Yeni yapay zeka yazilimi 10 dakikada protein
yapilarini hesapliyor

Washington Universitesi Tip Fakiltesi

Protein tasarim arastirmacilari, reseptértiine baglh insan interlékin-12'nin bu 3
boyutlu goérunttsu de dahil olmak Uzere yuzlerce yeni protein yapisi olusturmak
icin yapay zekay! kullandi.

Reseptorine bagl insan interldkin-12'nin 3 boyutlu gérintasa.
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DeepMind, 2020 Critical Assessment of Structure Prediction (CASP14)
konferansinda bu alanda kayda deger bir ilerleme sundugundan, bilim adamlari
daha once son derece dogru protein yapisi tahminine erismek icin aylarca
bekliyorlardi. Artik bu bekleyisleri sona erdi.



Seattle'daki Washington Universitesi Tip Fakultesi'ndeki Protein Tasarimi
Enstitisu'ndeki arastirmacilar, bu 6nemli gérevde DeepMind tarafindan elde
edilen performansi buyuk 6lcude yeniden yarattilar. Bu sonuclar Science dergisi
tarafindan 15 Temmuz Persembe gunu gevrimici olarak yayinlandi.

DeepMind'den farkh olarak, UW Medicine ekibinin RoseTTAFold olarak
adlandirdiklari yontemi bilim insansanlari Ucretsiz olarak kullanabilir. DUnyanin
dort bir yanindan bilim adamlarn artik kendi arastirmalarini hizlandirmak icin
protein modelleri olusturmak icin bu yontemi kullaniyor.

Temmuz ayindan bu yana program, 140'tan fazla bagimsiz arastirma ekibi
tarafindan GitHub'dan indirildi.

Proteinler, karmasik mikroskobik sekillere katlanan amino asit dizilerinden

olusur.

Bu benzersiz sekiller sirayla canli organizmalarin icindeki hemen hemen her
kimyasal strece yol acar. Bilim adamlari, protein sekillerini daha iyi anlayarak
kanser, COVID-19 ve diger binlerce saglik bozuklugu icin yeni tedavilerin
gelistirilmesini hizlandirabilir.

"Protein Tasarimi Enstitisu'nde, COVID-19 ilaclari ve asilari tasarlamak ve
bunlari klinik deneylere baslatmak ve yulksek dogrulukta protein yapisi tahmini
icin RoseTTAFold'u gelistirmek icin yogun bir yil gecirdiler.

Washington Universitesi Tip Fakiltesi'nde biyokimya profesorii, Howard Hughes
Tip Enstitust arastirmacisi ve Enstitu direktord kidemli yazar David
Baker,Protein Tasarimi gibi bilim camiasinin olaganustu biyolojik sorunlari
¢c6zmek icin halihazirda RoseTTAFold sunucusunu kullaniyor olmasindan

memnunum" dedi.

Yeni calismada, Baker liderligindeki bir hesaplamali biyolog ekibi, RoseTTAFold
yazilim aracini gelistirdi. Sinirli bilgilere dayali olarak protein yapilarini hizli ve
dogru bir sekilde tahmin etmek icin derin 6grenmeyi kullanmakta olan yazilim.



Boyle bir yazilimin yardimi olmadan, sadece bir proteinin yapisini belirlemek
icin yillarca laboratuvar calismasi gerekebilirken.

RoseTTAFold ise tek bir oyun bilgisayarinda on dakika gibi kisa bir surede bir
protein yapisini guvenilir bir sekilde hesaplayabiliyor.

Ekip, insan genomunda ¢ok az anlasiimis proteinler de dahil olmak tUzere
yuzlerce yeni protein yapisini hesaplamak icin RoseTTAFold'u kullandi. Ayrica
problemli lipid metabolizmasi, iltihaplanma bozukluklari ve kanser hucresi
bUyumesi ile iliskili proteinler dahil olmak Gzere insan sagligi ile dogrudan ilgili
yapilar da urettiler.

Yazilimcilar RoseTTAFold'un, daha donce gerekli olan zamanin kisa bir
bolimunde karmasik biyolojik dizeneklerin modellerini olusturmak icin
kullanilabilecegini gdsteriyorlar.

RoseTTAFold, "uc¢ yollu" bir sinir agidir, yani ayni anda protein dizilerindeki
kaliplari, bir proteinin amino asitlerinin birbirleriyle nasil etkilesime girdigini ve
bir proteinin olasi u¢ boyutlu yapisini dikkate alir.

Bu mimaride, bir, iki ve G¢ boyutlu bilgi ileri geri akar, boylece agin, bir
proteinin kimyasal parcalari ve katlanmis yapisi arasindaki iliski hakkinda toplu

olarak akil ylUratmesine izin verir.

UW Medicine'deki Baker laboratuvarinda projeyi yoneten doktora sonrasi
arastirmaci Minkyung Baek, "Bu yeni aracin tUm arastirma topluluguna fayda

saglamaya devam edecegini umuyoruz" dedi.



