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Białka natywnie nieustrukturyzowane (ang. Intrinsically Disordered Proteins, IDPs) stanowią odrębną klasę białek, charakteryzującą się brakiem 

stabilnej struktury trzeciorzędowej w stanie natywnym. IDPs odgrywają zasadniczą rolę w procesach związanych z wiązaniem cząsteczek, biorą 

udział w mechanizmach regulacji, kontroli czy przekazywania sygnałów. Jednakże dynamiczna struktura IDPs może powodować ich błędne zwijane 

i w konsekwencji agregację. Zmienione strukturalnie bądź funkcjonalnie IDPs przyczyniają się do rozwoju licznych jednostek chorobowych. 

Spektroskopia NMR umożliwia badanie struktur IDPs, ich dynamiki oraz oddziaływań, jednak największe wyzwanie stanowi przypisanie sygnałów 

jąder poszczególnych reszt aminokwasowych. Dynamiczna struktura IDPs powoduje uśrednianie się wartości przesunięć chemicznych, ze względu 

na nieustannie zmieniające się otoczenie chemiczne, co w konsekwencji prowadzi do silnego stłoczenia sygnałów i utrudnia interpretację wyników. 

Remedium stanowi wykorzystanie wysoko wymiarowych eksperymentów NMR (3D, 4D, 5D etc.) i unikalny proces ich analizy metodą SMFT (ang. 

Sparse Multidimensional Fourier Transform), który umożliwia obserwację dwuwymiarowych przekrojów widm wysoko wymiarowych z perspektywy 

widma niżej wymiarowego (tzw. bazowego), mającego wspólne wymiary z widmem wysoko wymiarowym. Sam proces przypisywania sygnałów 

można zautomatyzować przy pomocy programu TSAR (ang. Tool for SMFT-based Assignment of Resonances), który w oparciu o dwuwymiarowe 

przekroje przypisuje sygnały poszczególnych jąder reszt aminokwasowych w sekwencji białka. W celu ulepszenia procesu przypisania, 

przystosowano program TSAR do wykorzystywania informacji z programu Potenci (uwzględniającego pH, temperaturę i sekwencję białka) oraz 

zaimplementowano procedurę LDA (statystyczną metodę określającą prawdopodobieństwa, że wybrana reszta jest aminokwasem danego typu). 

Dzięki wprowadzeniu dodatkowych danych do programu TSAR, uzyskano poprawę przypisania sygnałów, jak i zmniejszenie liczby błędnie 

przypisanych i nieprzypisanych reszt. Najlepsze wyniki otrzymano dla wersji TSAR skombinowanej z algorytmem LDA: liczba poprawnych przypisań 

wzrosła o blisko 5 p.p., błędnych zmalała o ponad 0,6 p.p., a nieprzypisanych – zmalała o ponad 4 p.p. 
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