
Игры с АльфАфолд2
ИгроКИ: 

КАрИнА МАрхИевА
МАрИя новИКовА
дМИтрИй Петров

► АльфАфолд2 решИл ПроблеМу ПредсКАзАнИя третИчной струКтуры белКА.

► А что с ПредсКАзАнИеМ ИзМененИя стАбИльностИ белКА После МутАцИИ?

► Можно лИ вычИслИть эффеКт МутАцИИ По рАзностИ точностИ ПредсКАзАнИя 

струКтуры? 

выПолненИе:

1. ПодготовКА дАнных

2. ПостроенИе Моделей 
струКтур

3. ИзвлеченИе МетрИК 
АльфАфолдА2

4. вычИсленИе И АнАлИз 
КорреляцИй

р00644 (терМонуКлеАзА) 
D165F
ΔLDDт = -20.0
ΔΔG = -5.2 ККАл/Моль

r = 0.14 ± 0.06 
p = 0.03

р02647 (АПолИПоПротеИн А-I) 
L165R
ΔLDDт = -18.9
ΔΔG = -0.65 ККАл/Моль

r = -0.02 ± 0.06 
p = 0.72

выводы:

1. КорреляцИя Между эффеКтоМ МутАцИИ И МетрИКАМИ АльфАфолдА2 не нАблюдАется.

2. АльфАфолд2 нАПряМую не ПоМогАет ПредсКАзывАть эффеКт МутАцИИ нА стАбИльность белКА.

3, большАя рАзнИцА в LDDT МоделИ струКтуры дИКого тИПА И МутАнтА связАнА с знАчИтельныМ ИзМененИеМ рАзМерА остАтКА.

дМИтрИй ИвАнКов
МАрИнА ПАК

дИзАйн ИсследовАнИя



PLAYING WITH ALPHAFOLD2
PLAYERS: 

Karina  Markhieva
Мariia NovikovА
Dmitry  Petrov

► АLрнАFоLD2 нАs rеsоLvеD А GrАnD рrотеin рrеDiстiоn снАLLеnGе.

► But what about the predictions of protein stability after mutation?

► Is it possible to predict the mutation effect based on the confidence 
of prediction?

What we have done:

1. Data preparation

2. Designing structure 
models

3. Extraction of 
AlphaFold2 metrics

4. Calculating and 
analyzing the 
correlation P00644 (тhermonuclease) 

D165F
ΔLDDт = -20.0
ΔΔG = -5.2 KCAL/MOL

r = 0.14 ± 0.06 
p = 0.03

P02647 (Apolipoprotein A-I) 
L165R
ΔLDDт = -18.9
ΔΔG = -0.65 KCAL/MOL

r = -0.02 ± 0.06 
p = 0.72

CONCLUSIONS:

1. Correlation between the effect of mutation and AlphaFold2 metrics is not being observed.

2. AlphaFold2 is incapable of making direct predictions between the effect of mutation and protein stability.

3, LARGE DIFFERENCE IN LDDT OF WILD TYPE PROTEIN MODEL AND MUTATNT MODEL IS ASSOCIATED WITH SIGNIFICANT CHANGE IN amino 
acid SIDE CHANGE SIZE.

Dmitry Ivankov
Marina Pak

DESIGN OF THE STUDY


