 

ჩ(%,V,)=1/7 |... |თი-ჩCIა”V,%))ძ(%-V5ჯ) (18.3) 
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სადაც თ, V მირითადი ჯაჭვის, ჯ კი გვერდითი ჯაჭვის კონფორმაციის განმსა%ზ- 

ღვრელი ორწახნაგაა კუთხეებია. V კონფორმაციული, პოტენციური ენერგიაა. 

რომელიც ზმათა სიგრძეებისა და ვალენტური კუთხეების მუდმივობის პირობებ- 

ში მხოლოდ ორწახნაგა კუთხეების ფუნქციაა. 

პოტენციური ფუნქცია 

ცილის სტრუქტურის მოდელირებისას გამოიყენება პოტენციური ფუნქციების 
მრავალი სახეობა. ჩვენი მიზანია წარმოვადგინოთ მათი ზოგადი სახე. ზოგადი 

სახით LI” ატომ-ატომური ურთიერთქმედების პოტენციური ფუნქცია (ააპფ) წარ- 

მოადგენს მთელი რიგი წევრების, ცალკეული ფუნქციების ჯამს. ასე მაგალითად 

L/ = CLM8+ LM, + Lსვ # Cც4 # Cელ +# C6 + ხხილ (18.4) 

ფუნქცია წარმოადგენს ჯამს, სადაც თითოეულ წევრს, ფუნქციას აქვს თავისი 

დატვირთვა. ქვევით შევეცდებით წევრების დახასიათებას. 

ვალენტური კუთხეებისა (XC, ) და ბმათა სიგრძეების (LV ) ლეფორმაციის 
ენერგიების გამოსათვლელად გამოიყენებიან შემდეგი ტიპის გამოსახულებები: 

LM= LI ს-IM9) (18.5) 

LL/= C.(თ, - თიმ, (18.6) 

სადაც # და C. დრეკაობის კოეფიციენტებია, # და თ ბმის სიგრძეთა და 
ვალენტურ კუთხეთა რეალური მნიშვნელობები, ხოლო /#? და თ” მათი 

იდეალური მნიშვნელობები. 

არავალენტურ ურთიერთემედებათა ენერგიას «/ შემდეგი სახე გააჩნია: 

სვ = -– 4'L4+8'L+#2 (18.7) 

#4”პარამეტრები მიიღება კვანტურ-ქიმიური გათვლების საფუშველზე, ხოლო წ” 

კი დაბალმოლეკულურ, მოდელურ ნაერთთა კრისტალების რენტგენოგრაფიული 

მონაცემების ანალიზის საფუძველზე. 

ტორსიონული წევრის ხა ჩართვა გამოწვულია იმით, რომ არავალენტური 
ურთიერთქმედება არასწორად აღწერს ქიმიური ზმის ირგვლივ ბრუნვით 

გამოწვეულ ენერგიის ცვლილების ხასითს. ასე მაგალითად, ეთანის (LIC - CII3) 

მოლეკულაში C-C ბმის ირგვლივ ბრუნვისას C-LI ბმების ურთიერთგადაფარვით 

გამოწვეული ბარიერის სიდიდე 12 კ»ჯ/მოლზეა, მაშინ როცა არსებული 
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პოტენციალები არ ასახავდა ასეთი ბარიერის არსებობის ფაქტს. ამ მდგომარეობის 

გამოსწორების, ანუ გამოთვლების ექსპერიმენტულ მონაცემებთან შესაბამისობაში 
მოყვანის მიზნით პოტენციალური ფუნქციის გამოსახულებაში დამატებულია 
ტორსიონული წევრი. მირითადად გამოიყენება ასეთი სახის ფუნქცია: 

CVVV) = (CVV2/ (11 Cჯირ) (18.8) 

მაგალითად C-C ბმისათვის »=3 და C0=12 კჯ/მოლი. 

L-ის გამოთვლისას ხმარობენ ან მონოპოლ-მონოპოლურ, ან დიპოლ-დიპოლურ 
მიახლოებას. კონფორმაციული გათვლებისას უფრო პოპულარულია მონოპოლ- 

მონოპოლური მიახლოება, რომელიც ემყარება ცალკეულ ატომებზე პარციალური 

მუხტის სიდიდის განსაზღვრას. ამ მუხტის სიდიდეებს, ჩვეულებრივ აფასებენ 
კვანტური ქიმიის მეთოდებით გათვლების საფუძველზე. თუ პარციალური მუხ- 

ტის სიდიდე გამოსახულია მუხტის ელექტროწულ ერთეულებში (ელექტრონის 

მუხტის ერთეულებში), მანძილი წანომეტრებში, ხოლო ენერგია კჯ/მოლი, მაშინ 

ხწე= 13! (9 თ/(6 ო) 08.9 

დიპოლ-დიპოლურ მიახლოებას არ გააჩნია უპირატესობა მონოპოლურთან შედა- 

რებით. ამასთან უნდა აღინიშნოს, რომ დიპოლ-დიპოლური ურთიერთქმედებათა 

შეფასებისას ვალენტური ბმების დიპოლური მომენტები მიიღება არა კვანტურ- 

ქიმიური გათვლებით, არამედ მცირე, მოდელებად შერჩეულ მოლეკულათა ექსპე- 

რიმენტულად მიღებული დიპოლური მომენტების მდგენელებად დაშლით. 

დიპოლ-დიპოლური ურთიერთქმედების ეწერგიის შეფასებისას გამოიყენება 
ფორმულა: 

LMელ=/I, /I, /C09 ჯე - .3C09(თ1ა) C0§ (C:2))/ / ( 6 >?) (18.10) 

სადაც /(, და// ბმათა დიპოლური მომენტებია. 2, , თI; და Cთ2/ კუთხეებია 

შესაბამისად //, და #,-ს, /#/,-სა და I-ს , და //, -სა და I-ს შორის. 

წყალბადური ზმის ენერგიის შეფასებისას გამოიყენება უამრავი სხვადასხვა სახის 

პოტენციალი, მათ შორის გამოვყოფთ ერთ-ერთ ყველაზე პოპულარულს 

ს. =-C,-+III# (18.11) 

»X- ატომებს შორის მანძილია, C' და /#72- ემპირიული პარამეტრებია. 
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ბიოლოგიურ კონონზომიერებებზე დაფუძნებული 

მიდგომები 

ბიომაკრომოლეკულების სამგანზომილებიანი სტრუქტურის წინასწარმეტყვე- 

ლების ფიზიკურ საფუძველს დამყარებული მიდგომები უკვე რამდენიმე ათეული 

წელია მეტნაკლები წარმატებით აკეთებენ თავის საქმეს. თუმცა შეიძლება ითქვას, 

რომ მათ სათანადოდ ვერ უპასუხეს იმ გამოწვევას, რომელიც თანამედროვე 
ბიოლოგიისა და მედიცინის მიერ სტრუქტურული გენომიკის ძირითადი პრობ- 

ლემის გადაჭრის მოთხოვნის სახით იქნა წარმოდგენილი. შესაბამისად გაჩნდა 
ახალი ტალღა კომპიუტერული მიდგომებისა, რომლებიც ცილის დახვევის ტიპის 
წინასწარმეტყველებისა და სივრცული მოდელის აგების ამოცანის გადაწყვეტას 
უკვე არა ფიზიკურ (ან არა მხოლოდ ფიზიკურ) არამედ ბიოლოგიურ საფუძველ- 

ზე დაყრდნობით ახორციელებენ. 

სანამ შევეხებოდეთ ახალ მიდგომათა ბიოლოგიურ საფუძვლებს, კიდევ ერთხელ 

ჩამოვაყალიბოთ სტრუქტურული გენომიკის ამოცანა: არსებობს გენის ტექსტი და 

მოსაპოვებელია ინფორმაცია შესაბამისი ცილის სივრცული მოწყობისა და 

ფუნქციის შესახებ. 

გამართლებულია მოსაზრებები: ა) ბიოლოგიური ფუნქციის თვალსაზრისით 
მსგავსი ცილების სივრცული სტრუქტურები მსგავსია; ბ) არსებობს მართალია არა 

ცალსახა, მაგრამ დამოკიდებულება ცილის სივრცულ მოწყობის ტიპსა და მის 
ტექსტს შორის (შებრუნებული დამოკიდებულება ტცალსახაა); უკანასკნელი 
მოსაზრებიდან გამომდინარე, მსგავსი ფუნქციის მქონე ცილების ტექსტებში 

შეიძლება ვივარაუდოთ საერთო ტექსტური მოტივების არსებობა, ანუ ტექსტებს 

შორის რაღაც დონის მსგავსება. ყოველივე ეს იძლევა შესაძლებლობას ვამტკი- 

ცოთ, რომ თუ გეწური, ან ცილოვანი ტექტები მსგავსია, შეგვიძლია თამამად 
ვილაპარაკოთ ცილათა ფუნქციურ მსაგვსებაზე. ამრიგად, უცნობი სტრუქტურის 

მქოწე საკვლევი ტექსტის ცნობილი სტრუქტურისა და ფუნქციის ტექსტთან 

მსგავსებამ შეიძლება უზრუნველგვყოს საკვლევი ტექსტის ფუნქციის შესახებ 

ინფორმაციით. ამდენად, დღესდღეობით მეტად აქტუალურია ტექსტთა (ასოთა 
რიგთა) შედარების მეთოდები რომლებიც გავრცელებულია სხვადასხვა 

კომერციული პაკეტების სახით. მიუხედავად იმისა, რომ ეს პაკეტები სრულიად 

განსხვავებული ბიოლოგიური პრობლემების გადასაწყვეტადაა შექმნილი, ისინი 

წარმოადგენენ ერთი და იმავე დინამიკური პროგრამირების ბაზური ალგორით- 

მის წარმოებულებს. ბაზური ალგორითმი შეიქმნა სპეციალურად ბიოლოგიური 

ტექსტების შედარების მიზნით, მაგრამ შეიძლება გამოყენებულ იქნეს ნებისმიერი 

ტექსტისათვის (იხ ლექცია 10). ბილოგიურ საფუშველზე დამყარებულ წინასწარ- 
მეტყველების მეთოდების მიმოხილვა დავიწყოთ ჰომოლოგიის საფუძველზე 

მოდელირეზის მეთოდით. 
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ჰომოლოგიის საფუძველზე მოდელირება 

იმ ძირითად მიდგომებს შორის, რომლებიც გამოიყენება ცილის სამგანზომი- 

ლებიანი სტრუქტურის წინასწარმეტყველების პროცესში, ჰომოლოგიურობის 

საფუძველზე მოდელირება ყველაზე მარტივია და ეფუძნება შემდეგ ორ 

კანონზომიერებას: 

1. ცილის სივრცული სტრუქტურა ცალსახად განისაზღვრება მისი ამინმჟავური 

თანამიმდევროზით. თანამიმდევრობის ცოდნა, თეორიულად მაინც, საკმარისია 
ცილის სივრცული სტრუქტურის განსასაზღვრავად. 

2. ევოლუციური ზეწოლის პირობებში სტრუქტურა უფრო სტაბილურია და 
უფრო ძნელად იცვლებზა, ვიდრე თანამიმდევროზა. ასე რომ, მსგავსებულ თანა- 
მიმდევრობათა სტრუქტურები თითქმის იდენტურია და უფრო მეტიც, შესაძლე- 

ბელია შორეულ ნათესაობაში მყოფ თანამიმდევრობებსაც ახასიათებდეს მსგავსი 
სივრცული მოწყყობები. ასეთ ურთიერთმიმართებათა არსებობა პირველად წარმო- 

ჩინდა 1986 წელს Cხის!2 ლა L2§MX -ის მიერ, ხოლო შემდგომ, 1991 წელს 
რაოდენობრივადაც დახასიათდა 5გ8იძიL და 5CჩხიCIძ%L-ის მიერ. 1999 წელს კი L0V8 
ბანკის მწიშვნელოვნად გაზრდილი მონაცემების ანალიზის საფუმველზე 
დადგინდა ურთიერთმიმართების განმსაზღვრელი ისეთი ზღვრული მახასიათე- 
ბლები, რომელთა საშუალებითაც ხდება იმ ზოწის გამოვლენა, სადაც თამამად 

შეიძლება თანამიმდევრობათა შორის მსგავსების შეფასების საფუძველზე 
ნათესაობაზე საუბარი. ამ ზონის განსაზღვრა შეიძლება ურთიერთსწორებულ 

ამინმჟავთა რიცხვის იდენტურ ამინმჟავათა პროცენტზე დამოკიდებულების 

სურათით, რომელიც მიიღება მსგავსი სტრუქტურების მქონე ცილათა 

მონაცემების ანალიზის საფუძველზე. ურთიერთსწორებულ ამინმჟავთა რიცხვისა 

და იდენტურ ამინმჟავათა პროცენტის ზღვრული მიახლოებითი მნიშვნელობები, 

რომლებიც განსაზღვრავენ წათესაობის დამაჯერებლად დადგენის არეს, შემდე- 

გია: ურთიერთსწორებულ ამინმჟავთა რიცხვისათვის 50 და იდენტურ ამინმჟა- 

ვათა პროცენტისათვის 35. ანუ, ვთქვათ, თუ # თანამიმდევრობის (რომლის 

სიგრძეა 100 და სტრუქტურა უცნობია) 8-სთან (სიგრძეა 200 და სტრუქტურა 

ცნობილია) ოურთიერთსწორებისას ურთიერთსწორებულ ფრაგმენტთა საერთო 

სიგრძე შეადგენს 100-ს (>50) და ამ დროს ურთიერთსწორებულ წყვილთა 40% 

(>35%) იდენტურია, დიდი დამაჯერებლობით შეიძლება ითქვას, რომ # ცილა 

(შესაბამისად მისი სტრუქტურა) ნათესაურია 8 ცილის შესაბამისი ფრაგმენტის, 

ანუ მათ გააჩნიათ საერთო წინაპარი. #-ს უწოდებენ საკვლევ თანამიმდევრობას, 
ხ-ს კი, მოძიებულ წიმუშს, რომელზეც დაყრდნობითაც “უნდა წარიმართოს 

მოდელირება. რეალურად ჰომოლოგიურობის საფუძველზე მოდელირება მრა- 

ვალეტაპიანი პროცესია და შესაძლებელია გამოიყოს შვიდი ძირითადი ეტაპი: 

1. ნიმუშის მოძიების მიზნით თანამიმდევრობათა ურთიერთსწორება; 

2. ურთიერთსწორების კორექტირება; 

3. ძირითადი ჯაჭვის სტრუქტურის გენერირება; 
4. ყულფების მოდელირება; 

5. გვერდით ჯაჭვთა მოდელირება; 
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6. ერთიანი მოდელის ოპტიმიზაცია; 

7. მოდელის დადასტურება (რატიფიკაცია); 

ყველა ამ ეტაპზე მოდელირების შემსრულებელს უხდება სუბიექტური არჩევანის 
გაკეთება. საჭიროა ამ არჩევანის კანონიკურ ჩარჩოებში მოქცევა და პროცესის 

ავტომატიზირება. მოდელირების ხარისხისა და ავტომატიზირების დღევანდელ- 

მა დოწემ შესაძლებელი გახადა გენომებში გენებით კოდირებულ ამინმჟავათა 

საშუალოდ 25%-ის სტრუქტურის მოდელირება, რითაც მნიშვნელოვანი წვლილი 
შეიტანა სტრუქტურული გენომიკის ამოცანის გადაჭრის საქმეში. გამოდის, რომ 
გენურ თანამიმდევრობათა დაახლოებით 75%-სათვის ჰომოლოგიურობის საფუძ- 

ველზე მოდელირება არ მოხერხდა, რადგან თანამიმდევრობათა შედარების 

საფუძველზე არ მოიძებნა შესაბამისი ჰომოლოგიური ნიმუში. ამ 75%-ისათვის 

საჭიროა სხვა მიდგომების მოშველიება, მაგრამ სანამ მათზე ვისაუბრებდეთ, 
განვიხილოთ თანამიმდევრობათა მსგავსებასა და სტრუქტურათა მსგავსებას 
შორის ურთიერთმიმართება და ჩამოვაყალიბოთ ჰომოლოგიურობის უფრო 

რეალური და ზუსტი განსაზღვრება. სწორი იქნება თუ ჰპომოლოგიურობას 
ვიხმართ მხოლოდ ევოლუციური ნათესაოზის, ანუ საერთო წინაპრის არსებოზის 
აღსანიშნავად. ზემოთ ვისაუბრეთ თანამიმდევრობათა შორის მსგავსებების 
განმსაზღვრელ სივრცეში ისეთი ზონის არსებობაზე, სადაც თამამად შეიძლება 
თანამიმდევრობათა შორის ნათესაობაზე, აწუ ჰომოლოგიურობაზე საუბარი. ამ 

ზონის გარეთ კი, ჰომოლოგიურობაზე დაბეჯითებით ვერაფერს ვიტყვით. ანუ, 
თუ ურთიერთსწორებისას იდენტური ამინმჟავები 30%-ზე ნაკლებია, ცალსახად 

ვერ ვიტყვით აქვს თუ არა ადგილი თანამიმდევრობათა შორის ჰომოლოგიურო- 

ზას. ამ დროს ხშირია შემთხვევები, როცა შესაბამის ცილებს აღმოაჩნდებათ 
მსგავსი სტრუქტურები და ფუნქციები, ანუ არსებობს დიდი ალბათობა საერთო 
წინაპრის არსებობისა და ე.ი ჰომოლოგიურობისა თანამიმდევრობათაშორისი 

მსგავსების ზონა, რომელიც ურთიერთსწორებისას იდენტურ ამიწმჟავათა 20-30 

%-ით განისაზღვრება, წარმოადგენს ე.წ „ბუნდოვან ზონას“. ამ ზონაში მხოლოდ 
თანმიმდევრობათა შედარების, მათ შორის მსგავსების შეფასების საფუძველზე 
ჰომოლოგიურობის შესახებ დასკვნის გაკეთება შეუძლებელია. გამომდინარე 

იქიდან, რომ ევოლუციის პროცესში სტრუქტურა ცილის ყველაზე კონსერვა- 

ტული მახასიათებელია, გაჩნდა მოსაზრება ცილის სტრუქტურის წინასწარ- 

მეტყველების პროცესში გამოყენებულიყო სტრუქტურული ინფორმაცია და 
შეიქმნა მიდგომები (ფიზიკურ-ბიოლოგიურ საფუძველზე დაყრდნობით), სადაც 

წინასწარმეტყველება ხდება უცნობ თანამიმდევრობასა და ცნობილ სტრუქტურას 
შორის შესაბამისობის შეფასების საფუძველზე. ანუ ფასდება ალბათობა საკვლევი 
(უცნობი სტრუქტურის მქონე) თანამიმდევრობის ჰიპოტეტური სტრუქტურის 

მსგავსებისა მოცემულ ცნობილ სტრუქტურასთან. ასეთი მიდგომით შესაძლე- 
ბელი ხდება გენთა იმ წილის შემცირება, რომელთათვისაც შეუძლებელია ჰომო- 
ლოგიურობის საფუძველზე მოდელირება. თუმცა, სტრუქტურული მსგავსების 

არსებობაც არ იძლევა ჰომოლოგიურობის გარანტიას. სტრუქტურული მსგავსება 

შესაძლებელია კონვერგენტული ევოლუგციის შედეგი იყოს, ანუ არ იყოს განპირო- 
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ბებული საერთო წინაპრით. შესაბამისად არსებობს მიდგომები (ძირითადად 
ბიოლოგიურ ასპექტებზე დაფუძნებული) სადაც საკველევი თანმიმდევ- 
რობისათვის ჰომოლოგიურთა გამოვლენის პროცესი ეფუძნება დივერგენტული 

ევოლუციის სურათის ანალიზს. როგორც ფიზიკურ, ისე ბიოლოგიურ ასპექტებზე 

დაფუძნებულ ჰომოლოგიურ თანმიმდევრობათა გამოსავლენ მეთოდებს 

ეწოდებათ „დახვევის ტიპის გამომცნობი მეთოდები“. 

დახვევის ტიპის გამოცნობა 

მიუხედავადა იმისა, რომ ცნობილია დახვევის წარმმართველ ძალთა ხასიათი, 

ჯერ კიდევ ვერ ხერხდება მხოლოდ მირითად პრინციპებზე დაყრდნობით, აწუ 

ფუნდამენტალური ფიზიკური განტოლებების ამოხსნების საფუძველზე ცილის 

სტრუქტურის წინასწრამეტყველება. ამავე დროს, გაცილებით ადვილი გადასაწ- 

ყვეტია არაპირდაპირი ამოცანა, რომლის საშუალებითაც შეიძლება გაირკვეს თუ 
ცნობილ დახვევის ტიპებს შორის რომელია ყველაზე უფრო კარგ შესაბამისობაში 

საკვლევი ცილის თანამიმდევრობასთან, რომლის დახვევის ტიპი ჯერ კიდევ 
დასადგენია. დახვევის შებრუნებული ამოცანის (ხდება არა სტრუქტურის შერჩევა 
თაწამიმდევრობისათვის, როგორც ეს ვხ II90 ამოცანების შემთხვევაშია, არამედ 

თანამიმდევრობის შერჩევა არსებული სტრუქტურისათვის) რამდენიმე ვარიანტი 

არსებობს, მათ შორის გამოვყოფთ: მორგების ამოცანას (თანამიმდევრობასა და 
სტრუქტურას შორის შესაბამისობის შეფასების მიზნით ხდება თანამიმდევრობის 
მორგება (იI6გძაოფ) სტრუქტურაზე) და დახვევის ტიპის გამოცნობის ზოგად 
ამოცანას. 

საერთოდ დახვევის ტიპის გამოცნობის ამოცანის გადაწყვეტა წარმოადგენს 

აუცილებელ წინაპირობას დახვევის პროცესის განმსაზღვრელ კანონზომიერებათა 

დადგენისათვის. ხოლო, რაც შეეხება ცილის სივრცული სტრუქტურის მოდელი- 

რებას, აქ დახვევის ტიპის გამოცნობის ამოცანის ნაწილობრივი გადწყვეტაც კი, 

მნიშვნელოვნად ზრდის მოდელირების შესაძლებლობებს. დახვევის ტიპის 

გამოცნობის მეთოდებზე მოთხოვნილება დაკავშირებულია იმ ფაქტთან, რომ 

თითქოსდა არამონათესავე (თანამიმდევრობათა შედარებაზე დაფუძნებით 

გაკეთებული დასკვნა) ცილებს შეიძლება დახვევის ერთნაირი ტიპები გააჩნდეთ. 

ითვლებოდა, რომ ახლად აღმოჩენილ ცილათა თითქმის ნახევარს არ გააჩნდა 

წათესავი ცნობილ სტრუქტურათა შორის (ასევე თანამიმდევრობათა ურთიერთ- 

სწორებაზე დაფუძნებით გაკეთებული დასკვნა), მაგრამ აღმოჩნდა, რომ მათ 

უმრავლესობის სტრუქტურა შეესაბამება კარგად ცნობილ დახვევის ტიპს. 

დღეისათვის შემუშავებულ დახვევის ტიპის გამოცნობის მეთოდებს შორის 

შეიძლება გაწვასხვვოთ თანამიმდევრობათა ერთდროულ მრავალწევრა 

ურთიერთსწორებაზე დაფუმწებული მიდგომები (სუფთად ბიოლოგიური მიდ- 

გომები), რომლის მაგალითად განვიხილავთ #5I-8L#51-ს, და ენერგიაზე (პოტენ- 
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ციალზე ) დაფუძნებული მიდგომები (ფიზიკო-ბიოლოგიური მიდგომები), რომ- 

ლის მაგალითადაც წარმოვადგენთ წინასაწარმეტყველებას მორგებით (IX6მძIიფ). 

ხაI-8Lტ5LI 

ნ5-8L#ტ5L, როგორც სახელიდან ჩანს, წარმოადგენს 8L#5I ალგორითმზე 
დაფუძნებულ მიდგომას (იხ. თანამიმდვრობათა შესახებ მონაცემთა ზაზების 

სწრაფი ანალიზის მეთოდები). მიდგომა იტერაციულია და ურთიერთსწორების 

პროცესში ეფუძნება პოზიცია-სპეციფიკურ ქულათა დარიცხვის 55M მატრიცებს 
(ჩი:00ი-50CC1ჩC 5C00LC M28C9005), სხვაგვარად მათ პროფილებსაც უწოდებენ. 

ამრიგად, 65I-8L#51 საწყისი იტერაციის გარდა, აწუ მეორე და შემდგომ ეტაპებზე 

ეფუმნება პოზიცია- სპეციფიკურ მატრიცას (C55M). ურთიერთსწორება წარმოებს 
ჩვეულეზრივად, ისე, როგორც ამას ადგილი აქვს სL#5L ალგორითმით ნებისმი- 
ერი ორი თანამიმდევრობის ურთიერთსწორებისას. განსხვავება მხოლოდ ურთი- 

ერთშესაბამისობაში მოყვანილ პოზიციებზე ანუ ამინმჟავათა აღმნიშვნელ ასოთა 

წყვილზე დასარიცხ ქულათა მნიშვნელობებშია. ჩვეულებრივი ურთიერთსწორე- 

ბისას დასარიცხ ქულათა მწიშვნელობები მიიღება ამინმჟავათა ჩანაცვლებების 
ტრადიციული მატრიცებიდან (მაგალითად ს#M, 8LC5CVIM ან სხვა), L5I-8L#5L- 

ის შემთხვევაში კი -§5M -დან. საკვლევი ცილისათვის, რომლის ამინმჟავური 
თანმიმდევრობის სიგრძეა L, ურთიერთსწორების პროცესში გამოყენებული 20 X 

20 განზომილების ჩანაცვლებათა მატრიცის ნაცვლად გამოიყენება L X 20 

განზომილების L§5M. ისევე როგორც თანმიმდევრობათა წყვილის ურთიერთ- 

სწორების პროცესში, აქაც შესაძლებელია L5§5M -სა და ბანკის თანამიმდევრობას 

შორის გლობალური ურთიერთსწორების პოვნა, სრულ 55M-სა და ბანკის თანა- 
მიმდევრობის სეგმენტს შორის ურთიერთსწორების მოძიება, ან ნ55M-სა და 

ბანკის თანამიმდევრობას შორის საუკეთესო ლოკალური ურთიერთსწორების 

მოძიება. 

55M -ის საწარმოებლად საჭიროა გვქონდეს მრავალწევრა ერთდროული ურთი- 

ერთსწორება (თსI19916 ვმIწ8ითიი-). გამომდინარე იქიდან, რომ პირველ ეტაპზე, ანუ 

ნულოვანი იტერაციის დონეზე ჯერ კიდევ არაა ფორმირებული მრავალწევრა 

უორთიერთსწორება და შესაბამისად, არაა წარმოებული საწყისი L55M, საკვლევი 

თანამიმდევრობით მონაცემთა ბაზის სკანირებისას გამოიყენება ჩანაცვლებათა 

რომელიმე ტრადიციული მატრიცა (9–#ტM, 8LC5VM ან სხვა). სკანირების შედეგად 
მიღებულ მონაცემთა, ანუ 8L#51 პროცედურით მიღებული შედეგების ანალიზის 

საფუძველზე ირჩევა მონაცემთა ბაზის იმ თანამიმდევრობათა სეგმენტები, 

რომელთათვისაც საკვლევ თანამიმდევრობასთან მსგავსების L კრიტერიუმი 

რაღაც ზღვრული მწიშვნელობის ტოლია ან მასზე ნაკლებია (ანუ ამ ზღვრული 

სიდიდით ან მეტით არის მსგავსი) მითითების გარეშე (ავტომატურად) ამ 
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ზღვრული მნიშვნელობის სიდიდედ პროგრამა იყენებს 0.01. ასეთნაირად 
შერჩეული სეგმენტებით საკვლევ თანამიმდევრობაზე, როგორც საფუძველზე 

(ნიმუშზე) იგება მრავალწევრა ერთდროული ურთიერთსწორება #. საჭიროა 

აღინიშნოს რომ თუ ურთიერთსწორები ორ სტრიქონს, ანუ ორ 
თანამიმდევრობას შორის იდენტურობა აღემატება 98%-ს, ამ ორიდან რჩება ერთ- 

ერთი სტრიქტონი. ასეთნაირად ფორმირებული მრავალწევრა ერთდროული 

ურთიერთსწორება წარმოადგენს სწორედ CL55M-ის წარმოების საფუძველს. ანუ 
ურთერთსწორების #ურ სვეტში #ური (ოციდან რომელიმე) ამინმჟავას 

გამოჩენის სიხშირე განსაზღვრავს სწორედ მოცემულ #ურ პოზიციაში კონკ- 
რეტული #-ური ამინმჟავის გამოჩენის ალბათობას, ანუ L X 20 განზომილებიანი 
პოზიცია-სპეციფიკური მატრიცის კონკრეტულ (#/) ელემენტს (0=7,L და /=1,20. L 

საკვლევი ცილის თანამიმდევრობის სიგრძეა). ასეთნაირად წარმოებული XL5§5M 

უკვე გამოიყენება მონაცემთა ბაზის ახალი სკანირების ჩასატარებლად, ანუ 
პირველი იტერაციული პროცედურის განსახორციელებლად, რომელიც მიგვიყ- 

ვანს ახალ მრავალწევრა (თუ მოხდა ახალ წევრთა ჩართვა) ურთიერთსწორებამდე 

და შესაბამისად ახალ, უფრო დახვეწილ L55M -ის ფორმირებამდე. ახალი L55M - 

ით ხდება შემდგომი, მეორე იტერაცია ანუ მიმდინარეობს ანალოგიური პროცე- 

დურა და ასეთი განმეორებადი პროცესი გაგრძელდება მანამ, სანამ #55M -ის 
შემდგომი დახვეწა მოცემული საკვლევი თანამიმდევრობისა და მოცემული 
მონაცემთა ბაზის პირობებში აღარ იქნება შესაძლებელი. 

ასეთია მოკლედ L5I-8L#45I ალგორითმის არსი. იგი იყენებს მოცემული ცილის 
ევოლუციური განვითარების პროცესში კონკრეტულ პოზიციებში დაგროვილ 

ცვლილებათა შესახებ ინფორმაციას და გარკვეულწილად მონაცემებს, რომლებიც 

ახასიათებს მოცემული ცილის თანამიმდევრობაში თითეული პოზიციის მნიშვნე- 

ლობას ცილის კონკრეტული სტრუქტურის და მოცემული ფუნქციის რეალიზე- 

ბისათვის. როცა ადგილი აქვს შორეულ ჰომოლოგიურობას (თანმიმდევრობათა 

მსგავსება არ ვლინდება, თუმცა სტრუქტურული სახეზეა) ასეთი მიდგომა გაცი- 
ლებით წარმატებულია დახვევის ტიპის ამოცნობის ამოცანის გადაწყვეტისას, 
ვიდრე ტრადიციული ჩანაცვლებათა მატრიცებითა და ტრადიციული L#5I1# და 

8L#5I ალგორითმებით განხორციელებული პოცედურები. 

მორგებით წინასწარმეტყველება (0იX08ძI»აყ) 

როგორც უკვე აღვნიშნეთ, აღიარებული თერმოდინამიკული ჰიპოტეზის თანახ- 

მად, ცილის ნატივური სტრუქტურა შეესაბამება ცილა-გამხსნელისაგან შემდგარი 

სისტემის თავისუფალი ენერგიის მიწიმუმს ამიტომ ბუნებრივია, რომ 
კონფორმაციულ სივრცეში ნატივური სტრუქტურის მოძიების ამოცანა დაყვანილ 
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იქნა კორექტული ეწერგეტიკული ფუნქციის შერჩევის ამოცანასა და ამ ფუნქციის 

მინიმუმის მომიებისათვის კომპიუტერული ფიზიკის ეფექტური მეთოდების 
შემუშავების პრობლემის გადაწყვეტაზე. მიუხედავად იმისა, რომ ამ მიმართუ- 

ლებით წარმატებები სახეზეა მხოლოდ თანამიმდევრობაზე დაყრდნობით 

უცნობი სტურქტურის წინასწარმეტყველების ამოცანა ჯერ კიდევ შორსაა 

საბოლოო გადაწყვეტამდე. შეიძლება აღვნიშნოთ ორი ძირითადი პრობლემა, 

რომელიც აფერხებს პხ 1IიIსი წინასწარმეტყველებას: ესეწია ადეკვატური 

პოტენციური ფუნქციის არ ქონა და უზარმაზარი კონფორმაციული სივრცე. 

დახვევის შებრუნებული ამოცანაც ენერგიაზე დაფუძნებული მეთოდია. მაგრამ 

დახვევის ტიპის წინასწარმეტყველების შემთხვევაში, იმის გამო, რომ მოხსნილია 

კონფორმაციული სივრცის უსასრულობის პრობლემა (სივრცე სასრულია), ამო- 
ცანის გადაწყვეტა პირდაპირ ამოცანასთან შედარებით გაადვილებულია. 

დახვევის ტიპის გამოცნობის ენერგიაზე დაფუძნებული მიდგომა შესაძლებელია 

შედარდეს მინიმიზაციის პროცესს, თუ მას წარმოვადგენთ როგორც დისკრეტულ 

წერტილთა სიმრავლეში მინიმუმის მოძიების ამოცანად. ეწერგიათა დისკრეტუ- 
ლი მნიშვნელობები, რომელთა შორისაც ხდება მიწიმალურის შერჩევა, მიიღება 

ცილათა ცნობილი სტრუქტურების შესახებ ინფორმაციის (ატომური კოორდი- 
ნატეების) გამოყენების საფუძველზე. დახვევის ტიპის გამოცნობის ფიზიკურ- 

ბიოლოგიურ კანონზომიერებებზე დაფუმნებულ მიდგომაში გამოიყენება 

საკვლევი ცილის (რომლის სტრუქტურაც უცნობია) თაწამიმდევრობა და ცნობილ 

ცილათა სტრუქტურები (ატომური კოორდინატები). საკვლევ თანმიმდევრობის 

ათავსებენ ცნობილი სტრუქტურების ძალოვან ველებში და აფასებენ საკვლევი 

თანამიმდევრობის ცნობილ სტრუქტურებთან შესაბამისობის დამახასიათებელ 

ენერგიათა სიდიდეებს (ამ დროს გამოიყენება ცნობილი სტრუქტურის ატომთა 

მხოლოდ კოორდინატები, არა თანამიმდევრობა). გამომდიწარე იქიდან, რომ 

ადგილი აქვს საკვლევი თანამიმდევრობის ცნობილ სტრუქტურასთან 

შესაბამისობის შეფასებას, ანუ სტრუქტურასთან მორგების შესაძლებლობის 
შეფასებას, მეთოდს “უწოდებენ მორგების მეთოდს. იგი მიეკუთვნება 

პოტენციალებზე (ენერგიაზე) დაფუძნებულ მიდგომებს. რადგანაც, მორგების 

მეთოდის გამოყენების შემთხვევაში აუცილებელია ცილათა სტრუქტურების 

შესახებ დიდი მოცულობის მონაცემთა ბაზების სკანირება და მინიმალური 

ენერგიის შესაბამისი სტრუქტურის მოძიება, საჭიროა, რომ ალგორითმი იყოს 
ძალიან სწრაფი. დღეს ასეთი ალგორითმების დიდი არჩევანი არსებობს. იქმნება 

ახალი ალგორითმებიც. ძალზე მრავალფეროვანია გამოყენებულ პოტენციალეთა 

სიმრავლეც. თუმცა შესაძლებებლია იმ საერთო მახასიათებელთა გამოყოფა, 

რომლებსაც ეს პოტენციალები ეყრდნობა. მახასიათებელთა მაგალითებად, 

რომლებიც ცილის სივრცული მოწყობის ზოგად კანონზომიერებებს აღწერენ, 
შეგვიძლია მოვიყვანოთ: ამინმჟავვიდან ცილის გლობულის გეომეტრიულ 

ცენტრამდე მანძილი, გვერდით ჯაჭვთა ორიენტაცია ამინმჟავათშორისი 

კონტაქტები, გამხსწელისათვის მისაწვდომი ზედაპირის ფართობი, მეორეული 

სტრუქტურა და სხვა. 
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დახვევის ტიპის ამოცნობის ამოცანის გადაწყვეტისათვის მორგების მიდგომა სხვა 

მეთოდებზე უფრო წარმატებულია. წარმატებულობა განსაკუთრებით თვალში- 

საცემია მაშინ, როცა შორეულ ჰომოლოგიასთან გვაქვს საქმე, ანუ როცა თანამიმ- 

დევრობათა მსგავსება არ შეინიშნება, თუმცა სტრუქტურული სახეზეა. 
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19. მრავალწევრა ერთდროული ურთიერთსწორება 

ცილის ამინმჟავური თანამიმდევრობის დადგენასთან ერთად დღის წესრიგში 

დგება ფუნქციის გარკვევის მეტად მნიშვნელოვანი ამოცანის გადაწყვეტის სა- 
კითხი. პირველი მცდელობა ამ ამოცანის გადაწყვეტის გზაზე, როგორც წესი, 

გულისხმობს საკვლევი ცილის თანამიმდევრობის შედარებას მონაცემთა ბაზებში 

დეპონირებულ ნუკლეოტიდურ თუ ამინმჟავურ თანამიმდევმრობებთან, ამ 

შედარების შედეგად შესაძლებელია გამოვლინდეს ერთი ან მეტი ისეთი 

თანამიმდევრობა, რომელიც ავლენს მსგავსებას საკვლევ თანამიმდევრობასთან, ან 

მის ნაწილთან. იმ შემთხვევაში, როცა მსგავსებულად წარმოჩენილ თანამიმდევ- 

რობათა რიცხვი ერთზე მეტია, სასურველია განხორციელდეს ანალიზის შემდ- 

გომი ეტაპი, თანამიმდევრობათა მრავალწევრა ერთდროული ურთიერთსწორება. 

მრავალწევრა ურთიერთსწორება იძლევა იმ ბაზისურ საწყის მონაცემს, რომელზე 

დაფუმნებითაც შესაძლებელია სტრუქტურული ბიოლოგიის თვალსაზრისით 

ისეთი მნიშვნელოვანი წინასწარმეტყველებების განხორციელება, როგორებიცაა: 

ცილის მეორეული სტრუქტურის, ამინმჟავური ნაშთის გამხსნელისადმი 

მისაწვდომობის, ფუნქციის წინასწარმეტყველება და ცილის სპეციფიკურობის 

განმსაზღვრელ ამიწმჟავათა იდენტიფიცირება. აწუ წარმატებული მრავალწევრა 

ურთიერთსწორების ანალიზის საფუძველზე შესაძლებელია მოვიპოვოთ 

ინფორმაცია იმ ამინმჟავათა შესახებ, რომლებიც მნიშვნელოვან როლს თამაშობენ 

ცილის ფუნქციონირების პროცესში, ან რომლებიც განაპირობებენ ცილის 

მეორეული და მესამული სტრუქტურის სტაბილიზაციას. 

მოცემულ პარაგრაფში შევეცდებით ზოგადი წარმოდგენა შევქმნათ მრავალწევრა 

ერთდროული ურთიერთსწორების (მეუ) განმახორციელებელ მოდგომებზე. მოკ- 

ლედ მიმოვიხილავთ დღეისათვის ფართოდ გამოყენებად პროგრამათა პაკეტებს. 

რას წარმოადგენს მრავალწევრა ერთდროული 

«ოურთიერთსწორება ? 

ვიცით, რომ ცილის ამინმჟავურ თაწამიმდევრობას წარმოადგენენ ასოთა გარკ- 
ვეული რიგის სახით. გამომდინარე ბუნებრივ ამინწმჟავათა რიცხვიდან, გამო- 

იყენება 20 სხვადასხვა ასო. გავიხსენოთ, რომ თანამიმდევრობათა ოპტიმალური 

ურთიერთსწორება ნიშნავს ამ ასოთა რიგების ისეთ ურთიერთგანლაგებას, რომ 
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მივიღოთ იდენტურ ან შესაბამის ასოთა ერთმანეთის ქვეშ, ანუ ერთსა და იმავე 

სვეტში განლაგების მაქსიმალური რიცხვი (მაქსიმალური ქულათა ჯამი). ორი 

თანამიმდევრობის ოპტიმალური ურთიერთსწორების მისაღწევად დასაშვებია 

ასოთა გამოტოვება-ჩამატება ერთერთ, ან ორივე თანამიმდევრობაში. ორი 

ამინმჟავური ნაშთის ურთიერთსწორება გვაძლევს საშუალებას ვივარაუდოთ, 
რომ სხვადასხვა ცილის შესაბამის პოზიციებში განლაგებულ ამიწმჟავებს მსგავსი 

როლი აკისრიათ. ასე მაგალითად, თუ ცნობილი ფერმენტის აქტიური ცენტრის 

მოწყობის შესახებ არსებობს სრული ინფორმაცია და ამ ცენტრის მონაწილე 

ამინმჟავური ნაშთები ურთიერთსწრდნენ სხვა ცილის თანამიმდევრობის 
ანალოგიურ ამიწმჟავებთან, შეგვიძლია ვივარაუდოთ, რომ უკანასკნელ ცილას 

ახასიათებსს ცნობილი ფერმენტის აქტივობის ანალოგიური კატალიზური 

აქტივობა. ასეთი ჰიპოტეზის სისწორე დამოკიდებულია თანამიმდევრობათა 

გლობალური მსგავსების თაობაზე შეფასებების სისწორეზე, რომელსაც თავის 

მხრივ განაპირობებს განხორციელებული ურთიერთსწორების დამაჯერებლობა. 

ორი თანამიმდევრობის ურთიერთსწორების უამრავი შესაძლო ვარიანტი 
არსებობს. ძირითადი ამოცანა მდგომარეობს ამ ვარიანტებს შორის ისეთის 
შერჩევაში, რომელიც სწორად ასახავს ორ ცილას შორის არსებულ ქიმიურ თუ 
ბიოლოგიურ მსგავსებებს. მრავალწევრა “პურთიერთსწორება გულისხმობს 

ერთოდროულ ურთიერთსწორებას, განხორციელებულს ორზე მეტი (როგორც 

წესი ჰომოლოგიური) თანამიმდევრობის მომცველი კომპლექტისათვის.: იმ 

შემთხვევაშიც კი, როცა ჩვენ ინტერესს წარმოადგენს ასეთ კომპლექტში შემავალ 

მხოლოდ ორ თანამიმდევრობას შორის მსგავსების შეფასება, მიზანშეწონილია 
მოვახდინოთ კომპლექტში შემავალი ყველა თაწამიმდევრობის მეუ. დამატებითი 

თანამიმდევრობების ჩართვა მრავალწევრა ურთიერთსწორების პროცესში, 

როგორც წესი, აუმჯობესებს ჩვენთვის საინტერესო თანამიმდევრობათა წყვილის 

ურთიერთსწორების ხარისხს. 

იერარქიული მიდგომა 

დღეისათვის ყველაზე სრულყოფილი მრავალწევრა ერთდროული ურთიერთ- 

სწორების მეთოდები ეფუმნება იერარქიულ მიდგომას. მიდგომა გულისხმობს 

პროცედურას, რომლის საწყისი ეტაპი ითვალისწინებს ფილოგენეტიკური ხის 
(იხ. პარაგრაფი 13) აგებას. ურთიერთსწორების ფორმირების შემდგომ ეტაპზე 

ხდება სწორედ საწყის ეტაპზე აგებულ ფილოგენეტიკურ ხის გამოყენება. 19.1 

სურათზე სქემატურად ასახულია მეუ-ს განმახორციელებელი პროცედურის ეტა- 
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სურათი 19.1. სურათზე სქემატურად წარმოდგენილია 7 სხვადსხვა თანამიმდევრობის 
იერარქიული მრავალწევრა ურითერთსწორების ეტაპები. სურათის ზედა მარცხენა 
კუთხეში წარმოდგენილია თითოეული თაწამიმდევროზათა წყვილის მსგავსეზის დამახა- 

სიათებელი 2-ქულათა ჯამები. 2-ქულათა ჯამებზე დაფუმნწებული იერარქიული კლას- 
ტერიზაციით იქმნება ფილოგენეტიკური ხე, რომელიც მოცემულია სურათის ქვედა 
მარცხენა ნაწილში. როგორც ხიდან ჩანს, LCI8 თანამიმდევროზას არ ახასიათებს რაიმე 

მნიშვნელოვანი მსგავსეზა სხვა თაწამიმდევრობებთან, მაშინ როცა L890C და 9880 

ამჟღავნებენ უდიდეს ურთიერთმსგავსებას, სურათის მარჯვენა ზედა ნაწილი აღწერს 
მრავალწევრა ურთიერთსწორეზის პირველ ოთხ ეტაპს. ამათგან პირველი ორი 
წარმოადგენს წყვილურ ურთიერთსწრებებს. მესამე ეტაპზე ხდება პირველ და მეორე 
ეტაპზე ფორმირებულ ურთიერთსწორებათა პროფილების შედარება. მეოთხე ეტაპზე 
ერთვება MVVVIIC თანამიმდევრობა და ხდება მისი მესამე ეტაპზე ფორმირებულ 
ურთიერთსწორეზასთან შესაბამისობაში მოყვანა. სხვა თანამიმდევრობათა ურთი- 
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პები. როგორც სურათიდან ჩანს, პროცედურის პირველი ეტაპი გულისხმობს მეუ- 

ში მონაწილე ყველა თანამიმიდევრობათა დაწყვილებას და ურთიერთშედარებას 

ორი თანამიმდევრობის შედარებისათვის განკუთვნილი შეთოდის გამოყენებით. 

ამ შედარებათა შედეგია წყვილებში მსგავსებათა მახასიათებელი ქულათა ჯამები. 

ამ ჯამებზე დაფუძნებით ხდება სწორედ თამანიმიმდევრობათა კლასტერიზაცია 

და შესაბამისი ფილოგენეტიკური ხის აგება, ხის მეზობელ შტოებზე განლა- 
გებულია უფრო მსგავსი თანამიმდევრობები, მაშინ, როცა ნაკლები მსგავსების 

შესაბამისი შტოები შედარებით დაშორებულია. მეუ-ს აგების პროცესი იწყება 
თანამიმდევრობათა იმ წყვილის ურთიერთსწორებაზე დაფუძნებით, რომელთა 

შორის მსგავსებაც ყველაზე დიდია. შემდეგ ეტაპზე ერთვება შემდგომი, უფრო 

ნაკლებად მსგავს წყვილთა «ურთიერთსწორება, შემდეგზე კიდევ უფრო 

ნაკლებად მსგავსის და ა.შ. ურთიერთსწორების წყვილი შეიძლება შექმნას არა 

მხოლოდ ცალკეულმა თანამიმდევრობებმა არამედ ადრეულ ეტაპზე ფომი- 

რებულ ურთიერთსწორებებმაც. ურთიერთსწორებების შედარებისას ურთიერთ- 

სწორებაში არსებული გამოტოვებები ნარჩუნდება. შეიძლება გაჩნდნეს ახლებიც. 

ასეთ მიდგომაზე დაფუძნებული მეუ-ს უამრავი სხვადასხვა ვარიანტი არსებობს. 
მიდგომის სპეციფიკიდან გამომდინარე ცხადია, რომ საწყის ეტაპზე განხორცი- 

ელებულ ურთიერთსწორებაში დაშვებულმა შეცდომამ შეიძლება შემდგომი შეც- 

დომების დაგროვება გამოიწვიოს. ამიტომ ზოგი მეუ მეთოდი საწყის ეტაპზე 

განხორციელებული ურთიერთსწორების კვლავ განმეორება-გადამოწმების შესაძ- 
ლებლობზას უშვებს. მეუ-ს სხვა მეთოდი სხვადასხვა ეტაპზე გამოიყენებს მსგავ- 

სებათა სხვადასხვა მატრიცას. 

ზოგადად, ცილის თაწამიმდევრობებში გაჩენილ გამოტოვებათა განაწილება არაა 

შემთხევევითი. გამომდინარე იქიდან, რომ არსებობს სტაბილური ცილის შენარ- 

ჩუნების მოთხოვნა, შეიძლება ვივარაუდოთ მნიშვნელოვანი ევოლუციური ზეწო- 

ლის არსებობა იმ გამოტოვებების საწინააღმდეგოდ, რომლებიც შეიძლება გაჩნ- 

დეს მეორეული სტრუქტურის ელემენტებში. სწორედ ამის შედეგია ალბათ ის, 

რომ ჩამატება - გამოტოვებებს ძირითადად ვხვდებით ცილის ყულფების ნაწილ- 

ში. ასეთი ტენდენციები შეიძლება გამოყენებულ იქნეს მეუ-ს დასახვეწად. კერ- 

ძოდ, თუ მეუ-ში მონაწილე ერთი ან რამდენიმე ცილის მეორეული სტრუქტურის 

ელემენტების შესახებ ინფორმაცია ცნობილია, გამართლებულია მეორეულ 

სტრუქტურაში გაჩენილი გამოტოვებები ყულფების ნაწილში არსებულ გამოტო- 

ვებებზე მეტად დაჯარიმდეს. 

264



CLI0I514L VV”V და სხვა იერარქიული ურთიერთსწორების 

განმახორციელებელი პროგრამათა პაკეტები 

CLV5I1I#ტL V ((ჩხითი§იი 6 მ1., 1994) წარმოადგენს მრავალწევრა ერთობლივი 

ურთიერთსწორების იერარქიული ვარიანტისა და ადვილად მოსახმარი ინტერ- 
ფეისის ერთობას. იგი მუშაობს უმრავლესობა კომპიუტერული სისტემების პირო- 

ბებში. CLV5I#ტL V “უზრუნველგვყოფს სხვადასხვა ჩანაცვლებათა მატრიცების 

ფართო არჩევანით და ურთიერთსწორების დახვეწის მოთხოვნიდან გამომდი- 

წარე, იძლევა ხელახალი ურთიერთსწორების განხორციელების საშუალებას. იგი 

ამასთანავე ითვალისწინებს მეორეულ სტრუქტურათა ელემენტების განაწილების 
სურათს და გამოტოვებათა დაჯარიმებას ახდენს ამ სურათთან შესაბამისად. 

CLს51#ტL VV წარმოადგენს ყველაზე ფართოდ გავრცელებულ და მრავალი 

თვალსაზრისით ყველაზე ადეკვატურ მეუ-ის განმახორციელებელ პროგრამათა 

პაკეტს. თუმცა არსებობენ სხვა პაკეტებიც, რომლებიც გამოირჩევიან გარკვე- 
ულწილად განსხვავებული შესაძლებლობებით. მაგალითის სახით შეგვიძლია 

მოვიყვანოთ #Mს?§ (83909, 1990), რომელიც თაწამიმდევრობათა წყვილური 

შედარების პროცესში ეფუმნება 2 ქულათა ჯამებს და ამ უკანასკწელთა გამოთ- 

ვლისას იყენებს თანამიმდევრობათა შემთხევევითი გადაჯგუფების პროცედურას. 

გარდა ამისა, «კრთიერთსწორების გენერირება #MIL§-ს შეუძლია ფილოგენე- 

ტიკური ხის აგების გარეშეც. ეს უკანასკნელი თვისება განსაკუთრებით მომ- 

გებიანია დიდი რაოდენობა თაწამიმდევრობებათა ურთიერთსწორების შემთხ- 

ვევაში, რადგანაც თავიდან გვაცილებს მრავალ წყვილურ ურთიერთსწორებათა 
განხორციელების აუცილებლობას და ამცირებს მეუ-ზე დასახარჯ სამანქანო 

დროს. ამასთან #ML§ უზრუნველყოფილია ფილოგენეტიკური ხის ვიზუალიზა- 

ციისათვის საჭირო პროგრამათა პაკეტით, რომელიც გვეხმარება ურთიერთ- 

სწორებაში ჩასართველ თანამიმდევრობათა შერჩევაში. პროგრამათა პაკეტის 

ნაკლს წარმოადგეს რთული „მენიუთი“ აღჭურვილი ინტერფეისი. 

ნ5I-8L#451-ით განხორციელებული მრავალწევრა 

ერთდროული ურთიერთსწორება 

საკვლევი თანამიმდევრობის მსგავსი თანამიმდევრობების წარმოჩენის მიზნით 

თაწამიმდევრობათა შესახებ მონაცემთა ბაზების ანალიზი შესაძლებელია განხორ- 
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ციელდეს უფრო სრულყოფილად, თუ დავეყრდნობით მრავალწევრა ერთდრო- 

ულ ურთიერთსწორებას და არ შემოვიფარგლებით მხოლოდ ორი თანამიმდევ- 

რობის შედარების შედეგებით. L5I-8L#ტ5L (#თCხს! CL 21, 1997) პროგრამათა 

პაკეტის დახმარებით შესაძლებელი გახდა განხორციელებულიყო მრავალწევრა 

ერთდროულ “ოურთიერთსწორებისას მიღებულ პროფილებზე დაფუმნებული 

ბაზის ანალიზი. ამრიგად L5I-8L#5I-ით მონაცემთა ბაზის ანალიზის პროცესში 
გენერირდება მრავალწევრა ურთიერთსწორება. ოღონდ უნდა აღინიშნოს, რომ ამ 

უკანასკნელ ურთიერთსწორებას ცოტა აქვს საერთო CLV5I#L VV, #MIXL5, ან სხვა 
ტრადიციული მეთოდებით განხორციელებულ მრავალწევრა ურთიერთსწო- 

რებასთან ტრადიციულ ურთიერთსწორებისას საბოლოო ურთიერთსწორების 

სიგრძე, როგორც წესი, აღემატება თითოეული ცალკეული თანამიმიდევრობის 
სიგრძეს, რადგანაც ურთიერთსწორება გამოტოვებებითაა ოპტიმიზირებული. 

ამის საპირისპიროდ L5I-8L#.5I-ით განხორციელებული მრავალწევრა ურთიერთ- 
სწორება ყოველთვის საკვლევი თანამიმდევრობის სიგრძის ტოლია. თუ საკვლევი 

თანამიმდევრობის (ან მისი პროფილის) მონაცემთა ბაზის თანამიმდევრობასთან 
ურთიერთსწორებისას საჭირო ხდება გარკვეული ჩამატების განხორციელება, 

მაშინ ჩამატების გამომწვევი ფრაგმეწტი უკუიგდება მონაცემთა ბაზის 

თანამიმდევრობიდან. საბოლოო ურთიერთსწორება ამგვარად გამოააშკარავებს 
მხოლოდ იმ ამინმჟავებს, რომლებიც საკვლევის მოცემული პოზიციას შეესა- 

ბამებიან. აქეყდან გამომდიწარე L5I-8L#5I-ით განხორციელებული მრავალწევრა 

ურთიერთსწორება და მასთან ასოცირებული სიხშირეთა ცხრილები და პროფი- 

ლები წარმოადგენს მეტად ეფექტურ საწყის მონაცემებს იმ მეთოდთათვის, 
რომელთა მიზანია ცილის ფუნქციისა და მეორეული სტრუქტურის ელემენტების 

წინასწარმეტყველება ძ)0M%0+M, 1999; CV გიძ 8ვ»Lით, 2000). 

მრავალწევრა ერთდროული ურთიერთსწორების 
ინტერპრეტირების საშუალებები (პროგრამათა პაკეტები). 

მრავალწევრა ერთდროული ურთიერთსწორება შიეძლება ახდენდეს 500 ან მეტი 

ამინმჟავისაგან შემდგარ ასეულობით თანამიმდევრობის ერთდროულ შედარებას. 
მონაცემთა ასეთი მოცულობის პირობებში საკვანძო კანონზომიერებათა 
გამოვლეწის მიზნით ანალიზის ჩატარება გაძნელებულია და ამიტომ, მეტად 

მნიშვნელოვანია ურთიერთსწორების ისეთი სახით წარმოდგენა, რომ შესაძლე- 

ბელი იყოს მისი ინტერპრეტირება. ასეთი წარმოდგენის ფორმირების ერთადერთ 
საშუალებას ადრე ურთიერთსწორების მრავალფურცლიანი ამონაბეჭდის 

გაკეთება, ამ ფურცლების შესაბამისი ფორმით შეწებება, შეწებების შედეგად 
მიღებული პლაკატის ანალიზი და ანალიზის შედეგად წარმოჩენილ კანონზომი- 
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ერებათა სხვადასხვა ფერებით გამოყოფა წარმოადგენდა. ასეთი მიდგომა 

შეიძლება დღესაც სასარგებლო იყოს, მაგრამ ცხადია, რომ იგი მოუხერხებელია. 

ურთიერთსწორების ვიზუალიზაციისათვის მოხერხებული საშუალებების შექმნა 

საკმაოდ მნიშვნელოვან ამოცანას წარმოადგენს. ასეთი ამოცაწის გადაწყვეტა 

ემსახურება როგორც ანალიზის, ისე პუბლიკაციის ხარისხის გაუმჯობესებას. 

ვიზუალიზაციის საშუალებებათა ერთ-ერთ მაგალითად გამოდგება პროგრამათა 

პაკეტი #L5CLILI (8ვ-იი, 1993), 4L5CLIXLL იყენებს მრავალწევრა ერთდროული 

ურთიერთსწორების მონაცემებს, როგორც შემავალ მონაცემებს და იშლევა 

ხი%5CICXCL ფორმატში ჩაწერილ ფაილს, რომლის ანალიზის მიზნით მოხმარება 

გაადვილებულია. 192 სურათზე მოცემულია #L5C0I0I-ის გამოსავლის 

ფრაგმენტი. როგორც სურათიდან ჩანს, თუ ურთიერთსწორების სვეტი იდენტური 

ამიწმჟავებისაგან შედგება, იგი გამოიყოფა წითელი ფერით, ხოლო მსგავსი 

ფიზიკურ-ქიმიური თვისებების მქონე ამიწმჟავებისაგან შემდგარი სვეტი კი 

ყვითლით. დანომვრა შეესაბამება ქვედა თანამიმდევრობას. მწვანე ისრები 

მიუთითებს ბეტა ფურცლოვან ფრაგმენტზე, შავი ცილინდრები კი -ალფა 
სპირალებზე. 
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სურათი 19.2. #L5CXIIVX (88Xხი», 1993) პროგრამათა პაკეტის გამოსავალი მონაცემეზი. 

სუბურთიერთსწორება - #M#5 პროგრამათა პაკეტი 

#L5CსILI საშუალებას იძლევა ცილოვანი ოჯახის შიგნით დაფიქსირდეს კონსერ- 

ვატული პოზიციები და გარკვეული შეფერილობით გამოიყოს ისინი. შესა- 
ბამისად, #L5CIIნI უფრო სადემონსტრაციო საშუალებაა, ვიდრე ანალიზის. ამის 
საპირისპიროდ არსებობს პროგრამათა პაკეტი #M#5 (#ვ1)ს/51§ 0, Mს)0 ი)” 4IIთდირძ 
50ძV00ი0005; LIVIთოდ%0»6C მიძ 82XC0ი,1993), რომელიც სწავლობს მრავალწევრა ურთი- 
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ერთსწორებაში მონაწილე თაწამიმდევრობათა შორის ურთიერთდამოკიდებუ- 

ლებებს და იძლევა ფუნქციისათვის პოტენციურად მწიშვნელოვან ამინმჟავებს. ეს 

ხორციელდება იმის ხარჯზე, რომ #M#.5 ავლენს და აანალიზებს მსგავსებებსა და 

განსხვავებებს მრავალწევრა ურთიერთსწორებაში მონაწილე თანამიმდევრობათა 

ქვეჯგუფებს შორის. ასე მაგალითად, ვთქვათ, გასაანალიზებელია თანამიმდევ- 

რობათა ოჯახი, რომელშიც ადგილი აქვს გარკვეულ ვარიაცებს, მაგრამ გვხვდება 

პოზიციები, რომლებიც მთელი ოჯახის მიმართ ავლენენ კონსერვატულოგბას. 

თანამიზგდევრობათშორისი მსგაჟყსება 
–-- > 

  

  

  

    
  

  

    
       

  

ურთერთსწორებული პოზიციები 

1.2 მ 

         

  

  

        
  
            

456789914 
: (18. IV-I L–9VI9ი 
14. 908-ოI.I L6L. 
: ომ. სმიVM0L/- 
: იომ ხმიVLწნLV" 

CI სმიVMნVI/ 
თოს. L0იL» 
II. სშს! L0L# 
CI #M-LM91+I 
CI 8! / 

(9, II CVM6L# 
(შმიოიIსI, CCLIი+ა» 
(9V II CC! / VV” 
(მშსმ4CI) 1I0#// 
მიმ, CMLM6#ი 
(IV IსმვVI M##-:; 
ლ,მ.CLLIიV». 
მიმ CLI ი "ს 
(რსმაშ 6) ი0L» 
((ოIIIIV 6) C00V" 

– 6 1 99952 
(უუმაIV ტLი ი” 

: _-–- (ოო8იIნ 6V8”-V 

ქ ბი! 210M342:6. შეეჯგოუVეტის : 8C 900V!: 
სირ მოIმსIICV-”0V/Mჰ სასღერები (LC 621019949 L 

| მსგავსება (4XC 101 9 48. ! “ა; VV 

გავაე 2 % 88 
#VL 

განსხეავება |#VCC ფ 

8XLCI, 

მსგაესების სიხშირე 
(მსგავსებულ ქეეჯგუფია წილი)! –- 

მსგავხებ 1010 98898 
ანსხუაუუბი, 6. 

განსხვაყებათა სიხშირე L. _ L-   დანსხეივებულ ქეჟჯგუყოა წილი! 

      

სურათი 19.3. #4M#45 
პროგრამათა პაკეტის 

გამოსავალი მონაცემების 
მაგალითი. სხვადასხვა 

ქვეჯგუფბის შიგნით 
ნაპოვნი კონსერვატულო- 
ბის საილუსტრაციოდ 

გამოიყენება სხვადასხვა 

შეფერილობა. კონსერვა- 

ტულობის სიდიდე (LL 
VIX85(00C გიძ 83X0»ი, 1993; 

2VCICხ1!) CC 2I., 1987) იცვ- 
ლება 0-დან 10-მდე და 

ახასიათებსს თითოეული 

ურთიერთსწორების სვე- 
ტის შიგნით ფიზიკურ- 
ქიმიურ თვისებათა მსგავ- 
სების ხარისხ. “«ურთი- 
ერთსწორების ქვემოთ 

განთავსებულ სტრიქონში 
სახელწოდებით „მსგავ- 
სება, მოცემულია კონ- 
სერვატულობის სიდიდე 

ქვეჯგუფთა დაწყვილებისა და კომბინირების შედეგად წარმოქმნილ ჯგუფთა 
გაერთიანეზეზისათვის, თუ კონსერვატულოზის სიდიდე არაა ნაკლები რაღაც 
ზღვრულ მწიშვნელობაზე. ასე მაგალითად, მე-7 პოზიციაში 4 და 8 ქვეჯგუფები 
ერთიანდებიან კონსერვატულოზის სიდიდით 9. შემდგომი სტრიქონი სახელწო- 
დეზით „განსხვავება“ (“01წთდიL ივსა”) გვიჩვენებს წყვილებს იმ ქვეჯგუფებისა, 
რომელთა კომბინაციამ გამოიწვია კონსერვატულობის სიდიდის ზღვრულ მნიშვ- 
წელობაზე დაბლა დაწევა, ასე მაგალითად, მე-3 პოზიციაში ,9 და C ქვეჯგუფების 
შიგნით ადგილი აქვს სრულ იდენტუროზას. მაგრამ როცა ხდეზა მათი კომბინირება 

კონსერვატულობა ეცემა 7-მდე, ანუ ზღვრულ მნიშვნელოზაზე, 8-ზე დაბლა. მსგავ- 
სებეზისა და განსხვაცეზების შესახებ ჯამური მონაცემები მოცემულია სიხშირეთა 
ჰისტოგრამის სახით. 
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შეიძლება ვივარაუდოთ, რომ ეს უკანასკნელნი მწიშვნელოვანია როგორც სტრუქ- 

ტურის სტაბილურობისათვის, ისე საერთო ფუნქციის რეალიზებისათვის. იმ 

პოზიციებისათვის კი, რომლებიც ავლენენ კონსერვატულობას მხოლოდ თანა- 

მიმდევრობათა გარკვეული ქვეჯგუფის შიგნით, მაგრამ იცვლებიან ოჯახის 

დანარჩენი წევრების შემთხვევაში„ შეიძლება ვივარაუდოთ, რომ ისინი 

მნიშვნელოვანია მოცემულ ქვეჯგუფში შემავალი ცილების რაღაც სპეციფიკური 

ფუნქციის განხორციელებისათვის. #M#§ ახდენს უკანასკნელთა იდენტიფიცი- 

რებას,ს 19.3 სურათზე მოცემულია #M#5-ით განხორციელებული ანალიზის 

საფუძველზე მოპოვებული ტიპიური ინფორმაციული სურათი. 

წასაკითხად რეკომენდირებული ლიტერატურა 

#2ხაCჩ VV, 5მოძიI C (1983). "CIC9იიმი/ 0' 0I0LCIი §6ლ0იძგთ/ 5CLVCVCVI6: იმ(L0Iი 

ICC0ყი1ყ0ი 0 ჩVძIიყნი-ხიიძიძ გიძ ხიით6Lოიგ! წიმხIIდა". ,9/000/I/»თ16/5 22 (12): 2577- 

637. 

CვMი16V, |., იაყსLჩი»იC, L. I. #. წიხჯიი, 8. (1978)./ისჯთომ/ 0/ /V0/6Cც/ვI 810108), 120, 97- 

120. 

0. C. #ი0110, L. ჩ. Cიჩიი 8 IL. Lგიდოძყი (1990) IICინXCVCო6ი(L5 1ი ნX0LCIი 50C0იძმL/ 

5ლხისCხL6 6ICძICყიი ხა გი CიIIმიC6ძ M6სX81 MCCVიIX, /00თმ/ ი/ IM0/9CVI/2+ .5010ყე),, 214, 

171-182. 

სსი61ხმXLC,ნ., LმიLიი,C მოძ VVIIIIგლი§, LL. (1986) 1ი #X-2//C/ MI9ნოხყ(0ძ M-0C0941ი#, 

Cძა5.წსოი)ხვXL, ს.ს. «+ MCC1CII8იძ, |.C. (MIIL ILX2§§, CმIიხიIძი6, M#), Vი0I. 1, იხ. 318-362 

L, LI0CV/იIძ LICI1CV მოძ M2Xყი L-810IV 5 (1989) „ 6X0LCIი §6CიიძმLV 5CVICCხსXC 0L6ძ1Cციი 

VICხ გ ო60L81 ი6CV0II+ ნI0C, M29. #იCმძ. 5CI. LI5/" VიI. 86, იი. 152-156 

I0IC L, Cღს2ისი1I§ C, 5მოძიL C, LსიმICV C, VII6იძ C. # (1992) „ძმLვხმ5C 0 ხIL0LCIC 

5წოსიწსს6 ჩ30ი1I0I05 VILხ C0თთიი ჩიI01იყ თოიCI§. 1ILXCLCI> 5C1.,1:1691-1698. 

წმიხიხთ L, 53ოძიL C. (1995) „# ა«იძსიილტ 0I000LCV მილX:ივლხ (0 §ლმICხ!1ინ »IიLიი 

ძმLგხმე0§.“ |. M01. ს101., 251:390-399. 

80M1I6 IC,. Lს0Lხა/ LL, ს1§56იხ0I§ L. (1991) „# IიCხიძ L0 1ძიი0ჩ/ ხIიLCIი 5§60ს0Cი005 Lხ8C 

L01ძ 1ოL0 8 #ო0V CხX66-ძ!ოი6ი510იმ1 §ღ0CნსX6.“ 5C16თC6. 253:164-169. 
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IიX ძიLიCცით 01 ძ15Cმ0LI/-XC1მL6ძ 560060005, მოძ 0IX0CLCI= L0Iძ LXCC0წX2III0»X.) 
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სეითი, C. ). (1990). ”X0L6CI0 თას100I6C §60060CC მIწიIიტიL მიძ ჩიიხ1ი იმი თ მხიხIიყ. 
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თავი 7 

მოლეკულათშორისი ურთიერთქძმედებების 

წინასწარმეტყველება 

20. ცილა - ცილა ურთიერთქმედების 

წინასწარმეტყველება 
უჯრედის მოლეკულურ ბიოლოგიაში მნიშვნელოვანი ცოდნის დაგროვების 

კვალობაზე წათელი ხდება, რომ საჭიროა გენების და შესაბამისი ცილოვანი 

მოლეკულების არა მხოლოდ დამოუკიდებელ ერთეულებად განხილვა, არამედ 

მათი გარკვეული ქსელებისა თუ ბიოლოგიური ციკლების შემადგენელ 

ნაწილებად მოაზრება. უჯრედში ბიომაკრომოლეკულათა ფუქნციური გამოვლი- 

ნებების თავისებურებათა სრულფასოვანი ახსნა შეუძლებელია მხოლოდ 

საკუთარ თვისებათა ჭრილში განხილვის პირობებში, აუცილებელია უჯრედული 

კონტექსტების გათვალისწინებაც. 

გენეტიკური ინფორმაცია შესაძლებელია განხილულ იქნეს როგორც ცოცხალი 

უჯრედის მოწყობის და გამართულად ფუნქციონირებისათვის აუცილებელი 

საშუალებების და ამ საშუალებათაგან შემდგარი ბიოლოგიური სისტემების 
შესახებ ინფორმაცია «დღეს, თანამედროვე ბიოლოგიის უმნიშვნელოვანესი 

ამოცანის, გენეტიკური ინფორმაციის სრულად წარმოჩენის ამოცანის გადაწ- 
ყვეტის პროცესი თვისობრივად ახალ, სისტემურ მიდგომებს საჭიროებს. შესა- 

ბამისად, გაჩნდა აუცილებლობა, ცოცხალი უჯრედის ფუნქციონირებისათვის 

მნიშვნელოვან საშუალებათა ფუნქცია მოვიაზროთ გარკვეულ ბიოლოგიურ 

სისტემათა (უჯრედულ სტრუქტურათა, მოლეკულურ ქსელთა თუ მეტაბოლურ 
ციკლთა) ფუნქციონირების ჭრილში. ცილა - ცილა ურთიერთქმედებათა 

შესწავლა წარმოადგენს სწორედ უპირველეს და მნიშვნელოვან ეტაპს ცოცხალი 

უჯრედის ცხოველმყოფელობის წარმმართველ უჯრედული სტრუქტურების, 
მეტაბოლური ციკლებისა და შესაბამისი ბიომაკრომლეკულური ქსელების 

მოწყობისა და ფუნქციონირების მოლეკულურ მექანიზმებში გარკვევის გზაზე. 

როგორც აღინიშნა, ცილათშორისი ურთიერთემედებები ბევრი ბიოლოგიური 

ფუნქციის რეალიზების საფუმშველს ქმნის. ასე მაგალითად, უჯრედგარე სივრ- 
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ციდან უჯრედშიგნით სიგნალის გადაცემის პროცესი უფუმნება სასიგნალო 
მოლეკულებს შორის ცილა-ცილა ურთიერთემედებებს. თავის მხრივ, სიგნალის 

გადაცემის (ტრანსდუქციის) პროცესი ფუნდამენტურ როლს თამაშობს უამრავ, 
როგორც ნორმალურ, ისე ანომალურ (პათოლოგიურ) ბიოლოგიურ პროცესში. 

ცილები შესაძლებელია ურთიერთქმედებდნენ დიდი ხნის განმავლობაში და 

ქმნიდნენ სტაბილურ ცილოვან კომპლექსს. ცილები შეიძლება წარმოადგენდნენ 

სხვა ცილების გადამტანებს (მაგალითად ციტოპლაზმიდან ბირთვში ან პირიქით, 

როგორც ეს ხდება ბირთვულ ფორებში მომქმედ იმპორტინების შემთხვევაში). და 

ბოლოს ცილები შეიძლება მყისიერად, მცირე დროის განმავლობაში ურთიერთ- 

ქმედებდნენ სხვა ცილებთან, ამ უკანასკნელთა მოდიფიცირების მიზნით (მაგა- 

ლითად პროტეინკინაზა, რომელსაც გადააქვს ფოსფატის ჯგუფი სამიზნე ცილა- 

ჯე). მოდიფიკაციებმა შესაძლებელია გავლენა იქონიოს ცილა-ცილა ურთიერთ- 

ქმედებაზე. ასე მაგალითად, 5LII2 დომენის მომცველი ცილების სხვა ცილებთან 
დაკავშირების უნარი ვლინდება მხოლოდ მაშინ, როცა ფოსფორილირებულია 

ტიროზინის ამინმჟავური ნაშთი. ცილა-ცილა ურთიერთქმედებებს ცენტრალური 

როლი ენიჭებათ ცოცხალ უჯრედში მიმდინარე პრაქტიკულად ყველა ბიოლო- 

გიურ პროცესში და შესაბამისად ამ ურთიერთქმედებათა შესახებ ინფორმაცია 

უდავოდ უზრუნველბგვყოფს პათოლოგიათა მიზეზებში გარკვევისათვის 

აუცილებელი ცოდნით და ქმნის წინაპირობას ახალი თერაპიული საშუალებების 

შექმნისათვის. 

საზოგადოდ, ცილა-ცილა ურთიერთქმედებათა შესწავლასთან დაკავშირებულ 

ამოცანათა სიმრავლეში შეიძლება გამოვყოთ ორი განსხვავებული ბუნების 

ამოცანა: «ურთიერთიქმედებაში უშუალოდ ჩართულ ამინმჟავათა ან ცილის 

ფრაგმენტთა წარმოჩენის (წინასწარმეტყველების) ამოცანა და პოტენციურ 
პარტნიორთა (მოცემულ ცილასთან ურთიერთქმედებაში შესვლის 
შესაძლებლობის მქონეთა) წარმოჩენის ( წინასწარმეტყველების) ამოცანა. ამ 
განსხვვებულ ამოცანთა გადაწყვეტისათვის გამოსადეგია როგორც 
ბიოფიზიკური და ბიოქიმიური მეთოდებიდ„ რომელთაც საშუალებითაც 

შესაძლებელია უშუალოდ დაფიქსირდეს კომპლექსის წარმოშობა (მაგალითებად 

გამოდგება ქრომატოგრაფული მეთოდი, კო-იმუნოპრეციპიტაციის მეთოდი, 

ქიმიური გზით ( კოვალენტური ბმით) კომპლექსის დაფიქსირების მეთოდი და 

სხვა), ასევე არაპირდაპირი გენეტიკური მეთოდები (მაგალითად გენთა სუპ- 

რესიის, მუტაგენეზის და სხვა). დღეს, თანამედროვე გენომური და პოსტგენომუ- 
რი ტექნოლოგიების პირობებში მნიშვნელოვნად შეიცვალა შესაძლებლობები და 

ცილა-ცილა ურთიერთექმედებათა შესახებ გაცილებით მოკლე დროში გაცილებით 

მეტი მონაცემის მიღება ხდება პროგრესის საფუძველი გახდა ისეთი ექსპე- 

რიმენტული მიდგომების ავტომატიზაცია, როგორიცაა მაგალითად, საფუარში 

ორნაწილა ჰიბრიდულობაზე დაფუმნებული მიდგომა და მასსპექტრომეტრული 

მოდგომა. ამის პარალელურად შემუშავებულ იქნა მთელი რიგი ბიოინფორ- 

მატიკული მეთოდებისა, რომლებიც ეფუძნებიან თანამიმდევრობათა და გენომთა 
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შესახებ მონაცემთა ზაზებში თავმოკრილ დიდძალ ინფორმაციას. ქვევით 
შევეცდებით წარმოდგენა შევქმნათ ამ ზიოინფორმატიკულ მიდგომებზე. მაგრამ 

უშუალოდ მათზე გადასვლამდე შევეხებით შესაბამისი მიდგომების წარმოშობის 

ბიოლოგიურ საფუშსმვლებს . 

სტრუქტურითა და ფუნქციით განპირობებული თავისებურებანი 
ასახულნი ევოლუციურ სურათში. 

ზიომაკრომოლეკულების, მათ შორის ცილათა თანამიმდევრობების ევლუციურ 

ცვლილებათა სურათი, როგორც წესი აღიწერება მრავალწევრა ერთდროული 

ურთიერთსწორების (მეუ) საშუალებით. ურთიერთსწორებულ პოზიციებში (სვე- 
ტებში) მუტაციების (ცვლილებების) ანალიზის საფუძველზე შესაძლებელია ცი- 

ლის ფუნქციური და სტრუქტურული თავისებურებების თაობაზე მეტად მწიშვ- 

წელოვანი ინფორმაციის მოპოვება. 

კონსერვაცია 

ერთ-ერთი მნიშვნელოვანი ინფორმაცია, რომლის მოპოვებაც შესაძლებელია 
მრავალწევრა ერთდროული ურთიერთსწორების (მეუ) საფუძველზე ეს არის 

ინფორმაცია კონსერვატული პოზიციების შესახებ (იხ. სურათი 20.1). 
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უცვლელი შემადგენლობის მქონე პოზიციების არსებობის ახსნა მარტივია - ამ 

პოზიციებში განლაგებული ამინმჟავები მეტად მნიშვნელოვანია სტრუქტურისა 
და ფუნქციისათვის და ამის გამო დაუშვებელია მათი შეცვლა ევოლუციის 

პროცესში. კონსერვატული პოზიციები, როგორც წესი, გვხვდებიან ან ცილის 

სტრუქტურული ბირთვის ნაწილში ( ე.ი. სტრუქტურულად მნიშვნელოვანია), ან 
ცილის აქტიური ცენტრის წაწილში (ე.ი. ფუნქციურად მნიშვნელოვანია). თუმცა 

არსებობს მონაცემები, რომლებიც მიუთითებს გარკვეულ დამოკიდებულებაზე 

ცილის სხვა ცილებთან დამაკავშირებელ უბნებს, კონსერვატულ პოზიციებსა და 
ამ პოზიციებში განლაგებულ ამინმჟავებს შორის. 

ოჯახზე დამოკიდებული კონსერვაცია (ევოლუციური ხის შტოთა 

განმსაზღვრელები) 

გამოარჩევენ კონსერვაციის უფრო ნატიფ სახესაც, ე.წ. ოჯახზე დამოკიდებულ 

კონსერვაციას. ასეთი ტიპის კონსერვატულ პოზიციებში განლაგებულ ამინმჟავებს 
სხვანაირად უწოდებენ ევოლუციური ხის შტოთა განმსაზღვრელებს. ოჯახზე 
დამოკიდებულების შემთხვევ გულისხმოსს პოზიციების კონსერვაციას 

მხოლოდ იმ ქვეოჯახთა შიგნით, რომლებიც წარმოადგენენ ფილოგენეტიკური 

ხის ცალსახად გამოკვეთილ შტოებს (ტოტებს) და ერთმანეთისაგან განსხვავდე- 
ბიან მოცემულ პოზიციაში, მხოლოდ მოცემული ქვეოჯახისათვის დამახასიათე- 

ბელი კონკრეტული ამინმჟავათი (იხ. სურათი 20.1). ამრიგად, ასეთი პოზიციები 

მოიცავს ოჯახის ფიოლოგენეტიკური ხის სტრუქტურის განსაზღვრისათვის 
საკვანძო ინფორმაციას და ალბათ განაპირობებს ქვეოჯახის ისეთ თავისებურე- 
ბებს, როგორიცაა დაკავშირების უნარი სხვა ცილასა თუ სუბსტრატთან. 

ურთიერთქმედებაში მონაწილე (ანუ ურთიერთქმედებაზე პასუხისმგებელ) 
ამინმჟავათა წინასწარმეტყველების მიზნით შექმნილ პირველ მიდგომათა სა- 

ერთო მიზანს წარმოადგენდა მრავალწევრა ერთდროული ურთიერთსწორებების 

(მეუ) საფუძველზე იმ პოზიციათა მოძიება რომლებიც დამახასიათებელია 

ცილათა დიდი ოჯახის შემადგენლობაში მყოფ თანამიმდევრობათა ცალკეული 

ჯგუფებისათვის. მიუხედავად იმისა, რომ ეს პირველი მიდგომები შეიქმნა 90-ანი 

წლების დასაწყისში მხოლოდ ახლა როგორც თანამიმდევრობათა ისე 

სტრუქტურების შესახებ მონაცემთა ბაზების მნიშვნელოვანი ზრდის პირობებში 

შესაძლებელი გახდა იმის ზუსტი შეფასება, თუ რამდენად ცალსახაა დამოკი- 

დებულება ევოლუციური ხის შტოთა განმსაზღვრელ ამინმჟავებსა და 

ურთიერთქმედებაზე პასუხისმგებელ ფუნქციურ უბნებს შორის. 
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კოევოლუცია (კორელირებადი მუტაციები) 

კიდევ ერთი თანამიმდევრობაზე-დაფუმნებული მიდგომა, შექმნილი ცილის 

სტრუქტურისა თუ ცილური კომპლექსების შესაძლებლობის წინასწარმეტყვე- 

ლების მიზნით, რომელიც იყენებს ასევე მრავალწევრა ერთდროულ ურთიერთ- 

სწორებას (მეუ), გულისხმობს კორელირებადი მუტაციების დეტექტირებას და 

მათ გამოყენებას ან ერთი ცილის შიგნით განთავსებულ, ან სხვადასხვა ცილაში 

ზ სურათი 20.2. დემონსტრირება 
ქეაძრვი ჰიპოტეზისა, რომელიც კორე- 
=-(C, ლირებად მუტაციას” უკავ- 

V , შირეზს შესაზამის პოზიციებში 

მყოფ ამინმჟავათთა წყვილის 
სივრცეში დაახლოებას, და 
ამით ხსნის კონტაქტში მყოფ 

ამ წყვილის დიდ როლს 
ცილის სტაბილური სტრუ- 

' L ქტურის თუ ცილა -ცილა 
სტაბილური კომპლექსის 
ჩამოყალიბების საქმეში, 

რაბტდოსა 
შუღი 

  

მყოფ ამინმჟავათა ურთიერთქმედების ფაქტის დასაფიქსირებლად. კორელირე- 

ბადი მუტაცია გულისხმობს ცალსახად გამოხატული კოვარიაციული ბუნების 

პოზიციათა წყვილის არსებობას (იხ. სურათი 20.1 და 20.2. ევოლუციური 

მოდელი, რომელიც ამართლებს კორელირებად მუტაციებში მონაწილე ამინმ- 
ჟავათათვის სივრცული მეზობლობის დაშვებას ეფუძნება სინქრონულ 

ცვლილებათა მოდელს. უკანასკნელი მოდელი გულისხმობს, რომ დამზერილ 
კორელირებად მუტაციათა ნაწილი მაინც შეესაბამება კომპენსატორულ 

მუტაციებს, ანუ შემთხვევებს, როცა სტაბილური სტრუქტურის შენარჩუნების 

მოთხოვნიდან გამომდინარე რაღაც პოზიციაში განხორციელებული მუტაცია 

კომპენსირებ ულია სინქრონულად განხორციელებული მუტაციით სივრცულად 

მომიჯნავე პოზიციაში. ამრიგად, ადგილი აქვს ცილის (ან ცილოვანი კომპლექსის) 
სტაბილობისათვის აუცილებელ კონტაქტთა შენარჩუნების მოვლენას ასეთ 
ბიოლოგიურ მიდგომებზე დაყრდნობით 1994 წელს ლფიხი) ს, 5მიძი: C, 5690C1ძ6L L 

და VმI0ი თვ # -ს მიერ შემოთავაზებულ იქნა მეთოდი, რომელიც ახდენდა 
ამიწმჟავათა სივრცული სიახლოვის წინასწარმეტყველებას (მართალია დაბალი 

ეფექტურობით) შემდგომში კორელირებად მუტაციებთან ერთად სხვა 

მახასიათებლების (მაგალითად კონსერვატულობა ან ჰიდროფობულობა) გამო- 
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ყენებით, შესაძლებელი გახდა ამინმჟავურ კონტაქტთა წინასწარმეტყველების 

გაუმჯობესება. მიუხედავად დაბალი სიზუსტისა, კონტაქტთა წინასწარმეტ- 

ყველება რიგ შემთხვევებში მეტად სასარგებლოა, ვთქვათ მოდელთა 

ფილტრირებისა თუ გხ IიI90 სიმულირების პროცესში. 

ურთიერთემედ უბანთა წინასწარმეტყველება 

სტრუქტურაზე დაფუმნებული მეთოდი ( ფიზიკური 
დოკინგი) 

ცნობილი სტრუქტურების მქონე ცილათა კომპლექსისათვის ურთიერთქმედების 
ფიზიკური სურათის დადგენის ამოცანა წარმოდგენს დოკინგის ზოგადი ამოცა- 
ნის შემადგენელ ნაწილს. მიუხედავად იმისა, რომ დოკინგის მეთოდის (განსა- 

კუთრებით კი ცილისა და დაბალმოლეკულური წაერთების დოკინგის) დახვეწა- 

განვითარების მიზნით დიდი მალისხმევაა გაწეული და ამ მეთოდის დახმარებით 

უამრავი ბიოლოგიურად აქტიური წაერთია (წამალია) დაპროექტებული, ცილა- 

ცილა ურთიერთქმედების განსაზღვის ამოცანა ჯერ კიდევ შორსაა საბოლოო 

გადაწყვეტისაგანი პრობლემა ძირითადად უკავშირდება იმას, რომ ცილის 

ზედაპირის ურთიერთქმედებაში შესვლის უნარის მქონე ნაწილების განსხვავება 

ცილის დანარჩენი ზედაპირისაგან ძნელია. 

მიუხედავად სიძნელეებისა, მკვლვართა გარკვეულმა ჯგუფებმა მაინც შეძლო 

ფიზიკური დოკინგის განმახორციელებელი, გარკვეული დონით წარმატებული 

პროგრამათა პაკეტების (მეთოდების) შექმნა. ამ მეთოდთა ნაწილი დოკინგის 

პროცესში ცილებს განიხილავს მყიფე (ფიქსირებული) სტრუქტურის მქონე 

ობიექტების სახით და მათი ურითიერთ დაშორებისა და ორიენტაციის 

ცვლილების პირობებში ახდენს ცილის ზედაპირზე განლაგებულ, ურთიერთქმედ 

ანუ ურთიერთშეთავსებად ფრაგმენტთა მოძიებას. არის მეთოდები, რომლებშიც 

გათვალისწინებულია ზედაპირზე განლაგებულ ამიწმჟავათა გვერდით (და ძირი- 

თად) ჯაჭვთა მოქნილობა და ასეთ პირობებში ხორციელდება დოკინგი. 

დოკინგის პროცესში ტილის ზედაპირთა ურთიერთშესაბამისობის შესაფა- 
სებლად გამოიყენება სხვადასხვა პოტენციალი. პოტენციური ფუნქციები 

შეიძლება დაიყოს ორ ჯგუფად; ერთს ქმნიან კლასიკური ტიპის ნახევრად- 

ემპირიული, ატომ-ატომურ ურთიერთქმედებათა აღმწერი ფუნქციები (იხ. 

პარაგრაფი 18) , რომელთა ფორმირებისას ნაწილი პარამეტრებისა მიიღება 

კვანტურ-ქიმიური გათვლების საფუძველზე , ხოლო მეორე ნაწილი კი დაბალმო- 
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ლეკულურ, მოდელურ წაერთთა კრისტალების რენტგენოგრაფული მონაცემების 

ანალიზის საფუძველზე; მეორე ჯგუფი აერთიანებს ცოდნაზე დაფუძნებულ 

პოტენგიურ ფუნქციებს, რომლებიც იწარმოება ცნობილი ცილური კომპლექსების 

სტრუქტურულ მონაცემებზე დაყრდნობით. სტრუქტურული მონაცემების 
ანალიზის პროცესში აქცენტი კეთდება ცილის ისეთ მახასიათებლებზე, როგორე- 

ბიცაა ჰიდროფობულობა, ელექტროსტატიკური მახასიათებლები და სხვა. 

უფრო დაწვრილებით ინფორმაციას დოკინგ მეთოდების თაობაზე შეგიძლიათ 

გაეცნოთ პარაგრაფ 21-ში და Iვ1იისი I, M32 8, V/01ჩ§Xიი LI, MV§5§91ი0V LL -ის 2002 წლის 

მიმოხილვაში. 

თანამიმდევრობაზე დაფუძნებული მიდგომები 

ევოლუციური ხის შტოთა განმსაზღვრელი ამინმჟავები. ურთიერთქმედების 

ზედაპირსა და ევოლუციური ხის შტოთა განმსაზღვრელ ამიწმჟავათა შორის 

ურთიერთდამოკიდებულის არსებობის შესაფასებლად ჩატარებულ იქნა ცილათა 

მრავალი ოჯახის ამომწურავი ანალიზი. განსაკუთრებით მნიშვნელოვანი იყო 
პირდაპირი ექსპერიმენტებით იმის ჩვენება, რომ ცილათა სხვადასხვა ქვეოჯახე- 

ბის წარმომადგენელთა შორის ხის შტოთა განმსაზღვრელ ამინმჟავათა ურთი- 
ერთგაცვლას მივყავართ ცილათა შორის ურთიერთქმედების თვალსაზრისით 

სპეციფიკურობის შესაბამის ცვლილებამდე. ასეთ ექსპერიმენტულ მონაცემთა 
მაგალითებად შეიძლება მოვიყვანოთ 1999 წელს #>»სთა და თანამშ. -ის მიერ 
მცირე CIL აზთა XL825§ ოჯახის წარმომადგენლთა კვლევის შედეგები. 

კორელირებადი მუტაციები. ითვლება,ა რომ ცილათშორისი კორელირებადი 
მუტაციები მიანიშნებს იმ ამინმჟავებსა თუ უბნებზე, რომლებიც მონაწილეობენ 

ცილა-ცილა ურთიერთქმედებაში. ამინმჟავათა სივრცეში დაახლოების (კონტაქ- 

ტის) წინასწარნეტყველების საქმეში კორელირებად მუტაციებზე დაფუძნებული 
მიდგომა არ გამოირჩევა დიდი ეფექტურობით. მისი გამოყენებით გამართლე- 
ბულია ვიწინასწარმეტყველოთ მხოლოდ ამინმჟავების ურთიერთქმედ ცილათა 

ინტერფეისურ ზედაპირებში განლაგება. 

კორელირებად მუტაციებზე დაფუძნებული მიდგომის მიმზიდველობა მდგო- 

მარეობს იმაში, რომ წინასწარმეტყველების პროცესი არ მოითხოვს სტრუე- 

ტურული ინფორმაციის ქონას და ამით ჩნდება შესაძლებლობა წინასწარმეტყვე- 

ლება ვაწარმოოთ იმ შემთხვევაშიც, როცა ვფლობთ მხოლოდ თანამიმდევრობის 

შესახებ ინფორმაციას. კონფორმაციულ ინფორმაციაზე დამოუკიდებლობა იმითა- 
ცაა მიმზიდველი, რომ არაა საჭირო ცილის სტრუქტურის ისეთი თავისებურების 

გათვალისწინება, როგორიცაა ვთქვათ თავისუფალ და დაკავშირებულ მდგომა- 
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რეობეზს შორის კონფორმაციული განსხვავებები. ასეთ განსხვავებათა გათვა- 

ლისწინების აუცილებლობა დიდად ართულებს ფიზიკური დოკინგის ამოცანას. 

ჰიბრიდული მიდგომა 

მრავალი მეთოდი “ურთიერთქმედების ზედაპირის წინასწარმეტყველების 

პროცესში ერთდროულად იყენებს როგორც თანამიმდევრობაზე დაფუმნებულ, 

ისე სტრუქტურაზე დაფუძნებულ მიდგომებს. ვთქვათ გამოიყენება კორელი- 

რებადი მუტაციების შესახებ ინფორმაცია სტრუქტურულ ინფორმაციასთან 

კომბინაციაში. ასეთი მეთოდები გამოიყენება მაშინ, როცა ურთიერთქმედებაში 

შემავალი ცალკეული ცილების სტრუქტურები ცნობილია. ამ დროს კორელირე- 

ზადი მუტაციის წარმოჩენის საფუძველზე ხდება იმ ამიწმჟავურ წყვილთა 
წინასწარმეტყველება, რომელთა შორისაც შესაძლებელია ვიწინასწარმეტყველოთ 

ურთიერთქმედების უზრუნველმყოფი კონტაქტის არსებობა თავის მხრივ 

ასაეთნაირად მიღებული ინფორმაცია გამოიყენება საკვლევ ცილათა დოკინგ 

ანალიზის საფუშველზე წარმოჩენილ შესაძლო კომპლექსთა კომპლექტების 
ფილტრირებისათვის. 

ურთიერთქმედ პარტნიორთა წინასწარმეტყველება. 

ექსპერიმენტული მიდგომები 

ორნაწილა ჰიბრიდულობაზე დაფუძნებულ ახალ სტრატეგიათა შემუშავებამ 

საფუძველი დაუდო ურთიერთქმედ პარტნიორთა წარმომჩენ ექსპერიმენტულ 

მეთოდთა მნიშვნელოვან გუმჯობესებას საფუარსა და სხვა მისი რიგის 
ორგანიზმებში მოხდა სრული პროტეომის სკაწირება და შედეგად შეიქმნა შესაძ- 

ლებლობა ყველა ურთიერთქმედ ცილათა წყვილის გამოვლენისა. „ინტერა- 

ქტომი“ სრულფასოვანი წარმოდგენის მიზნით შემუშავებულ იქნა სხვა 
ექსპერიმენტული მიდგომებიც. მაგალითად, დაფუმნებული მასსპექტრომეტ- 

რულ ანალიზზე. მართალია, მთელ რიგ, დღეს გამოყენებად ექსპერიმენტულ 

მეთოდთა სიზუსტე შესაძლებელია კითხვის ქვეშ დავაყენოთ, მაგრამ მაინც 
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თამამად შეიძლება ვთქვათ, რომ უახლოეს მომავალში იარსებებს ზღვა ინფორ- 

მაცია ცილა -ცილა ურთიერთემედებათა შესახებ. 

ურთიერთქმედ ცილათა გაერთიანებები და მონაცემთა ბაზები. 

ცილა-ცილა ურთიერთქმედებათა შესახებ ზღვა ინფორმაციის დაგროვება 

განაპირობებს ურთიერთემედებათა შესახებ ახალი მონაცემთა ბაზების შექმნას. 
მიუხედავად ამისა, ურთიერთქმედ ცილათა დიდი, სტანდარტიზებული გაერთი- 

ანების (კოლექციის) ჩამოყალიბების პრობლემა ჯერ კიდევ არსებობს. არსებულ 
ბაზათა მაგალითებად შეიძლება მოვიყვანოთ: 

§9IM-L, რომელიც აერთიანებს ცნობილი სტრუქტურების მქონე ცილათა 

კომპლექსებს და მოიცავს მათი ინტერფეისების ფიზიკურ-ქიმიური 
თვისებების შესახებ ინფორმაციას (იCი://II3=L0L.ხ10C.C01სიხ1მ.0ძს./Cწ)- 

ხIი/5LIM/) 

MI§ა რომელიც მოიცავს საფუარის ცილათა შორის არსებულ 
ურთიერთქმედებათა დიდი წილის შესახებ ინფორმაციას 

(რაიი://VVVVVV.თ01I0§.ხ10ლხ6თ.თიყ.ძ0/იL0)//Cმ5L/C8ხ1C5/10იL6L8CL0»/) 

XIXIXC0M% მოიცავს ინფორმაციას ადამიანის ცილათშორისი ურთიერთ- 

ქმედებების შესახებ (სCი://ხX0იCL.ძისხ1CCVI5C.C0Lი). 

IL აერთიანებს ურთიერთქმედ ცილათა სხვადასხვა ტიპებს, შესაბამისი 

ანოტაციითა და ლიტერატურის მითითებით CთდCი://VVV-300616.ძსC-ჯიხ!. 

სC18.0ძას:8801/ძ1ნ.ჩ-თ!) 

ზ8ზMI). აერთიანებს ურთიერთქმედებებს, რომლებშიც არა მხოლოდ 

ცილები არიან ჩართულნი, არამედ ასევე ნუკლეინის მჟავეები და 

სხვადასხვა დაბალმოლეკულური ნაერთები. აქვე შესაძლებელია 

ურთიერთქმედებათა დამახასითებელი ისეთი ინფორმაციის მოძიებაც, 

როგორიცაა ვთქვათ, ურთიერთქმედების თანმხლები კონფორმაციული 

ცვლილებები, ბიოლოგიური ციკლები რომელთა პროცესშიც მოცემულ 

ურთიერთემედებას აქვს ადგილი და სხვა (სC§://VMV.ხIიძ.Cმ) 
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გენომურ ინფორმაციაზე დაფუმნებული კუმპიუტერული 
მეთოდები 

ურთიერთქმედ ცილათა წყვილების დეტექტირების ამოცანის გადასაწყვეტი 
საკაოდ ეფექტურ ექსპერიმენტულ მეთოდთა განვითარება-დახვეწის 
პარალელურად შემუშავებულ იქნა ბიოინფორმატიკური მიდგომებიც. თუმცა 

ზიოინფორმატიკულ მიდგომათა პირველი გენერაცია სპეციალიზირდებოდა 

ფუნქციურად დაკავშირებული (ერთი და იგივე ფუნქციის განხორციელებაში 

მონაწილე) ცილების დეტექტირების ამოცანის გადაწყვეტაზე და არ აკეთებდა 

აქცენტს კონკრეტული ფიზიკური ურთიერთქმედების დეტექტირებაზე. ასე მაგა- 

ლითად, წყდებოდა მოცემული სასიგნალო გზის რაღაც ნაწილის განხორცი- 

ელებაში მონაწილე ცილათა კომპლექტის გამოვლენის ამოცანა და ამავე დროს არ 

წყდებოდა სიგნალის გადაცემის პროცესში ცილათშორისი ურთიერთქმედებების 

სურათის გარკვევის ამოცანა. ქვემოთ ზოგადად ავღწერთ სამ ძირითად მიდგომას, 
რომლებიც წარმოადგენს გენომურ ინფორმაციაზე დაფუძნებით ცილების ფუნე- 
ციურ კავშირში ყოფნის განმსაზღვრელ მეთოდთა საფუძველს. 

ფილოგენეტიკური პროფილეზი. ეს მიდგომა გულისხმობს ისეთ გენთა 
დეტექტირებას, რომლებსაც გააჩნიათ მსგავსი სახეობათშორისი განაწილება. ანუ 

გენთა არსებობა/არარსებობის თვალსაზრისით ქცევის სურათი სახეობიდან 
სახეობამდე არ იცვლება ამ მიდგომის საფუძველად არსებული ჰიპოტეზა 

გულისხმობს, რომ ასეთი გენები ( და შესაბამისი ცილები) გამომდინარე იქიდან, 

რომ მათ არ შეუძლიათ დამოუკიდებლად არსებობა და ე.ი ფუნქციონირება, 

იმყოფება ფუნქციურ კავშირში მიუხედავდ მთელი რიგი რთული 

შემთხვევებისა, სადაც ეს ჰიპოტეზა არ მუშაობს, მოცემული იდეა ფუნქციურ 

კავშირში მყოფ ცილათა დეტექტირების ამოცანის გადაწყვეტის თვალსაზრისით 
აღმოჩნდა საკმაოდ ქმედითი. 

გენური მეზობლობის კონსერვაცია. ასეთი მიდგომა ეფუმნება იმ მოვლენას, რომ 
შორეულ ნათესაობაში მყოფ სახეობათა გენომებში ვლინდება გენომის გასწვრივ 
გარკვეულ გენთა სიახლოვის უცვლელობა (კონსერვაცია). ჯერ კიდევ 1997 წელს 
120225 |. CC 21. -ის მიერ იქნა ნაჩვენები, რომ კონკრეტული ბიოლოგიური 

ფუნქციის რეალიზებაში მონაწილე ცილათა შესაბამისი გენები გენომში გაწლაგე- 

ბულია მეზობლად. 

გენთა შერწყმა. მესამე მიდგომა ეფუმნება გარკვეულ გენომებში განცალკავებით 
არსებულ გენთა სხვა გენომებში შერწყმის მოვლენებს. ასეთ შემთხვევებში, აწუ 
როცა ორი ცილა გარკვულ ორგანიზმებში კოდირებულია განცალკავებული 

გენებით, და სხვა ორგანიზმებში კი ერთი (შერწყმის შედეგად მიღებული) გენით, 

ლოგიკურია ვივარაუდოთ, რომ ეს ორი ცილა, ერთ შეთხვევაში წარმოდგენილი 
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როგორც ორი დამოუკიდებული ერთეული და მეორე შემთხვევაში როგორც 

ერთი და იგივე ცილის ორი დომენი, ფუნქციურ კავშირში უნდა იმყოფებოდეს. 

კონკრეტულ მეტაბოლურ პროცესებში მონაწილე ცილების მაგალითზე ნაჩვენები 

იქნა, რომ ასეთ მოვლენებს ხშირად აქვს ადგილი. 

თანამიმდევრობათა შესახებ ინფორმაციაზე დაფუძნებული 

კუმპიუტერული მეთოდები 

ზემოთ აღწერილი მიდგომები არ ითვალისწინებდა თანამიმდევრობათა შესახებ 

არსებულ ინფორმაციას და ცილათა შორის ურთიერთქმედებათა არსებობის 

წინასწარმეტყველებისას ეფუძნებოდა გენომის შემადგენლობასთან, მის სტრუქ- 
ტურულ მოწყობასთან დაკავშირებულ თავისებურებებს (მაგალითად, ინფორ- 
მაციას იმის თაობაზე: არის თუ არ არის ესა თუ ის გენი მოცემულ გენომში, რა 

პოზიცია უჭირავს მოცემულ გენს მოცემულ გენომში და ა.შ.). უახლოეს წარსულ- 

ში შემოთავაზებულ იქნა მეთოდები, რომლებიც ასევე ეფუძნება ევოლუციის 

პროცესთან დაკავშირებულ ინფორმაციას, ოღონდ ამჯერად ინფორმაციის 
მოპოვება ხდება თანამიმდევრობათა ანალიზის საფუძველზე ( ანუ გამოიყენება 

ინფორმაცია თანამიმდევრობათა ევოლუციის თავისებურებების თაობაზე). 

ქვემოთ განვიხილავთ ორ ასეთ მიდგომას. 

კორელირებადი მუტაციები პირველი მიდგომა ეფუძნება კორელირებად 

მუტაციათა იდეას, რომლის შესახებაც ზევით გვქონდა საუბარი. როგორც ზემოთ 

იყო ნათქვამი, ურთიერთქმედების ზედაპირების წინასწარმეტყველების ამოცანის 

ამოხსნა დაიყვანებოდა ორი ცილის ამიწმჟავბს შორის ცილათშორის 
ურთიერთქმედებაში პოტენციურად შემსვლელი წყვილების წარმოჩენაზე. 

პარტნიორის მოძიების ამოცანის გადაწყვეტის შემთხვევაში მრავალწევრა ერთდ- 

როული ურთიერთსწორებისას (მეუ) შემოიფარგლებიან მხოლოდ ერთი და იგივე 
სახეობების თანამიმდევრობების გამოყენებით და ვლინდება სამი ტიპის 

კორელირებად მუტაციებში მონაწილე ამიწმჟავური წყვილები. ესენია: ერთი 

ცილის შიგნით დამზერილი კორელირებად მუტაციებში მონაწილე ამინმჟავური 

წყვილები, მეორე ცილის შიგნით დამზერილი კორელირებად 'მუტაციებში 

მონაწილე წყვილები და ცილათშორისი კორელირებად მუტაციებში მონაწილე 

წყვილები. ამ სამი ტიპის წყვილთა შორისი კორელაციის დამახასიათებელ 

სიდიდეთა განაწილებებზე დაფუძნებით ხდება ორი ცილის ურთიერთქმედების 

ინდექსის შეფასება გამოვლინდა ცალსახა კავშირი იწდექსის მაღალ 
მნიშვნელობასა და რეალური ურთიერთქმედების არსებობას შორის. 
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ფილოგენეტიკურ ხეთა მსგავსება. მეორე მიდგომა ეფუძნება ურთიერთემედ ან 

ფუნქციურ კავშირში მყოფ ცილათა ფილოგენეტიკური ხეების მსგავსებას. ასეთი 

მსგავსება პირველად დაკვირვებულ იქნა ინსულინისა და ინსულინის 

რეცეპტორის შემთხვევაში. პაზოსმა და ვალენსიამ 2001 წელს ურთიერთქმედ 

ცილათა წყვილების დიდ სიმრავლეზე ჩატარებული ანალიზის საფუძველზე, ე.ი. 
დიდი სტატისიკური დამაჯერებლობით აჩვენეს, რომ არსებობს მკაფიოდ 

გამოხატული დამოკიდებულება ფილოგენეტიკურ ხეთა მსგავსებასა და ცილა- 

ცილა ურთიერთქმედების არსებობას შორის. მათვე წარმოადგინეს ასეთი შედეგის 
ამხსნელი შემდეგი ჰიპოტეზა: ურთიერთქმედებაში მყოფი ცილები კოევოლუცი- 

ის სუბიექტებია. 

ფილოგენეტიკური ხეების მსგავსებაზე დაფუძნებული მეთოდის რეალიზებისას 

ქმედებათა პირველი ეტაპი ემთხვევა კორელირებად მუტაციებზე დაფუძნებული 

მეთოდის რეალიზების პირველ ეტაპს, ანუ აქაც ცილათა ურთიერთსწორება 

შემოიფარგლება ერთი და იგივე სახეობების თანამიმდევრობების განხილვით. 

ურიერთსწორების მონაცემების საფუძველზე თითოეული ცილისათვის (წყვილი- 

დაწ) იგება მატრიცა, რომლის ელემენტებიც გვიჩვენებს მოცემული ცილის 

თანამიმდევრობის სხვა ორგანიზმებიდან აღებულ თანამიმდევრობებთან მსგავ- 

სებას (დისტანციას) ამგვარად მიღებული მატრიცები მოიცავენ ცილათა 
ფილოგენეტიკური ხეების ასაგებ მონაცემებს. ამიტომ, ფილოგენეტიკურ ხეთა 
მსგავსების შესაფასებლად საკმარისია მოცემულ მატრიცათა შორის მსაგვსების 
შეფასება. რაც ხორციელდება მათემატიკური სტატისტიკის ცნობილ, კორელაცი- 

ური ანალიზის მეთოდებზე დაფუმნებით. 

პერსპექტივები 

უნდა ვივარაუდოთ, რომ მომავალში უჯრედში ცილა-ცილა ურთიერთქმედებათა 

სრული სურათის წარმოდგენის მიზნით მოხდება მძლავრ ექსპერიმენტულ 

მეთოდთა (საფუარში ორნაწილა ჰიბრიდულობაზე დაფუძნებული მიდგომა და 

მასსპექტროსკოპული მიდგომა) ძალისხმევით, თანამედროვე ბიოინფორმატი- 

კულ მიდგომათა ძალისხმევით, სტურქუტურული გენომიკის პროექტთა 

ფარგლებში გაშიფრულ სტრუქტურათა დოკინგის ძალისხმევით, დნმ- მიკრო- 

მატრიცებზე განხორციელებული ფართომაშტაბიანი ექსპერიმენტების ძალის- 

ხმევით მიღებულ შედეგთა ურთიერთშეჯერება. ამ ზღვა მონაცემთა სამართავად 

და შესანახად, ასევე შეიქმნება ახალი მონაცემთა ბაზები. ასეთი მძლავრი 

ინფორმაციული ნაკადების პირობებში მარტივი მოდელური სისტემებისათვის 
(მაგალითად საფუარები და ბაქტერიები) ჩვენ მალე შევძლებთ ცოცხალი 

უჯრედის ცხოველმყოფელობის წარმმართველ ცილურ “ოურთიერთქმედებათა 

ურთულესი ქსელის სტრუქტურაზე ზედაპირული წარმოდევენის შექმნას. 
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დღეს უკვე ვართ იმის მოწმე, თუ ურთიერთქმედებათა შესახებ ინფორმაციის 
დაგროვება როგორ ასტიმულირებს ფუნქციური და სტრუქტურული კავშირების 

შესახებ ახალი ინფორმაციის მოდინებას. ეს კი წარმოადგენს არა მხოლოდ 
უჯრედის ფუნქციონირების მექანიზმებში უფრო ღრმად ჩაწვდომის გარანტიას, 

არამედ ამ ფუნქციის მართვის საშუალებების, ახალი, ბიოლოგიურად აქტიურ 
ნაერთთა შექმნის (პროექტირების) გარანტიასაც. 
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21. დოკინგი. ლიგანდთა (წამალთა) პროექტირება. 

სტრუქტურულ ბიოინფორმატიკას თავისი წვლილი შეაქვს ახალი ქიმური ნაერ- 
თების აღმოჩენაში, პროექტირებასა და ოპტიმიზაციაში. ბიოინფორმატიკის დახ- 
მარებით წარმოებულ ქიმიურ წაერთთა სპექტრი მრავალფეროვაწია და მოიცავს 
წამლებს, ბიომასალებს, კატალიზატორებს, ზოგადად ახალ მაკრომლეკულებს. 
მოლეკულათა პროექტირება მნიშვნელოვან როლს თამაშობს ისეთი დარგების 
განვითარებაში როგორიცაა ორგანული ქიმია, ფიზიკური ქიმია, ქიმიური ინჟინე- 
რია, ქიმიური ფიზიკა, ბიოინჟინერია, მოლეკულური ბიოლოგია. ახალი თვისე- 
ბების მატარებელ ბიომასალათა პროექტირებისათვის გამოყენებული მეთოდები 
ასევე მრავალფეროვანია. ჩვენ შევეცდებით ჯერ წარმოვადგინოთ ის ძირითდი 
პრინციპები რომლებსაც ეფუძნება ზოგადად პროექტირების პროცესი და 
შემდგომ განვიხილავთ სივრცულ სტრუქტურაზე დაფუძნებული წამლის პროექ- 
ტირებას, რომელიც წარმოადგენს პროექტირების იმ სფეროს, სადაც დაგროვილია 
უდიდესი გამოცდილება. 

რა არის ის არსებითი მოთხოვნა, რამაც განაპირობა ახალ ლიგანდთა პროექტი- 
რების აუცილებლობა? სიტყვა „ლიგანდი“ (IM68ვიძ) წარმოებულია სიტყვიდან 
(სყ81ი»), რაც ნიშნავს „თასმას“, კავშირს. ლიგანდი, როგორც წესი, იხმარება იმ 
მოლეკულის აღსანიშნავად, რომელიც სხვა მოლეკულასთან მხოლოდ არაკოვა- 

ლენტურად ურთიერთქმედებს (იხ. სურათი 21.1). მეორე მოლეკულა, რომელსაც 

მოიხსენიებენ როგორც „სამიზნეს“ ან „რეცეპტორს“, ჩვეულებრივ უფრო დიდი 

ზომისაა ვიდრე ლიგანდი. ლიგანდ-რეცეპტორულ კომპლექსთა ფიზიკურ- 

ქიმიურ-ბიოლოგიურ თავისებურებათათ„ მრავალფეროვნებას განსაზღვრავს 

ლიგანდთა მრავალფეროვნება. ლიგანდსა და რეცეპტორს შორის არსებულ 

ურთიერთქმედებათა ბუნება განისაზღვრება ბალანსით იმ ძალებს შორის, 

რომლებიც მოქმედებს ლიგანდსა და რეცეპტორს შორის ერთის მხრივ და 

ცალკეულ მოლეკულებსა და გამხსნელის მოლეკულებს შორის მეორეს მხრივ. ეს 

მალები ატომის შემადგენელ ნაწილაკთა შორის ურთიერთემედებების შედეგია 

და ფუნდამენტურ მიახლოებაში მათი შესწავლა უნდა წარმოებდეს კვანტური 

მექანიკის მიდგომებით თუმცა კვანტური თეორიის გამოყენება ისეთი 

ბიოლოგიური სისტემების შესწავლის პროცესში, რომლებიც შედგება რამდენიმე 

ამინმჟავსაგანაც კი შეზღუდულია (არარეალური კომპიუტერული რესურსების 

საჭიროებიდან გამომდინარე) ამიტომ მოლეკულურ “«ოურთიერთქმედებათა 

აღსაწერად გამოყენებულ კომპიუტერულ მეთოდთა უმრავლესობა გულისხმობს 

ნახევრადემპირიული აწ სულაც ემპირიული პოტენციალებით სარგებლობას და 

შესაბამისად, არც თუ ისე ზოგადია თუმცა ექსპერიმენტის საშუალებით 
შესაძლებელია თეორიის მკაცრი შეფასება. 
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ლიგანდთა პროექტირების პროცესში ძირითდად ხდება ისეთ თერმოდინამიკურ 

მახასიათებლებზე დაყრდნობა, როგორიცაა: დაკავშირების თავისუფალი ეწერგია, 

პოლარულ და არაპოლარულ გარემოში ხსნადობა, და ა.შ. კინეტიკური მახასი- 

ათებლები, გამომდინარე იქიდან, რომ მათი როგორც ექსპერიმენტული, ისე 

სურათო 21.1. მიოგლოზი- 

  

თეორიული შეფასება გაძწელებულია, ნაკლებადაა გათვალისწინებული. თუმცა 
კინეტიკა მწიშვნელოვან როლს თამაშობს ისეთ ფარმაკოლოგიურად საინტერესო 

პროცესებში, როგორიცა ფერმენტული კატალიზი, სიგნალთა გადაცემა და მოლე- 
კულური სისტემების რეორგანიზაცია. 

შევჩერდეთ დაკავშირების თავისუფალ ენერგიაზე და მის შემადგენელ დაკავ- 
შირების ენტალპიასა და ენტროპიაზე. დაკავშირების ეწერგია განიმარტება ასე: 

4Cბისიძ = 4Cღოო/= – (რCIღიძ + 4Cთათი) (21.1) 

ასეთნაირად განსაზღვრული 4Cთით/ წარმოადგენს ტემპერატურის, იონური ძა- 

ლის, XII-ის, გამხსნელის ტიპის და მონაწილე ქიმიური წაერთების კონცენტ- 
რაციების ფუნქციას. 4 ნიშანი მიუთითებს იმაზე, რომ ექსპერიმენტულად 

შეუძლებელია თავისუფალი ენერგიის აბსოლუტური მწიშვნელობის შეფასება. 
ამიტომ რეალურად, გარკვეულ პირობებში მყოფი სისტემის თავისუფალი 
ეწერგია გამოისახება რაღაც ათვლის მდგომარების მიმართ, ანუ როგორც სხვაობა 

ორ მდგომარეობას შორის. ზოგადად 4Cი« შეფასება ხდება კომპლექსის 
წონასწორობის მახასიათებელ მუდმივაზე დაფუმწებით. 

285



4Cთიძ = - 77 /0MV = #97 /0M (21.2) 

სადაც # გაზური მუდმივაა, ხოლო 7” კი აბსსოლუტური ტემპერატურა (კელვი- 
ნებში). წათელია, რომ ლიგანდთა პროექტირებისას დიდ ინტერესს იწვევს IX» 
შერჩევა რადგან სწორედ ის ახასიათებს ლიგანდის მეტად მწიშვნელოვან 

თვისებას - ლიგანდის რეცეპტორისადმი სწრაფვის ხარისხს. ფარმაკოლოგიურ 

ლიტერატურაში ხშირად იხმარება # დისოციაციის კონსტანტა, რომელიც #C= 

შებრუნებულ სიდიდეს წარმოადგენს. ასევე იხმარება #C%9, აწუ 50% -ანი აქტივო- 

ზის შესაბამისი ლიგანდის კონცენტრაცია. 

ამ პარაგრაფში მოკლედ მიმოვიხილავთ წამალთა პროექტირებისათვის გამოყე- 

ნებულ კომპიუტერულ მიდგომებს. საზოგადოდ ეს მიდგომები გულისხმობს 
ისეთ მოლეკულათა გამოვლენა/პროექტირებას, რომლებსაც შეუძლიათ სწრაფვის 
დიდი ხარისხითა და სპეციფიკურობით დაუკავშირდნენ ცნობილი სივრცული 
სტრუქტურის მქონე ბიოლოგიურ სამიზნეებს იმისათვის, რომ სწრაფვის 
ხარისხზე დაფუძნებით შერჩეული მოლეკულები საბოლოოდ ჩამოყალიბდნენ 
პოტენციურ წამლებად, შეიძლება საჭირო იყოს მათი შემდგომი მოდიფიკაცია, 
რათა შეიცვალოს მათი ხსნადობის ხარისხი, მოლეკულური წონა, მეტაბოლური 

მახასიათებლები და ა.შ. რაც შეეხება სტრუქტურაზე დაფუძნებულ მიდგომებს, 

მათდამი ინტერესი უპირველეს ყოვლისა განპირობებულია იმით, რომ სივრცულ 
სტრუქტურათა ცოდნა (როგორც რეცეპტორის, ისე ლიგანდის) მნიშვნელოვნად 
აჩქარებს პროექტირების პროცედურას და ზრდის პროექტირების ხარისხს. თუმცა 

პროექტირების განხორციელება სივრცული სტრუქტურების შესახებ ინფორ- 
მაციის არარსებობის პირობებშიცაა შესაძლებელი. 

ლიგანდთა კომპიუტერული პროექტირების მეთოდები. 

კომპიუტერული პროექტირებისას უპირველეს ამოცანას წარმოადგენს საკვანძო 
(ცალსახა აქტივობის მაჩვენებელ) ნაერთთა იდენტიფიცირება. უახლოეს წარ- 
სულში, ბაზარზე არსებულ წამალთა უმრავლესობა სწორედ ასეთ საკვანძო 
წაერთთა საფუმველზე იქმწებოდა. საკვანძო წაერთების წარმოჩენა კი ან არსებულ 
ბუნებრივ წაერთა ბიოქიმიური მეთოდებით სკრიწინგის, აწ არსებულ სუბსტ- 
რატთა თუ ლიგანდთა ანალოგების გამოცდის შედეგად წარმოებდა. აწუ ახალ 

წამალთა შექმნის პროცესში სამიზწის სივრცული მოწყობის შესახებ ინფორმაცია, 
გამომდინარე მისი მოპოვების შეზღუდულობიდან, არ გამოიყენებოდა. ბოლო 

წლებში, სივრცული სტრუქტურის დამდგენ მეთოდთა დახვეწასთან ერთად 
შეგვიმლია ვივარაუდოთ, რომ უახლოეს მომავალში ინფორმაცია უმრავლეს 

სამიზნეთა სივრცული მოწყობის შესახებ ხელმისაწვდომი გახდება. ასე რომ, 
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წამალთა პროექტირების პროცესში მეთოდები, რომლებიც ეფუძნება სივრცული 

მოწყობის შესახებ ინფორმაციას მეტ აქტუალობას შეიძენს. 

დღეს კომპიუტერული მეთოდები წამალთა პროექტირებასთან დაკავშირებული 

თითქმის ყველა შესაძლო ამოცანის გადაწყვეტის ძირითად საშუალებას წარმო- 

ადგენს. ამოცანები, რომელთა გადაწყვეტაც კომპიუტერულ მიდგობებს ეფუძნება 

შემდეგია: კომბინატორულ ბიბლიოთეკათა სკრინინგი, სამიზნე მოლეკულათა 

სივრცული სტრუქტურის დადგენა, ახალ საკვანმო წაერთთა პროექტირება ან 

არსებულთა გაუმჯობესება. 

ლიგანდთა (პოტენციურ წამალთა) კომპიუტერული პროექტირების მეთოდები 

შესაძლებელია წარმოვადგინოთ ორ სტრატეგიულად განსხვავებულ ტიპად: 

ლიგანდზე დაფუძნებული პროექტირება (ანუ ანალოგიაზეე და სამიზნეზე 

დაფუძნებული პროექტირება (ანუ სტრუქტურაზე) კონრეტული ამოცანის 

სპეციფიკიდან გამომდინარე, ამ ორ სტრატეგიას იყენებენ როგორც ცალ-ცალკე, 

ისე ერთად. 

კომპიუტერზე დაფუძნებული ლიგანდთა (წამალთა) პროექტირების პროცესში 

გამოიყენება საკმაოდ ფართო სპექტრი კომპიუტერული მიდგომებისა. ერთ-ერთი 

მიდგომის მიხედვით გაითვალისწინება კლასიკური მექანიკის კანოზომირებები 

ფასდება მოლეკულის გეომეტრიის, ენერგიისა და დინამიკური მახასიათებლები. 

ტიპიურ ურთიერთქმედებათა აღწერა ხდება ატომ-ატომური ურთიერთქმედებე- 

ბის მიახლოებაში (იხ. 18 პარაგრაფში აღწერილი პოტენციური ფუნქცია). ერთი- 

ერთი ამგვარი, მოლეკულური მექანიკის სახელით ცნობილი, მიდგომის ძირი- 

თად ამოცანას მოლეკულური კომპლეესის ეწერგიის ოპტიმიზაცია წარმოადგენს. 

ოპტიმიზაცია გულისხმობს შესაბამისი პოტენციური ფუნქციის ჰიპერზედაპირის 

ანალიზს ენერგიის მინიმუმის პოვნის მიზნით. სხვა მიდგომის, კერძოდ კი 

მოლეკულური დიწამიკის შემთხვევაში, ოპტიმიზაციის პროცესი ითვალისწინებს 

სისტემი–  კონფორმაციულ სივრცეში მოძრაობის სითბური პროცესით 

სიმულირებას. კონფორმაციულ სივრტგეში მოძრაობის სიმულირება გულისხმობს 
დროის მცირე თანამიმდევრული მოწაკვეთებისათვის მექანიკის განტოლებათა 

რიცხვითი მეთოდით ამოხსნას, რათა მიღებულ იქნეს ენერგიის ოპტიმუმისაკენ 

მიმავალი ტრაექტორია, ანუ გლობალური ენერგეტიკული მინიმუმისაკენ 

მიმავალ გზაზე განლაგებულ თანამიმდევრულ კონფორმაციათა სიმრავლე („ფო- 

ტო კადრები“). ამ დროს საკვლევ ბიომაკრომოლეკულებთან ერთად სისტემის 
შემადგენელ ნაწილებად მოიაზრება გამხსნელის მოლეკულებიც. არსებობს 

აგრეთვე სტოქასტიკური, მონტე-კარლოს მიდგომა, როცა სისტემის მდგო- 

მარეობათა სივრცე ალბათობათა განაწილების ენაზე აღიწერება, ხოლო მდგო- 

მარეობათა განაწილება ითვლება, რომ შეესაბამება ბოლტცმანის განაწილებას. 
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აწალოგიაზე დაფუმნებული პროექტირება. 

აწალოგიაზე დაფუძნებით პროექტირებისას ფარმაკოფორული ხატისა და 

აქტივობის-სტრუქტურაზე დამოკიდებულების აღმწერი რიცხვითი მახასი- 

ათებლის (C5#L-ს – ძიხვიხსVი ასსიხსIL6C-2ი0VIL/ L6C130005ხ1ი) გამოყენებით, 

რეცეპტორის სივრცული სტრუქტურის არ არსებობის პირობებში, ვლინდება 
საკვანძო ნაერთი ან ხდება არსებული საკვანძო ნაერთის მოდიფიცირებული 
ვარიანტის შემოთავაზება. 

ფარმაკოფორულ ხატში იგულისხმება ლიგანდის პირითად (როგორც წესი, 
ფიზიკურ-ქიმიურ) თავისებურებათა შესახებ ჰიპოტეტური, გამარტივებული 

გეომეტრიული სურათი (ატი) თავისებურებათა ჩამონათვალი, როგორც წესი, 

მოიცავს ინფორმაციას: წყალბადურ ბმათა დონორებისა და აქცეპტორების, 

დამუხტული ჯგუფების და ჰიდროფობული სტრუქტურების შესახებ. 
ჰიპოტეტური ხატის გამოყენებით შესაძლებელია ქიმიურ ნაერთთა ბაზების 
სკანირება და საკვანძოდ ვარგის წაერთთა წარმოჩენა. საკვანძოდ შერჩეულ ნაერთ- 
თა გეომეტრიული ურთიერთსწორების სურათის მისაღებად აუცილებელია წაერ- 

თების დაკავშირებულ მდგომარეობათა შესაბამის კონფორმაციათა ცოდნა. ამრი- 
გად, სწორი ფარმაკოფორული ჯგუფების კონსტრუირების, მათი გეომეტრიული 

მოწყობის წარმოჩენის მიზნით, საწყის ეტაპზე გამართლებულია ვაწარმოოთ 

მხოლოდ შედარებით ხისტი (ნაკლები კონფორმციული თავისუფლების 

ხარისხების მქონე) მოლეკულების ურთიერთსწორება. 

იმის გამო, რომ აქტივობის საწინასწარმეტყველოდ უბრალო ფარმაკოფორული 

თითის ანაბეჭდის არსებობა არაა საკმარისი, ასევე უნდა მოხდეს სასურველი 

ფარმაკოფორული თვისებების მატარებელი, მაგრამ არააქტიური ნაერთების 

განხილვაც. ასე მაგალითად, აქტიურ და არააქტიურ წაერთთა მოცულობების 

შედარების საფუმვლეზე მოხდება რეცეპტორულ უბანთან (რომლის სტრუქტუ- 

რაც უცნობია) შეთავსებადი მოცულობის შერჩევა და ამ მახასიათებლის, ფარმაკო- 

ფორული მოდელის შემდგომი დახვეწისა და დამატებით საკვანძო წაერთთა 

წარმოჩენის მიზნით, ბაზის ხელახალი სკანირებისთვის გამოყენება. 

05#L ანალიზის მთავრ მიზანს ქიმიურ შემადგენლობაზე დაფუმნებით ნაერთის 

აქტივობის წინასწარმეტყველება წარმოადგენსაქ ძირითადი დაშვება 

მდგომარეობს იმაში, რომ ბიოლოგიური აქტივობა ნაერთის შემადგენლობაში 

მყოფი ფრაგმენტების აქტივობების მარტივი ჯამია, ანუ კორელაციაშია ცალკეულ 

ფრაგმენტთა არსებობასთან. ასეთ დაშვებას სხვანაირად მოიხსენიებენ ხაზოვანი 

თავისუფალი ეწერგიის პრინციპად. ინფორმაცია ურთიერთქმედების ძალების 

შესახებ მოიცემა სტერიულ, ელექტროსტატიკურ და ჰიდროფობულ მახასიათებე- 

ლთა შეფასებებზე დაყრდნობით. 05#L ზე დაფუძნებული წინასწარმეტყველება 
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შემოიფარგლება იმ ახალ ნაერთთა აქტივობების წინასწარმეტყველებით, 

რომლებიც მსგავსია საცდელ კომპლექტში გაერთიანებულ წაერთებთან. უნდა 
აღინიშნოს, რომ არსებობს შემთხევევითი მსგავსების არსებობით გამოწვეული 

რისკიც. 

სამიზნის სტრუქუტრაზე დაფუძნებული პროექტირება. 

წამალთა საიტ-დამოკიდებული პროექტირების საწყისი ეტაპი ყოველთვის 
გულისხმობს სამიზნე მოლეკულის სამგანზომილებიანი სტრუქტურის დადგენას 

ან რენტგენული კრისტალოგრაფიის და ბირთვული მაგნიტური რეზოწანსის, ან 

კომპიუტერული ფცომოლოგიურობის საფუძველზე მოდელირება, გხ L9I90 მოდე- 
ლირება. იხ. პარაგრაფი 18) წინასწარმეტყველების მეთოდებზე დაყრდნობით. 

რეცეპტორის ზედაპირის შებრუნებული გამოსახულება მიგვითითებს ლიგანდის 

დასაკავშირებლად გამოსადეგ ადგილზე. ასეთ ადგილად შეიძლება შეირჩეს 
რამდენიმე რეალური დაკავშირების ადგილის გამოსვლენად შესაძლებელია 
გამოყენებულ იქნეს მონაცემები მონათესავე ლიგანდ-ცილოვანი კომპლექსის 
შესახებ ( ცხადია, თუ ასეთი არსებეოზს და მისი სტრქუტურა ცნობილია). როგორც 

წესი, დაკავშირების ადგილი შეესაბამება ყველაზე დიდ ჩაღრმავებას ცილის 

ზედაპირზე. 

ყველაზე ძწელად გადასაწყვეტ ამოცანას კონფორმაციული ანალიზი წარმოად- 
ბენს. თუ ლიგანდი არა მარტივი ნაერთი, სითბური მოშრაობის გამო მის სტრუქ- 

ტურას რაღაც კონკრეტული გეომეტრიული ფორმით ვერ ავღწერთ. 
დაკავშირების ეწერგიას განსაზღვრავს: თავისუფალ მდგომარეობაში ლიგანდის 

მინიმალური ეწერგია და რეცეპტორთან დაკავშირებული მდგომარეობის 

ეწერგია, უფრო ზუსტად კი მათი სხვაობა. დასაკავშირებლად გამოსადეგ კონ- 

ფორმაციათა რიცხვი მწიშვნელოვნად ნაკლებია დასაკავშირებლად გამოუდებ 

კონფორმაციათა რიცხეზე, რაც მიუთითებს დაკავშირებისას ენტროპიის შემ- 

ცირებაზე. გამომდიწარე იქიდან, რომ სხვადასხვა კონფორმაციაში ლიგანდს 

გააჩნია სხვადასხვა გეომეტრია და ფიზიკური მახასიათებლები, საჭიროა 

ლიგანდის კონფორმაციული ანალიზის განხორციელება კონფორმაციული 

ანალიზისას მიმართავენ სხვადასხვა სტრატეგიას. 

ლიგანდთა საიტ-დამოკიდებულად პროექტირების მეთოდები შესაძლებელია 
დაიყოს ორ ტიპად. ესენია : დოკინგი და ძი ითი შეწეზა (პროექტირება). 

დოკინგი გულისხმობს აქტიურ ცეწტრთან შესაბამისობაში მყოფი წაერთის 
წარმოჩენას მონაცემთა ბაზებში ძიების საფუშველზე. 
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ძ.· =CV0 შენეზა კი - კონკრეტული რეცეპტორის აქტიური ცენტრის მოწყობის 

თავისებურებების შესაბამისად შერჩეული ატომების ან მოლეკულათა ცალკეული 
ფრაგმენტების ერთ წაერთად გაერთიანებით ახალი ლიგანდის გენერირებას. 

დოკინგი. 

მოლეკულათა დოკინგის ძირითად ამოცანას წარმოადგენს ცნობილი სივრცული 
სტრუქტურის მქონე სამიზნესთან დაკავშირების უწარის მქონე ლიგანდის შერ- 
ჩევა (იხ. სურათი 21.2) . შერჩევის პროცესი გულისხმობს დაკავშირების ფორმების 
ანალიზს. დაკავშირების ფორმებში, რომელსაც ხშირად მოიხსენიებენ, როგორც 
დაკავშირების მოდებს ან პოზიციებს, გულისხმობენ როგორც ლიგანდის 

პოზიციონირებას ( გაწლაგებას) რეცეპტორის მიმართ, ისე ლიგანდისა და რეცეპ- 
ტორის კონფორმაციულ მდგომარეობებს. ერთის მხრივ კონფიგურაციულ და 

კონფორმაციულ სივრცეთა კვლევა და მეორეს მხრივ თითოეული გეომეტრიის 

ენერგეტიკული შეფასება, დოკინგის მეტად მწიშვნელოვან ორ შემადგენელ, 

განსხვავებულ ამოცაწას წარმოადგენს. დოკინგ-მეთოდის ეფექტურობა ფასდება 

მისი უწარით სწრაფად და აკურატულად განახორციელოს დიდი რაოდენობა 

დაბალმოლეკულურ წაერთთა დოკინგი რეცეპტორის აქტიურ ცენტრში და 
მოახდინოს მათი რანჟირება რეცეპტორთან «ურთიერთქმედების სიძლიერის 
(სწრაფვის) მიხედვით ლიგადნ-რეცეპტორის ურთიერთქმედების უნარის სწო- 
რი შეფასება, ცხადია, ცალსახადაა დამოკიდებული ურთიერთქმედების თავი- 

სუფალი ენერგიის კორექტულ შეფასებაზე. 

C:95- 
სურათი 21.2: დოკინგი გულისხმობს ლიგანდის ( ყავისფერი), რეცეპტორის (მწვანე) 
მიერთების უზანთან მორგებას. 

ამრიგად დოკინგის პროცედურა ზოგადად გულისხმობს სამი დამოუკიდებელი 
ამოცანის გადაწყვეტას. ესეწია: 1) დაკავშირების უზნის (საიტის) დახასიათება; 2) 
ლიგანდის პოზიციონირება ( ორიენტირეზა) დაკავშირების ცენტრში (საიტში); 3) 
ლიგანდ-რეცეპტორული კომპლექსის თითოეული კონფიგურაციისათვის ურთი- 
ერთქმედების ძალის შეფასება ( ქულის მიწიჭება). ქულათა დარიცხვის პროცესში 
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გამოყენებად ფუნქციათა სპექტრი ძალიან ფართოა. გამოყენებად ფუნქციათა 

ერთ-ერთ მაგალითად გამოდგება 18 პარაგრაფში აღწერილი პოტენციალი. აქ 

მესამე ამოცანაზე დეტალურად არ შევჩერდებით და ქვემოთ ძირითადად 

ვისაუბრებთ პირველ ორ ამოცანაზე. 

იმისათვის, რომ შესაძლებელი იქნეს დიდი მოცულობის მონაცემთა ბაზების 

სკანირება, სასურველია, რომ დოკინგის მეთოდი იძლეოდეს ავტომატური ძიების 

საშუალებას. ავტომატური ძიების მეთოდები შეიძლება დავყოთ: გეომეტრიაზე 

დაფუმნებულ ძიების მეთოდებად და ენერგიაზე დაფუმნებულ ძიების 

მეთოდებად. გეომეტრიული შეთავსებადობის შეფასებებზე დაფუმნებული 

მეთოდები იყენებს ევრისტიკულ მიდგომებს, რათა კომბინატორიკაზე დაფუმ- 

ნებული ძიებით მოხდეს ლიგანდსა და რეცეპტორის მახასიათებლებს შორის 

შეთავსებადი ვარიანტების შერჩევა. ენერგეტიკაზე დაფუძნებული ძიებისას კი, 

ლიგანდის საბოლოო განლაგების შერჩევისათვის გამოიყენება ლიგანდ-რეცეპ- 

ტორის ურთიერთქმედების ენერგიის მინიმიზირების პროცედურა. როგორც წესი, 

მინიმიზერება ხორციელდება ან მონტე-კარლოს, ან მოლეკულური დიწამიკის, ან 

ბენეტიკურ ალგორითმზე (იგი, როგორც მონტე-კრლო სტოქასტიკურია) 

დაყრდნობით. 

დაკავშირების “უბნის (საიტის დახასიათებაა რდაკავშირებსს უბნების 

დასახასიათებლად შექმნილ პროგარამათა პაკეტების მაგალითად შეიძლება 

მოვიყვანოთ LC0C# ( ILIVიV 98 21 2001) რომელიც დაკავშირებისს უბნის 

შებრუნებულ გამოსახულებას წარმოადგენს გადაფარვად სფეროთა ფორმით. 

დაკავშირების უბანში (საიტში) ლიგანდის ხელსაყრელი ორიენტაცია გაწი- 

საზღვრება მისი ამ სფეროთა ცენტრებთან ურთიერთშეთავსების პროცედურით. 

შემდგომი, ლიგანდ-რეცეპტორული ურთიერთქმედების ეწერგიის მინიმიზირება 

ემსახურება სტერიული კომპლემენტარობის გაუმჯობესებას. 

რეცეპტორის დაკავშირების «უბნის აღწერა შესაძლებელია ქიმიურ 

მახასიათებელთა ენაზე, ისე როგორც ეს ხდება CLIX ( LმMI6C0C6 MC მთძ 02VIა IC 

1992 ) ალგორითმის შემთხვევაში. ამ დროს აღწერა, აწუ შეთავსების წერტილების 

დაფიქსირება, გულისხმობს აქტიური ცენტრის საკვანძო ფუნქციონალური 

ჯგუფებისა (უზნებისა) და მათი გეომეტრიის აღწერას.: დოკინგის პროცესში, როცა 

ლიგანდის ფუნქციონალური ჯგუფი კონტაქტში მოდის აქტიური ცენტრის 

შესაბამის საკვანძო ფუნქციონალურ უბანთან, ადგილი აქვს დაკავშირების მახა- 

სიათებელ ქულათა ჯამის ზრდას. 

ცილა-ცილა დოკინგის შემთხვევაში, როგორც წესი, ხდება ცილათა ზედაპირების 

ანალიზი და მათზე “ურთიერთქმედების უბნების მოძიება ამოცანის 

გამარტივების მიზნით, პირველ ეტაპზე, ზედაპირის წარმოდგენა ხდება დაბალ- 

გარჩევით მიახლოებაში. ატომურ მოწყობასთან დაკავშირებული დეტალების 

დაზუსტებაზე ზრუნვა კი შემდგომ ეტაპებზე წარმოებს (V3M-C L" 1995). ისევე 
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როგორც ცილა-ლიგანდის შემთხვევაში აქაც შესაძლებელია ზედაპირის 
მოწყობის ისეთ ფიზიკურ-ქიმიურ მახასიათებელთა ენაზე აღწერა, როგორიცაა 
ჰიდროფობულობა ან ელექტროსტატიკური მახასიათებლები. 

ორიენტაციის შერჩევა. თუ ლიგანდი ან მისი რაიმე ფრაგმენტი შეგვიძლია 
განვიხილოთ როგორც ხისტი, უცვლელი გეომეტრიის მქონე მოლეკულა), მისი 

რეცეპტორის დაკავშირების უბანში ორიენტაციის განსაზღვრის პროცედურა 

გულისხმოს ორიენტაციის განმსაზღვრელი ექვსგანზომილებიანი სივრცის 

გარკვეული ბიჯით კვლევას. განხილულ ორიენტაციათა შორის ხელსაყრელთა 

შერჩევა წარმოებს ურთიერთქმედების აღმწერ პოტენციური ფუნქციის მნიშვ- 

ნელობათა შეფასებების მეშვეობით. 

ორიენტაციის შერჩევის თანამედროვე მიდგომების ეფექტურობის გაზრდის 
მზწით გამოიყენება დამატებითი ინფორმაცია. ასე მაგალითად, დაბალმოლე- 

კულურ ნაერთა დოკინგის განმახორციელებელ მეთოდთა “უმრავლესობა 

ეფუძნება მახასიათებელთა შეთავსებაზე დაფუძნებულ მიდგომას. ამ მიდგომის 
თანახმად წარმოებს ლიგანდის მახასიათებელ-დისკრიპტორების (წერტილების , 

რომლებსაც მიეწერებათ რაღაც, ლიგანდისათვის დამახასიათებელი, მისი 
უნიკალობის განმსაზღვრელი თვისება) რეცეპტორის დაკავშირების უბნის 

მახასიათებელ-დისკრიპტორებთან სივრცეში შეთავსების მცდელობა. შეთავსე- 

ბის თაობაზე მოთხოვნა აადვილებს ლიგანდის რეცეპტორის დაკავშირების 

ცენტრში სწორ (მისაღებ) ორიენტაციას. მისაღებ კონფიგურაციათა შემდგომი 

დახვეწის მიზწით უკვე გამოიყენება ქულათა დამრიცხავი ( ურთიერთქმედების 

ენერგიის აღმწერი ) ფუნქციის ოპტიმუმის მოძიების პროცედურა. 

ძი X0V0 პროექტირება. 

ძ. აიVი პროექტირების (შენების) ძირითად მიზანს წარმოადგენს ადრე არ 

არსებულ ნაერთთა (მოლეკულათა) პროექტირება-კონსტრუირება. არსებობს ძი 

9ი0Vი პროექტირების მეთოდთა სამი კლასი. ესენია: ფრაგმენტთა პოზიცი- 

ონირების მეთოდი, ფრაგმენტთა დაკავშირების მეთოდი და თანამიმდევრული 

შენების მეთოდი. 
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ფრაგმენტთა პოზიციონირება. 

ეს მეთოდი არ ითვალისწინებს ლიგანდის მოლეკულის, როგორც მთლიანის 

სწორ განლაგების გამოვლენას, არამედ ავლენს რეცეპტორის დაკავშირების 

უბანში ლიგანდის მხოლოდ ცალკეულ ატომთა ან ფრაგმენტთა სწორ განლაგებას. 

ასეთი მიდგომის შემთხვევაში ძირითადი დაშვება შემდეგია: მცირე რაოდენობა 

სწორად განლაგებული ფრაგმენტებისა უზრუნველყოფს დაკავშირებისათვის 

საკმარისი ურთიერთქმედებებით და მოლეკულის დანარჩენი წაწილი მხოლოდ 

დამხმარე, ჩონჩხის როლს თამაშობს. ჩონჩხი უზრუნველყოფს დასაკავშირებელ 
ფრაგმენტთა ურთიერთ და რეცეპტორის დაკავშირების (საკვანძო) უბნების 
მიმართ სწორ ორიენტაციას. ფრაგმენტები შეირჩევა ფუნქციონალური ჯგუფებისა 

და სტრუქტურული სუბერთეულების შესახებ მონაცემთა სხვადასხვა ბაზები- 

დან. შერჩევის პირობა შეიძლება იყოს მაგალითად, ფრაგმენტთა უწარი მონაწი- 

ლეობა მიიღოს მოლეკულათშორის ურთიერთქმედებებში (მაგალითად წყალბა- 

დური ბმებში, ჰიდროფობულ ურთიერთქმედებებში და სხვა) ფრაგმენტთა 

განთავსების პროცედურა გულისხმობს ან მოლეკულური მექანიკის ძალოვან 

ველში განსაზღვრულ, ან სტრუქტურულ მონაცემთა ბაზების სტატისტიკური 

ანალიზის საფუძველზე შექმნილ (ე.წ. „ცოდნაზე -დაფუძნებული“) პოტენციალე- 
ბის გამოყენებას. ფრაგმენტთა პოზიციონირების მეთოდით შერჩეული ფრაგ- 

მენტები შესაძლებელია გამოყენებულ იქნეს როგორც საწყისი წერტილები ფრაგ- 

მენტთა დაკავშირებისა, თუ თანამიმდევრული ზრდის მიდგომების რეალიზების 

პროცესში. 

ფრაგმენტთა ერთიან ნაერთად გაერთიანება ( დაკავშირება). 

შეთავსებად ფრაგმენტთა ერთიან წაერთად გამაერთიანებელი მეთოდის მიზანია 
ფრაგმენტები ერთიან, დაბალმოლეკულური წაერთის სახით წარმოადგიწოს და 
ამასთან შესაძლებელი იყოს შესაბამისი ფუნქციონალური ჯგუფების სწორად 

განლაგება რეცეპტორის დაკავშირების უბანში დაკავშირების უბნის მახასი- 

ათებელ (საკვანძო) წერტილებისათვის ლიგანდის ფრაგმენტების შერჩევის თაო- 

ბაზე ზემოთ იყო ლაპარაკი. შერჩეულ ფრაგმენტთა ერთ წაერთად გაერთიანების 

პროცედურა კი გულისხმობს მონაცემთა ბაზებიდან შესაბამისი გამაერთიანებელი 

წაერთის როგორც საფუძვლის მოძიებას. მოძიებული ნაერთი უნდა წარმოა- 

დგენდეს კოვალენტურ კავშირთა ისეთი ჩონჩხს, რომელიც უზრუწნველგვეყოფს 

გასაერთიანებეელ შფრაგმენტთა საჭირო განლაგებისათვისს აუცილებელი 
გეომეტრიით. საფუძველი შეიძლება იყოს როგორც ხისტი, ისე მოქნილი. 

თანამიმდევრული შენება. 

პოტენციური ლიგანდის ნაბიჯ-ნაბიჯი კონსტრუირებით ფორმირება წარმო- 

ადგენს კიდევ ერთ მიდგომას, რომლის მიზანია ან ახალი საკვანძო ნაერთების 

შექმნა ანაც ცნობილის ოპტიმიზირება. ამ მიდგომის თანახმად კონსტრუირების 
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პროცესი იწყება საფუძველი (ჩანასახოვანი) ფრაგმენტის ან ატომის განლაგებით 
დაკავშირების უბანში, რასაც მოყვება ამ უკანასკნელზე, როგორც საფუძველზე 

სხვა სტრუქტურული ელემენტების თაწამიმდევრული მიერთების გზით ახალი 
ლიგანდის მშენებლობის პროცესი. მშენებლობის პროცესი კონტროლდება ქუ- 
ლათა დარიცხვის პროცედურით, რომელსაც ადგილი აქ ყოველ თანამიმდევრულ 

ეტაპზე მორიგი სტრუქტურული ელემენტის მიერთებისა, საბოლოო შედეგი 

ცხადია დამოკიდებულია საფუძვლად შერჩეულ ფრაგმენტის ან ატომის სახეზე. 

ამ მიდგომის რეალიზებასთან დაკავშირებულ ერთ-ერთ პრობლემას შეიძლება 

წარმოადგენდეს მშენებლობის რომელიმე ეტაპზე განსახილველ ვარიანტთა 

მოზღვავების შესაძლებლობა. პრობლება ასევე შეიძლება წარმოიქნეს შესაძლო 

ქიმიურ ნაერთთა სიმრავლესა და ქიმური სინთეზის შეზღუდულ შესაძბლებ- 

ლობებს შორის წინააღმდეგობის გამოც. 

შესაძლებელია გამოიყოს ძი »იVი მეთოდთათვის დამახასიათებელი საერთო 

პრობლემებიც. მაგალითად იმის გამო რომ გენერირებული ნაერთის საერთო 

ფორმას, როგორც წესი, განსაზღვრავს დაკავშირების სახე, არ არსებობს იმის 

გარანტია, რომ ლიგანდის გეწერირებული კონფორმაცია არის ენერგეტიკულად 

ოპტიმალური. ასევე არ არსებობს იმის გარანტია, რომ წერტილოვან მუხტთა 

სიდიდეები რომლებიც გამოიყენება ძალოვან ველში განსაზღვრული 

პოტენციალის შემთხვევაში, რეალურად არ იცვლება ლიგანდის კონსტრუირების 

პროცესში. და კიდევ, როგორც ზემოთ აღინიშნა, საჭიროა განისაზღვროს ქიმიური 

სინთეზის შესაძლებლობები. 
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წასაკითხად რეკომენდირებული ლიტერატურა 

IX 501 #., ს8705 L, Vგ16იCIმ #. (2002), “#სCითმLIC თ 6Cხიძა ჩიI CიC 0X16ძ)CC 00 0 

წსიCყ0იმ1IV 1იიხიILმიL IC51ძს6§” , 1. M0I. 18101. 

Cიხი! LC, 53იძიX C, 5ხიCIძიL LL, V გ16იC12 ტ. , “C0IX6CI2C0ძ »2VC2CI005 მოძ X051ძსC Cი»ოLმCL§ 

10 ნIX0LC)II5” V.18, იი309-17, 1994 

ILI81ი6XIი I, M8მ 8, VV0II50ი LI, Mს§91ი0V L, “ნხოთCIი0105 ლ” ძიCMIი§ : ტი 0CVCIVICVV 0, §6მICხ 

მ160I11CხX0§5 მაძ გ ყს1ძი L0 §-0იწ წსიCლძ0»ი5", LIL0LCIX05 V, 47, დი. 409-43, 2002 

4#27სიიმ CL. მII. “ Mი0ძ01 ი (ხ0 I18ი-IXLCC1 1იL6Iმიფიი ს5Iი/ ხ10Cხ6ი:1Cმ1! ვიძ ძიCMI9-6 

იXიიILIიCC§” I. M01, 8101. V283, დი. 1119-30. 1999. 

1(§50MX8 §. მთძ Cღს7ისი15 C#. “ XI0ძ1იციი 0! იX0LCIი IILCLმCCI0ი05: IICCგ8ხ0IC 6ი2VI005 მLC 

ს6ძს6იLI/ 10XV0IV0Cძ 10 ყC0C IMV05100”, M2L. C6ი06L. V 26, ხი 141-2, 2000 

12205 L. 8 Vგ16იCI8 /#. “5100118=ოC/ 0” იხა/I0ყ6ირ0C CIC0605 25 1იძ1CმL0X 01 0ICLCIი-იL0LCIი 

ს)იLიXმCთ0ი” , LI0LCI0 Lთც. , V14, იი.609-14, 2001. 

LIMII8 % 211. 'IX02CX 4.0 : §ევXC# §C-8C68165 #0X გსL0MიმL0ძ Iი016CIIმL ძ0CMIი8 0! IICXIხ16 

L0010C013X ძმLმხვ2505 “, ). CითიხსC. – #IძCძ MიI. I)0LM. , 2001, V 15, იი. 411-28 

L8VX6CიC6 MC მიძ 02V19 LC , “CLIX; # §62ICხ მ1ყიIILხXი (იX 00VCI IIთმოძ5 CვიგხIC 0 

ხIიძIიდ 0X0LCI05 0( #ოლVიი LნI6C-ძათტი910ი მგ) §CყCC)XC”, 0X0LCIი5 , 1992, V 12, ნნ. 31-41 

V28M50L I#. “ ნ+0LC1ი ძიCMIთწ ჩ0X 10V-XC§01სც0»ი §ხ-სCCII6C§ “ XI0LCIი, 1995, V 8. ხხ. 371-7 
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თავი 8 

სტრუქტურულ ბიოლოგიური 

კვლევების დაგეგმარების 
სტრატეგია 

22. სტრუქტურული გენომიკა 

გენომური თანამიმდევრობების შესახებ მონაცემების მოზღვავება ”უდიდესი 
სამეცნიერო“ ინიციატივების საწინდარი გახდა. მნიშვნელოვანი გარდაქმნების 
ზღვარზე აღმოჩნდა სტრუქტურული ბიოლოგიის შედარებით ახალგაზრდა 

დისციპლინაც. რენტგენო-კრისტალოგრაფიის, ხსნარის ბმრ სპექტროსკოპიის და 

კომპიუტერული ბიოლოგიის სპეციალისტები ცილების სტრუქტურათა სამყაროს 
სრულფასოვანი აღწერის მიზნით ჩაერთვნენ სტრუქტურათა დადგენის 

პროგრამებში. სტრუქტურული გენომიკის განვითარების დღევანდელი დონე 

იძლევა იმედს, რომ სტრუქტურების დიდი რაოდენობა (ათობით ათასი) 

ექსპერიმენტულად იენეა რდადგენილი, ხოლო კიდევ უფრო მეტი 
(მილიონობით), მათთან ნათესაობაში მყოფი სტრუქტურები კი, მოდელური 

გათვლების საფუძველზე განისაზღვრება. ამასთან, განვითარდება და დაიხვეწება 
სტრუქტურული ბიოლოგიისათვის ისეთი მნიშვნელოვანი ტექნოლოგიები, 

როგორიცაა ცილების ავტომატური ექსპრესია და გაწმენდა რობოტული 
კრისტალიზაცია, ბმრ ან რენტგენოდიფრაქციული გაზომვები და მონაცემთა 

ანალიზი. სტრუქტურათა დამდგენ ეფექტურ მიდგომათა დახვეწით გამოწვეული 

სტრუქტურულ ინფორმაციათა მძლავრი ნაკადები უდავოდ დააჩქარებს ბიო- 

სამედიცინო მეცნიერებათა პროგრესს. უფრო მეტიც, მოსალოდნელია რევო- 

ლუციური ნახტომი, როგორც ცილის სტრუქტურის ევოლუციის, ისე სამგან- 

ზომილებიან სტრუქტუტურას და ცილის ფუნქციას შორის პურთიერთ- 

მიმართების კანონზომიერებათა გაგების საქმეში. 
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სტრუქტურული გენომიკის ძირითადი ამოცანა ყველა ბუნებრივი 
ცილის შესახებ სტრუქტურული ინფორმაციის არსებობაა. 

გენომში წარმოჩენილ გეწთა პროდუქტების სრული კომპლექტისათვის სამგან- 
ზომილებიანი სტრუქტურების შესახებ ამომწურავი ინფორმაციის ფლობა ბუნებ- 

რივია, რომ მრავალ ახალ ინიციატივას გაუხსნის გზას. თამამად შეიძლება 

ითქვას, რომ “უკვე დღეს, LLსმ8ში გაერთიანეული 50000%ზე მეტი 

ექსპერიმენტულად დადგენილი სტრუქტურის შესახებ ინფორმაციას უდიდესი 
სარგებელი მოაქვს თანამედროვე ბიოლოგიასა და ბიოქიმიაში მოღვაწე 
მკვლევარებისათვის. იგივე შეიძლება ითქვას კომპიუტერული კვლევების ისეთ 

მძლავრ მეთოდებზე, როგორიცაა ცილის სტრუქტურის შედარებითი მოდე- 

ლირება (აწუ ჰომოლოგიურობის საფუმველზე მოდელირება), დახვევის ტიპის 

გამოცნობა და გხ IიI0ი წინასწარმეტყველება. მათ უდიდესი წვლილი შეაქვთ 

თანამედროვე ბიოლოგიის, ქიმიისა და მედიცინის განვითარებაში. 

ცილების სტრუქტურათა სიმრავლე 

სტრუქტურული გენომიკის ძირითადი ამოცანის გადაწყვეტის პროცესში სტრუვ- 
ტურის დადგენის ექსპერიმენტული მიდგომების პარალელურად ფართოდ 

გამოიყენება ცილათა შედარების საფუშველზე მოდელირების (სტრუქტურული 

ბიოინფორმატიკის იხ. პარაგრაფი 18) მეთოდები. ასეთი რეალობა დიდწილად 

განპირობებულია იმ გარემოებით, რომ ცილათა სტრუქტურების სიმრავლე არაა 

ისე მრავალფეროვანი, როგორიც გენთა სიმრავლეა. მიახლოებითი შეფასებების 

თანახმად ადამიანის გენომში 40000 გენია და დაახლოებით 400000 გენური 

პროდუქტია. დახვევის ტიპებთან დაკავშირებით ზუსტი რაოდეწობრივი შეფასე- 

ბის გაკეთება გამნელებულია. თუმცა, რეალური საფუძველი აქვს მოსაზრებას 

„კომპატურ გლობულარულ ცილათა სტრუქტურული დომენების, მათი 

დახვევის ტიპების სიმრავლე შედარებით მწირია“. დღევანდელი მონაცემებით 

ბუნებაში ვარაუდობენ მხოლოდ 1000-დან 5000-მდე სტაბილური დახვევის 

ტიპის არსებობას, დღეისათვის, სტრუქტურათა შესახებ მონაცემთა ბაზებში 

მხოლოდ 700 დახვევის ტიპის შესახებ მოიპოვება მონაცემები. ამ მონაცემთა 

ანალიზი აჩვენებს რომ არა მხოლოდ ცილათა გარკვეულ ოჯახში გაერ- 

თიანებული თაწამიმდევრობები, არამედ სხვადასხვა ოჯახის წევრებიც კი, 
დახვევის შედეგად იღებენ დახვევის ერთსა და იმავე ფორმას (ტიპს) ასე 
მაგალითად, ყველაზე პოპულარულ დახვევის ტიპს წარმოადბგენს ტრიო%ზ 

ფოსფატ იზომერაზას ტიპის რვა-შრიანი თ/ კასრი. ამასთან, რვა-შრიანი თ კასრის 
ფორმის სტრუქტურა კიდევ 23 სხვადასხვალ ოჯახში გაერთიანებულ ცილათა 

თანამიმდევრობების დახვევის ტიპია. აქ უპრიანია გავიხსენოთ, რომ ეუკა- 

რიოტულ გენთა უმრავლესობა აკოდირებს მრავალდომენიან ცილებს. დომენთა 
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საშუალო ზომაა 153 + 87 ამინმჟავ. მრავალდომენიან ცილას ხშირად 

წარმოადგენენ როგორც ბურთულებიან მძივს, სადაც ბურთულები დომენებია. 

როგორც წესი, თითოეულ ბურთულას მიეწერება კონკრეტული ბიოქიმიური 

ამოცანის გადაწყვეტაზე პასუხისმგებლობა. დახვევათა ტიპების კლასიფიცირების 

პროცესში ჩვეულებრივ ეყრდნობიან სწორედ დომენებს (ხდება დომენთა და არა 

ცილათა სიმრავლის სტრუქტურული კლასიფიკაცია. იხ. პარაგრაფი 16). 

ევოლუციური სურათი 

გენურ თანამიმდევრობაში მომხდარი ცვლილებები, უპირველეს ყოვლისა გენური 

პროდუქტის ფუნქციის ანუ დომენის დონეზე ვლინდება, და ამრიგად სწორედ 

დომენი ექცევა ბუნებრივი შერჩევის ზეწოლის ქვეშ. ის ცვლილებები, რომლებიც 

დომენის სტრუქტურის დესტაბილიზირებას იწვეევს ვერ უძლებს %ზეწოლას. 

სტრუქტურისათვის უმტკივნეულო ცვლილებების უმრავლესობა, როგორც წესი, 

გვხვდება ცილის გლობულის ზედაპირსა ან დომენთა დამაკავშირებელ ლინკე- 

რულ უბნებში გენთა დუბლირებამ და შემდგომმა მუტაციებმა შესაძლოა 

გამოიწვიოს ახალი ბიოქიმური შესაძლებლობების გაჩენა. მუტაციები, რომლებიც 

პოზიტიურ ცვლილებებს უზრუნველყოფს, ვთქვათ ორგანიზმს შესძენენ უნარს 
გაუმკლავდეს მავნე ნივთიერებებს ( მაგალითად გარემოში არსებულ ტოქსინებს), 

გაუძლებს ევოლუციურ წნეხს. ამით, ბუნებრივია გაიზრდება ორგანიზმის 

გარემოსთან შეგუების უნარი. ასეთი წარმატებული მუტაციის მატარებელი 

ორგანიზმი, გამრავლება-განვითარების თვალსაზრისით შეიძენს უპირატესობას 

ნაკლებად წარმატებული მეზობლის მიმართ. შედეგად, ახლად წარმოქმნილი 

გენი და შესაბამისი ცილოვანი პროდუქტი შენარჩუნდება ევოლუციური წნეხის 

პირობებში. 

ჰომოლოგიურობის საფუძველზე მოდელირება 

კომპიუტერული ბიოლოგები, ითვალისწინებენ რა ცილათა ევოლუცირი გან- 

ვითარების პროცესის თავისებურებებსა და მისი მიმდინარეობის კონონზომი- 
ერებებს, ცდილობენ რენტგენოკრისტალოგრაფული ანალიზისა და ბმრ-ის 

საშუალებით მიღებული მონაცემების განვრცობა-გამრავლებას. ექსპერიმენტით 

დადგენილი თითოეული ცილის სტრუქტურა უამრავ სხვა ცილის თაწამიმ- 

დევრობას (რომლის სტრუქტურაც დასადგენია) უზრუნველყოფს მეტად საჭირო 
სტრუქტურული ინფორმაციით. ამასთან, ჰომოლოგიურობის საფუძველზე 

მოდელირება შესაძლებელია მხოლოდ ისეთი ცილის თაწამიმდევრობისათვის, 
რომლის ახლო ნათესავის (ჰომოლოგისს სტრუქტურული ნიმუში 
(ექსპერიმენტულად დადგენილი) ცნობილია. დღეისათვის ჰომოლოგიურობის 

საფუძველზე მოდელირების შესაძლებლობები წვდება 5მ00ჩხ23X000000§ C0XCVI518C-ს 

გენომის ღია წასაკითხ ჩარჩოთა მხოლოდ 50%-ს. თუ გავითვალისწინებთ, რომ 
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უმრავლეს შემთხვევაში შესაძლებელია ცილის მხოლოდ გარკვეული ნაწილის 

მოდელირება, სურათი კიდევ უფრო მძიმდება (58CCხმX0თლ0ლ0- C6CXCVI9I26-ის 

ცილათა სრული ამიწმჟავური შემადგენლობის მხოლოდ 18%-ის მოდელირებაა 
შესაძლებელი). 29 გენომის ნუკელოტიდური თანამიმდევრობის ანალიზმა (LIს 8# 

Iი0§%, 2001) აჩვენა, რომ X08-ში გენომურ ცილათა მხოლოდ 20-40%-ს მოეძებნება 

ჰომოლოგი. ამასთან ამინმჟავათა წილი, რომელთათვისაც შესაძლებელია 

ჰომოლოგიურობის საფუძველზე სტრუქტურის წინასწარმეტყველება 20-30%-ია. 

სტრუქტურული ბიოლოგები ცილათა სტრუქტურული ტიპების სრული 
სიმრავლის მონაცემების მოპოვებით უდიდეს წვლილს შეიტანენ როგორც 

თანამედროვე ბიოლოგიის ფუნდამენტალური პრობლემების გადაწყვეტის, ისე 

ბიოსამედიცინო კვლევების წარმატებით განხორციელების საქმეში. თუ ცილის 
თითოეული ოჯახის შიგნით ერთი წარმომადგენლისათვის მაინც მოხერხდება 
სტრუქტურის ექსპერიმენტული გზით დადგენა, მაშინ 30%-ანი იდენტურობის 
ინტერვალში მოხვედრილი ყველა სხვა ცილისათვის იქმნება ჰომლოგიურობის 

საფუძველზე მოდელირების შესაძლებლობა. ჩატარებულმა ანალიზმა (VIICსი % 

გI., 2001) აჩვენა, რომ ინფორმაცია მხოლოდ 16 000, ზედმიწევნით შერჩეული 

ცილოვაწი სტრუქტურის შესახებ საკმარისია, რათა ჰომოლოგიურობის საფუძ- 
ველზე მოდელირების საშუალებით განისაზღვროს ზუნებაში არსებულ ცილათა 
90%-ის სტრუქტურა. 

ჰომოლოგიურობის საფუშველზე მოდელირების მეთოდი შეიძლება პრიორიტე- 

ტულად ჩაითვალოს თანამიმდევრობათა შედარების საფუძველზე ურთიერთ- 

შესაბამისობის განმსაზღვრელ მეთოდებთან მიმართებაში, რადგანაც ის იძლევა 
ატომურ კოორდინატებს და შესაბამისად, რენტგენულ ან ბმრ სტრუქტურებთან 
უშუალო შედარების შესაძლებლობას. ცნობილ სტრუქტურებთან შედარების 

(ხსიძ CC) საფუძველზე განსადღვრული სიზუსტის მიხედვით მოდელები იყოფა 
სამ კალასად: მოდელები, რომლებიც იწარმოებს საკვლევთან 50%-%ზე მეტი 

თანამიმდევრობათშორისი იდენტურობის მქონე ნიმუშის საფუძველზე. რენტ- 

გენოკრისტალოგრაფიულ სტრუქტურასთან შედარების თვალსაზრისით ისიწი 

შეესაბამება 3 #-ან გარჩევითობას, ხოლო ბმრ-ული სტრუქტურებთან შედარების 

თვალსაზრისით - საშულო-გარჩევითობის ამონახსნს; საკვლევთან ნაკლებად 
მსგავსი ნიმუშების გამოყენებით (30-50% იდენტურობა) მიღებული მოდელები. 

მათი თ-ნახშირბადის ატომების 85%-ზე მეტისათვის გადახრა სწორი პოზიციი- 

დან არ აღემატება 3.5#-ს; და მოდელები, როცა თანმიმდევრობათშორისი 

იდენტურობა < 30%-ზე. ისინი შეიძლება შეიცავდნენ მნიშვნელოვან უზუსტო- 

ბებს. თუმცა ცილის დახვევის ტიპის იდენტიფიცირების მიზნით მაინც ახდენენ 

ასეთ მოდელირებას. 
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ცილოვან სტრუქტურათა შესახებ მონაცემთა ბაზები 

0X8 წარმოადგენს ექსპერიმენტულად მიღებული სტრუქტურების 
(რენტგენოკრისტალოგრაფული აწალიზი და ხსნარში ბმრ) შირითად საცავს. 

მასში შესაშლებელია მოვიძიოთ 50 000-მდე პეპტიდის, ცილის თუ სხდადასხვა 

კომპლექსის სტრუქტურული მონაცემები (შემადგენელ ატომთა კოორდინატები). 

როგორც წესი, LL6C8-ში არ ინახება მოდელირებით წარმოებულ სტრუქტურათა 
შესახებ მონაცემები (მართალია ვხვდებით გამონაკლისებსაც). 

შედარებითი მოდელირების შედეგად წარმოებულ სტრუქტურათა მონაცემებით 

სარგებლობის შესაძლებლობებს გვთავზობს ორი საჯარო მოხმარების სერვერი: 
M008,5L (ჩხანი://ი1ი0.-0CXLCIICL.6ძს/იოსლძხმაC-CნI/IIძიX.Cწ)) და 5VVI55-M0LL 

(იCდ://VVVVVV.CX025V.0L6/5VVI§50009/5M 30CთIიCხ 5C2LCჩ.ხლი). ამასთან მკვლევარმა 

შეიძლება მიიღოს საკვლევი თანამიმდევრობის ერთი აწ რამდენიმე შესამლო 

სტრუქტურული მოდელი, თუ მოთხოვნას (თანამიმდევრობის სახით) წარადგენს 

შემდეგ სერვერებზე: M0CLVVL8 ((6Cი://6I00C.+0CMLC1I6C.6ძს/იიVC§L-CწI/იიმ1ი0.C61); 

5VVI55-MC0XVILL (ხCCდ://VVVV.CX0685V.C0/5VVI§9510 00); 

##ტM:5 (ხაყი://იხა/§ინით.იხვოიმ.MICმ58(0ს.მC.)ნ/IMM5/წვთა.ი(თ!); 

3 _0)IC5#VV (იCი://VMVM.ხიით.Cი0C სX/50IV0CI5/3ძ)1658VV/); 

CნLხიიძიIვ (ხCLი://VVVVV.Cხ§.ძნს.ძM/50LV1C05/CნIMი0ძ015/10ძCX.ი დი!) 

820 LI6ყ0 5სიიLCითის"იგნ C6ისCI ( ხLხი://CI.505C.6ძს/ჩხიი.იხიი!). 
გარდა ამისა მკვლევარებს აქვთ შესაძლებელობა წარადგინონ MCLIVს8 და 

5VVI5§6-M00LL სერვერებზე ატომთა კოორდინატების ფაილი და მიიღონ 

ჰომოლოგიურობის საფუძველზე წინასწარმეტყველების მიდგომით წარმოებული 

მოდელი ყველა იმ თანამიმდევრობისათვის, რომელიც იმყოფება მოდელირების 

შესაძლებლობის ზღვრული რადიუსის ფარგლებში. უკანასკნელი შესაძლებლო- 

ბის შეფასება განსაკუთრებით მნიშვნელოვანია იმ თვალსაზრისით, რომ გაირკვეს, 

თუ როგორია სტრუქტურული გენომიკის ცენტრის მიერ ექსპერიმენტულად 

დადგენილი თითოეული ახალი სტრუქტურის წვლილი სტრუქტურული 
გენომიკის ძირითადი ამოცანის გადაწყვეტის საქმეში. 

სტრატეგია 

სანამ ვილაპარაკებდეთ იმაზე, თუ როგორ იგეგმება სტრუქტურული ბიოლოგიის 

საპილოტე პროგრამები და როგორია ძირითადი ამოცანის - „უზრუნველვყოთ 

ზუნებაში არსებული თითოეული ცილის თანამიმდევრობა სტრუქტურული 

ინფორმაციით“ - გადაწყვეტის პერსპექტივები, საჭიროა შევაფასოთ, თუ 

რამდენად ადეკვატურ შედეგებამდე მიგვიყვანს მასშტაბური სტრუქტურული 

გენომიკის პროექტების განხორციელება. ის რომ, არსებული ექსპერიმენტული 

მიდგომებით ამოცანის გადაწყვეტისთვის ძალისხმევის გაწევა აუცილებელია, 
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ეჭვს არ იწვევს. განხილვის საგანია მხოლოდ ის, თუ როგორი უნდა იყოს 
ცალკეული ცილის სტრუქტურის დასადგენად საჭირო დრო და დანახარჯები. 

რენტგენოკრისტალოგრაფული და ხსნარში ბმრ ექსპერიმენტებით ყოველწლი- 

ურად ხორციელდება 2000-დან 3000-მდე ახალი ცილის სტრუქტურის ანოტაცია 
და LL8-ში განთავსება (დეპონირება). L68-ში 1994 წელს წარდგენილ სტრუქ- 
ტურათა ანალიზმა (8+-იიCთ, CახიLი!, 8 LIსხხმIძ, 1997) აჩვენა: სტრუქტურა- 

გაშიფრულ ახალ ცილათა 70%-ისათვის X08-ში მოიძებნა თითქმის ისეთივე 

თაწამიმდევრობის ცილა, 21%-ს აღმოაჩნდა თანამიმდევრობის თვალსაზრისით 
ახლო ნათესავი, და მხოლოდ 9%-სათვის არ მოიძებნა 08-ში ცხადად გამოხა- 
ტული ჰომოლოგი. ახალ სტრუქტურათა დეპონირების სიჩქარის მაქსიმალური 
მნიშვნელობის (3000 სტრუქტურა წელიწადში) პირობებშიც კი, უახლოეს 
მომავალში სტრუქტურულ-ბიოლოგიური კვლევები ვერ შეძლებს მოახდიწოს 
რაღაც მნიშვნელოვანი გარღვევა ჰომოლოგიურობის საფუძველზე მოდელირე- 

ბით გაშიფრულ სტრუქტურათა რიცხვის მნიშვნელოვანი ზრდის თვალსა%- 
რისით. შესაბამისად, გამოიკვეთა კვლევის მიმართულება, რომელიც ითვალის- 
წინებს ცილის ფუნქციაში გარკვევას, მისი არქიტექტურის არცოდნის პირობებ- 
შიც კი. 

იმედია, ძალისხმევა მაღალი წარმადობის მეთოდეზის შემუშავების (აქცენტი კეთ- 
დება სტრუქტურის დამდგენი ექსპერიმენტის ჩატარებისა და მონაცემთა დამუშა- 
ვების პროცესის ავტომატიზაციაზე) მიმართულებით თავის შედეგს გამოიღებს 

და შეამცირებს სტრუქტურის გაშიფვრის როგორც დროს, ისე დანახარჯებს. 

თუმცა დღეს, ცალკეული სტრუქტურის დადგენ–ზე გაწეული დანახარჯი 
(4100000) აღარაა პრინციპულად მიუღებელი. თუ ზემოთ მოყვანილი შეფასებები 

რეალურია, მაშინ საჭირო ნიმუშთა მინიმალური რაოდენობისათვის(16000) სრუ- 
ლი სტრუქტურული ინფორმაციის მიღებაზე გასაწევი დანახარჯები დაახლო- 
ებით 1,6 მილიარდს შეადგენს. გარკვეული ეკონომიის პირობებში მოსალოდნე- 

ლია დანახარჯების მნიშვნელოვანი შემცირებაც. 

სტრუქტურული გენომიკის საპილოტე პროგრამათა ამოცანები. 

ჩრდილო და სამხრეთ ამერიკაში 0L6IMIსყი+, 2000), ევროპაში (LICIი6თგიი, 2000) 

და აზიაში (V0#0/#8მ=8 CL. მ1., 2000) მიმდინარე საპილოტე კვლევების ფარგლებში 

ხორციელდება სტრუქტურის დამდგენი მაღალი წარმადობის ექსპერიმენტები. 

საპილოტე პროგრამის განხორციელების მეთოდებად, როგორც წესი, გამოიყე- 

ნებენ ან რენტგენოკრისტალოგრაფიას, ან ხსნსარში ზმრ სპექტროსკოპიას. 

ამასთან, საკვლევ ცილათა ჩამონათვალი შეირჩევა არქეების, ეუბაქტერიებისა და 

ეუკარიოტების გენომური თაწამიმდევრობების ანალიზის საფუძველზე. წამყვან 

საპილოტე კვლევებს კოორდინირებულად აფინანსებს სხვადასხვა სახელმწიფო 

და საზოგადო ორგანიზაციები. მათ შორის ძირითად დონორებია: Mვყიივ! 
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Lი§ყლIC0§ 0 #0C21Lი (VIII), M3ვ9იიმ) Iო5CIაILC 0, C06ი6”2I M0ძ1!1C21 500006005 (MICM5), 

XIიLCIი 5CCICწ6სLC 1210C8მCIV6 (65). 

M#I8-ის მიერ დაფინანსებული ჯგუფების პასუხისმგებლობით ხდება მაღალი 

წარმადობის ტექნიოლოგიების განვითარება-დანერგვა ამ ტექნოლოგიებში 

იგულისხმება უამრავი მიდგომა), გენის სეკვენირებით დაწყებული და სტრუქტუ- 

რის დადგენით დამთავრებული. თუ გავაანალიზებთ აშშ-ში მიმდინარე საპი- 

ლოტე კვლევებს, აღმოჩნდება, რომ კვლევების ობიექტთა ნაწილს შეადგენს 

ჰომოლოგიურ თაწამიმდევრობათა ოჯახების წარმომადგენლები. ამასთან, 

სტრუქტურის დასადგენად შერჩეულ სამიზნე ცილებს მოიძიებენ სხვადასხვა 

ბაქტერიულ და ეუკარიოტულ გენომებში. სხვა სტრატეგია მდგომარეობს იმაში, 

რომ სამიზნედ (საკვლევად) შეირჩევა ცალკეული მოდელური ორგანიზმების, მათ 

შორის ადამიანის პათოგენთა გენური პროდუქტები. ოჯახებზე დაფუძნებული 

სტრატეგიის შემთხვევაში, ხშირად აქცენტი კეთდება ისეთ სამიზნეებზე, რომლე- 

ბიც მონაწილეობენ მედიცინის თვალსაზრისით მწიშვნელოვან ბიოლოგიურ 

პროცესებში (მაგალითად სიგნალთა ტრანსდუქციაში, ანტიბიოტიკებისადმი 

რეზისტულობაში, კანცეროგენეზში). 

XIM5-ის მიერ დაფინანსებული ცენტრებში იქმნება ლაბორატორიული 

ინფორმაციული სისტემები და საჯარო ვებ-გვერდები. ასეთი მიდგომა 

გამჭვირვალეს ხდის როგორც სამიზნის შერჩევის პროცედურას, ისე სტრუქტურის 

დადგენის პროცესში მიღწეულ წარმატებებს. გარდა ამისა, აშშ მთავრობა აყენებს 

მოთხოვნას, რათა მოპოვებული სტრუქტურული ინფორმაცია განთავსებულ 

იქნეს Lს8-ში. სტრუქტურული გენომიკის პროექტის რეალიზებისას LL)8-ში 

ხდება ისეთი შუალედური შედეგების დაფიქსირებაც, რომელიც, მაგალითად, 

ეხება ცილის ექსპრესიას, გასუფთავებას და ბიოფიზიკურ დახასიათებას. MICM5- 

ის მიერ წარმოებს პილოტური კვლევების პროცესში შერჩეული თუ 

ფორმირებული რეაგენტების, მაგალითად ექსპრესიის პროცესში გამოყენებულ 

პლაზმიდ/კლონების, გასუფთავებული ცილების ან სულაც კრისტალების 

არქივირება და თავისუფალი მოხმარებისათვის ხელსაყრელ მდგომარეობაში 

მოყვანა. 

MCM5-ის მიერ დაფინანსებულ საპილოტე პროგრამათა ტიპიური მეთოდოლო- 

გიური მიდგომის ზოგადი სქემა შეიძლება წარმოვადგინოთ ასე: 1) საკვლევი 

ობიექტის (სამიზნეს) შერჩევა; 2) გენომური ან კლონ.დნმ-ური მაკოდირებელი 

თანამიმდევრობის 6CL-ით ამპლიფიკაცი); 3) მაკოდირებელი თაწამიმდევრობის 

შესაბამის საექსპრესიო ვექტორში კლონირება; 4) მაკოდირებელი უბნის სწორად 

ამპლიფიცირებაში დასარწმუნებლად, კლონირებული გენის სეკვენირება; 5) 
ცილის ექსპრესია; 6) ექსპრესირებული ცილის იდენტობის დადასტურება და მისი 
დახასიათება, რათა მომზადდეს პირობები მისი კრისტალიზაციისათვის; 7) 
საკმაო რაოდენობისა და სისუფთავის ცილის მიღება; 8) კრისტალიზაციის 

პირობების შერჩევა, 9) რენტგენული დიფრაქციის ექსპერიმენტის ფარგლებში 

303



გაზომვები; 10) ექსპერიმენტის მონაცემებზე დაყრდნოზით სტრუქტურის 

დადგენა და დახვეწა; 11) ახალი სტრუქტურული წიმუშით ჰომოლოგიურობის 
საფუძველზე მოდელირება; 12) ახლადადგენილი სტრუქტურისა და მასზე 

დაფუმნებით წარმოებული მოდელების ანალიზის საფუძველზე ფუნქციის 
შესახებ ჰიპოტეზების შემოთავაზება. 

ბავეცანით რა სტრუქტურული გენომიკის ტიპიური პროექტის სქემას, შეგვიძლია 

შევნიშნოთ, რომ ჰომოლოგიურობის საფუძვლეზე მოდელირების მეთოდების, 

ფუნქციისა და ფუნქციის რეალიზების მექანიზმების ახსნის მიზნით სივრცული 

მოწყობის ანალიზისათვის განკუთვნილი მეთოდების, აწუ სტრუქტურული 
ბიოინფორმატიკის მეთოდების როლი სტრუქტურული გეწომიკის ამოცანის 
წარმატებულად გადაწყვეტის საქმეში მწიშვნელოვანია. 

შორეული პერსპექტივები, შესაძლო პრობლემები 

მიუხედავად იმისა, რომ საპილოტე პროგრამების პირველი შედეგები მეტად 
იმედისმომცემია, უნდა ითქვას, რომ ცილოვან სტრუქტურათა სივრცეში მოიძებ- 
წებიან ისეთი უბნები, სადაც რენტგენოსტრუქტურული და ბმრ მეთოდებით 
სტრუქტურული გენომიკის ამოცანის გადაწყვეტა გაძნელებულია. მაგალითად, 
კვლავ პრობლემატურად რჩება მემბრანული ცილების კრისტალიზაციის საკით- 
ხი, თუმცა გარკვეული წარმატებები ცილის კრისტალიზაციის ტექნოლოგიების 

განვითარების საქმეში სახეზეა. პრობლემებს ვაწყდებით ასევე ბმრ სპექტრო- 

სკოპიით ცილის სტრუქტურის დადგენის პროცესშიც, რომელთა მოგვარების 

საფუძველს იძლევა ახალი (IVXC§V) ტექნოლოგიების განვითარება. არიან ცილები, 
რომლებიც მხოლოდ გარკვეული კომპლექსების ფარგლებში წარმოადგენენ 

სტაბილურ მოლეკულებს და შესაბამისად, მათი სტრუქტურის დამოუკიდებლად 

შესწავლა შეუძლებელია. ასეთი რეალობა კითხვის ნიშნის ქვეშ აყენებს სტრუქ- 

ტურული გენომიკის პრეტენზიას იყოს გენომური მაშტაბის პრობლემათა გადაწ- 

ყვეტის ერთადერთი საშუალება. ზემოთ მითითებული მიზეზების გამო ცილების 

მთელი რიგი სტრუქტურული გენომიკის კვლევათა არეალს მიღმა რჩება. 

ამასთან, სტრუქტურული გენომიკის პროექტები, როგორც წესი, ვერ უზრუნ- 

ველგვყოფს ინფორმაციით ცილის ნატიფი სტრუქტურის შესახებ ასე რომ, 

ბიოქიმიური მექანიზმების, ცილა-ლიგანდურ კომპლექსთა სტრუქტურების, მუ- 

ტაციათა სტრუქტურაზე გავლენის, ცილა-ცილა ურთიერთქმედებების დეტალუ- 

რი შესწავლა ვერ მოხერხდება სტრუქტურული გენომიკის ფარგლებში. შესაბა- 

მისად, დღის წესრიგში დგება მთელ რიგ ცილათა ნატიფი სტრუქტურების დამო- 

უკიდებლად, მაღალტექნოლოგიური მეთოდებით დადგენის აუცილებლობა. 
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მიუხედავად ზემოთ მითითებული პრობლემებისა, სტრუქტურული გენომიკის 

პროექტები იძლევა იმედს, რომ მალე უზრუნველყოფილი ვიქნებით ძალზედ დი- 

დი რაოდენობა ცილის დომენთა ექსპერიმენტური სტრუქტურებით. რაც თავის 

მხრივ საწინდარი გახდება მრავალი ახალი მოდელის გენერირებისა. დადგება 

დრო, როცა მოდელირება მოიცავს ამინმჟავური თაწამიმდევრობების მთელ 

სივრცეს. სტრუქტურული გენომიკის პროექტების რეალიზების შედეგად დაგრო- 

ვილი ცოდნა, რომელიც თანამიმდევრობათა სრულ სიმრავლეს უზრუველყოფს 

სამგანდომილებიანი სტრუქტურებით, საშუალებას მისცემს თანამედროვე ბიო- 

ლოგებს ჩასწვდნენ ბიოქიმიურ და “უჯრედულ ფუნქციათა სიღრმეებში. 

დაგროვილ სტრუქტურათა და ჰომოლოგიურობაზე დაფუძნებულ მოდელთა 

განუსაზღვრელი სიმდიდრე უდავოდ გადაიქცევა თანამედროვე ბიოლოგურ 

კვლევათა ფართო (თუ არა სრული) სპექტრისათვის ფასდაუდებელ იარაღად და 

შესაბამისად, სულ უფრო მეტ ბიოლოგს მოუწევს ამ სიმდიდრით სარგებლობა. 
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