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Von der zur Struktur

Sequenz

VAL LEU SER PRO ALA
ASP LYS THR ASN VAL
LYS ALA ALA TRP GLY
LYS VAL GLY ALA HIS
ALA GLY GLU TYR GLY
ALA GLU ALALEUGLU —»
ARG MET PHE LEU SER
PHE PRO THR THR LYS
THR TYR PHE PRO HIS
PHE ASP LEU SER HIS
GLY ...




Ab-Initio-Protein-Struktur-Vorhersage

Minimum einer Potentialfunktion
gesucht — nativer Zustand

1. Potential
tiir freie Energie mit
Losungsmitteleinfliilen

2. Minimierungsverfahren
Globale Optimierung

— Simulated Annealing
— Monte-Carlo
-~ DEM

— Branch-and-Bound

FRAGE: WIE SKALIERT EIN
VERFAHREN 7
~ a" oder ~ n% ?
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Protein-Potentiale

1. Zwel Energieskalen
2. Lineares Molekiil

Minimalmodell

Lennard- ones
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Monte-Carlo-mit-Minimierung (MCM)

~ exp (— ) Met o ol
MCM und wunneln
ranstormation
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Genetische Algorithmen
Aus ndividuen

1. Ziehe Paare von Kon gurationen
mit einer Wahrscheinlichkeit pro-
portional zur Energiedi erenz zur
schlechtesten Kon guration

2. Generiere neue Kon guration mit-
tels Crossover

Vorher :

Rekombinationspunkte

Nach der Rekombination :

3. Mutiere mit geringer Wahrschein-
lichkeit ( 1 1 )



Pol nomiale Abhangigkeit
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Zusammenfassung

Es ist gelungen zu zeigen :

Korrelationen bedingen
pol nomiales Skalieren

Elimination von kinetischen Barrie-
ren hat keinen Einfluf3 auf Skalie-
rungsverhalten

Gesamtaufwand ~

Fiir 1 ist der GA e ektiv-
ster Algorithmus er skaliert aber

schlechter.

Ahnliche Ergebnisse (Gitter):
Heteropol mere:

~ ( hirumalai)
Gitter Proteine:

~ (Gutin)



