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по межфакультетскому курсу «Ферменты и микроорганизмы: что может искусственный интеллект в биотехнологии и экологии»
Архитектуры моделей машинного обучения. Объясните принципы работы перцептрона, полносвязной, сверточной и рекуррентной нейронных сетей, а также трансформера. Приведите примеры их применения в биотехнологии.
Представление биологических данных. Как кодируют аминокислотные и нуклеотидные последовательности, молекулярные графы, спектры и изображения? В чем состоят преимущества и ограничения разных способов представления данных?
Основные ресурсы данных для задач искусственного интеллекта в биотехнологии. Охарактеризуйте UniProt, PDB, BRENDA, KEGG, NCBI и репозитории метагеномных данных.
Применение машинного обучения в биоинформатике. Рассмотрите задачи прогнозирования свойств ферментов и анализа состава микробных сообществ. Приведите примеры.
Прогнозирование аффинности молекулярных взаимодействий. Дайте определения Kd, IC50 и Ki и объясните, при каких условиях эти величины могут быть связаны между собой.
Прогнозирование взаимодействий белок-лиганд и белок-белок. Сравните традиционные вычислительные подходы и методы машинного обучения; укажите способы экспериментальной проверки прогнозов.
Применение глубокого обучения в протеомике. Какие данные используют, какие задачи решают и какими метриками оценивают качество моделей?
Моделирование ферментативных реакций методами машинного обучения. Какие характеристики фермента и реакционной системы следует учитывать при прогнозировании активности, специфичности и кинетических параметров?
Понятие микроорганизма. Сравните бактерии, археи и микроскопические грибы; объясните, почему вирусы рассматривают отдельно от клеточных форм жизни.
Ключевые признаки прокариотической клетки. Чем прокариотическая организация клетки отличается от эукариотической?
Плазмиды: строение, репликация и биологическое значение. Как плазмиды используют в биотехнологии?
Горизонтальный перенос генов у бактерий: трансформация, трансдукция и конъюгация. Как эти процессы влияют на распространение антибиотикорезистентности?
Метаболическое разнообразие прокариот. Сравните основные типы питания и получения энергии у микроорганизмов и клеток человека.
Культивирование бактерий в лаборатории. Питательные среды, условия роста, кривая роста культуры и методы количественной оценки биомассы.
Симбиоз, комменсализм и патогенность в отношениях человека и микроорганизмов. Роль микробиоты в норме и при заболевании.
Совместная эволюция человека и микроорганизмов. Как урбанизация, миграция, сельское хозяйство и медицина изменяют распространение и эволюцию патогенов?
Действие антибиотиков на микробные сообщества. Основные механизмы устойчивости и факторы отбора резистентных штаммов.
Традиционные методы выявления возбудителей: микроскопия, посев, биохимические тесты и методы определения чувствительности к антибиотикам.
Секвенирование ДНК, ампликонный анализ и метагеномика. Возможности и ограничения этих подходов при исследовании микробиоты.
Инструментальная идентификация микроорганизмов: MALDI-TOF масс-спектрометрия, ИК- и рамановская спектроскопия. Какие признаки извлекают из данных?
Компьютерный анализ и искусственный интеллект для идентификации бактерий и определения состава микробных сообществ. Как формируют обучающую и тестовую выборки?
Чувствительность, специфичность, точность и прогностическая ценность диагностического теста. Как распространенность инфекции влияет на интерпретацию результата?
Ферменты: определение, специфичность, активный центр и роль кофакторов. Какие свойства отличают ферменты от небиологических катализаторов?
Основные механизмы ферментативного катализа. Приведите примеры кислотно-основного, ковалентного и металлокатализа.
Регуляция активности ферментов в клетке: аллостерия, обратная связь, ковалентная модификация, ингибиторы и активаторы.
Международная классификация ферментов и EC-номер. По какому принципу ферменты относят к классам и подклассам?
Ферменты из животных, растений, грибов и микроорганизмов. Сравните особенности их получения, стабильности и применения.
Основные направления применения ферментов в промышленности и медицине. Приведите примеры процессов и препаратов.
Ферменты в пищевой промышленности и сельском хозяйстве: ключевые группы ферментов и технологические задачи.
Ферменты в фармацевтике, терапии и диагностических системах. Требования к активности, специфичности и безопасности.
Получение ферментов с заданными свойствами: скрининг природного разнообразия, рациональный дизайн и направленная эволюция.
Машинное обучение для прогнозирования структуры, функции, стабильности, субстратной специфичности и активности ферментов. Какие данные и метрики используют?
AlphaFold 2/3, RoseTTAFold и другие системы предсказания структуры биомолекул. Какие задачи они решают и каковы ограничения предсказанных моделей?
Экспериментальное определение структуры белков. Основные этапы рентгеноструктурного анализа; роль криоэлектронной микроскопии и ЯМР-спектроскопии.
Преимущества и ограничения искусственного интеллекта в структурной биологии. Как оценивать уверенность модели и проводить независимую валидацию?
Ферменты в экологической биотехнологии: очистка воды и почвы, разрушение пластика и удаление пестицидов. Приведите примеры ферментативных процессов.
Проектирование ферментов-биодеструкторов с помощью машинного обучения. Опишите цикл «данные — модель — эксперимент — дообучение» и требования к экологической безопасности решения.
