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Alpha-hemolysin (7 virsinélés)

Virstiinéles arba kitaip monomerus (ne patj alpha-
hemolysin) gamina bakterija —stafilokokas
(Staphylococcus aureus)

Saltinis: Wikipedia




~1.2 nm

https://www.mdpi.com/journal/toxins/special_issues/pore-
forming-toxins




Pneumolysin (nuo 30 iki 44 monomery),
neaktyvuotas

Kad prisijungti prie membranos naudoja
cholesterolj.

Saltinis: Wikipedia
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1. Biocheminés reakcijos schema (2)
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2. Matematinis modelis
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2. Matematinis modelis (3)

Modelio parametrai:
1. D), - difuzijos koeficientas, konstanta = [107%,2 - 107°%] em?/s.

2. BPK ... - maksimali membranos talpa, kiek joje gali tilpti polimery, konstanta, pvz 70 nmol /em?*

Stree =1 — BPK/BPK 0, (3.31)
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3. Realizuotas kompiuterinis modelis

 Runge-Kutta algoritmas

« Rasyta su C

- Kad greiciau skaiciuoty, jvestos gijos
(threads) su OpenMP

#pragma omp parallel for private(i)

« Genetinis algoritmas rasti optimaliems
modelio parametrams
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4. Skaiciavimy rezultatai

* Modeliavimo trukmé T = 10.1 s;

* Monomero tirpale koncentracija pradiniu laiko momentu
Mo = 2.8

* Reakcijy greiciai ko1 = 2.4, ko1 = 1.2, ki1 = 3.7, kiz= 3.3,
kis= 2.9, kia=2.7, kis= 2.2, kie= 1.8, kee= 2.4, kez= 1.6,
kea= 0.9, ko5 = 0.7, kss= 0.4,

kss= 0.1.
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4. BPK, gaunamas is realiy eksperimenty
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Tikslas: kad gaunamas BKP kuo geriau ,,fittinty*
realiai eksperimentuose gaunamg BPK
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« Pagrindinis klausimas: kaip rasti konstantas k?
« Su masininio mokymosi algoritmais
« Monte Carlo simuliacija
« ,Simplex™ metodas
« Gradientinis nusileidimas (gradient descent)
 Genetinis algoritmas




Simulated and real BPK fit points
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