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Ivadas

Saulés Sviesos energija svariai prisidéjo prie gyvybeés bei biosferos formavimosi [1]. Visos gy-
vybés formos yra autonominés sistemos, sudarytos is polimery, baltymy, anglies hidraty, lipidy
ir nukleino rugséiy. Tam, kad jos galéty islaikyti vientisuma, augti, vystytis, prisitaikyti prie
aplinkos bei daugintis, joms yra butina pasiimti energija i$ aplinkos [2]. Taigi, beribis saulés
energijos kiekis yra tiesiog butina salyga gyvybés egzistavimui. Tiesiogiai Sviesos energija nau-
dojantys organizmai per daugelj mety iSvysté jvairias funkcijas, leidziancias reguliuoti sviesos
energijos patekimg j ju sistemas bei efektyvy Sios energijos panaudojima, reikalinga iSgyvenimui
bei dauginimuisi.

Sviesos sugertis pradeda $viesos energijos transformacijos seka, kuri sudaro fotosinteze: pro-
cesa, kurio metu Sviesos energija konvertuojama j chemine energija organiniy junginiy pavidalu.
Deguoniné fotosintezé yra populiariausias Sviesos energijos konvertavimo procesas zemeés bios-
feroje. Deguoniné fotosintezé transformuoja fotony energija i gliukoze paimdama anglj is CO,
molekulés ir panaudodama elektrona, gauta i$ vandens molekuléje esancio deguonies. Si foto-
sintezé isskiria deguonj, kaip reakcijos salutinj produkta. Nors tai yra labai paprasta cheminé
reakcija, organizmai iSvysté labai sudétingus energijos konvertavimo etapus tam, kad Si reakci-
ja butu jmanoma [2]. Molekuliné struktura, apimanti $iuos energijos konvertavimo etapus, yra
lokalizuota chloroplastuose esanciuose tilakoiduose (1 pav.). Ji susideda i§ daugybeés baltymy,
sudaranciy makromolekuline pirmos ir antros fotosistemos struktura (FSI ir FSII).

Tam, kad fotosintezes reakcijos centras dirbty efektyviai, augalai naudoja sviesg sugerianciy
anteny kompleksus, sudarytus is daugybés pigmenty, kurie sugeria Sviesa ir perduoda surinkta
energija reakcijos centrui (RC). Tuomet reakcijos centre jvyksta kruvio atskyrimas, po kurio
prasideda cheminiy reakcijy seka, pasibaigianti ATP ir NADPH sinteze. Fotosistemy kvantinis
nasumas priklauso nuo anteny dydzio bei sistemoje esanciy laikiny suzadinimo lokalizacijos
mazgy, dél kuriy suzadinimas gali relaksuoti taip ir nepasiekes RC. Priklausomai nuo to, kokios
yra aplinkos salygos, Sie parametrai kinta taip, kad buty maksimalus fotosistemos nasumas bei
minimali Zala fotosistemai (esant per didelei apsvitai) [4]. Priklausomai nuo aplinkos poveikio
trukmes, fotosistemy strukturos pokyciai klasifikuojami j ilgalaikius (ilgalaikis prisitaikymas)
ir trumpalaikius (trumpalaikis prisitaikymas).

llgalaikis sistemos prisitaikymas yra susijes su LHCII kompleksy sinteze tilakoide [5]. Trum-
palaikio prisitaikymo metu dalis LHCII kompleksy migruoja tarp FSII ir FSI. Sis procesas yra
vadinamas busenos pasikeitimu (angl. state transition) [6]. Pirmojoje busenoje visi LHCII
kompleksai sudaro tik FSII iSorine antena. Tuo tarpu antrojoje busenoje dalis LHCII komp-
leksu difunduoja prie FSI branduolio (2 pav.). Kuri dalis LHCII trimery dalyvauja busenos
pasikeitime, islieka atviras klausimas. Pasak vieny Saltiniy, pereinant j antrg busena, tik nedi-
delé dalis LHCII difunduoja prie FSI [7,8], pasak kity Saltiniy, $i dalis gali sudaryti net 80%
LHCII kompleksy [9].
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1 pav. Fotosintezés mechanizmas augale esanc¢iame tilakoide. FSI ir FSII fotony sugertj vyk-
do vienu metu. Kai pirmoje fotosistemoje suzadinimas pasiekia reakcijos centra, jis isskaido
vandens molekule j deguonj (kaip salutinj produkta) ir vandenilj. Tuomet suzadinta elektro-
na pagavusi chinono molekulé istruksta is FSII ir nukeliauja prie bgf komplekso, kuriame ir
atiduoda suzadintg elektrona. Kompleksas bg f veikia kaip protony pompa ir j ji patekus elekt-
ronui jis jsiurbia protong j tilakoido vidy. [siurbti protonai bei protonai, gauti skaldant vandens
molekule, sudaro ATP statybines medziagas. Tuo tarpu suzadintg elektrong prisijungia plas-
tocianinas. Galiausiai elektronas i$ plastocianino patenka j FSI, kurioje uzima laisva vieta,
atsiradusia po to, kai sviesos suzadintas elektronas paliko FSI. Elektronui petekus j FSI reakci-
jos centrg §j elektrong pasigauna feridoksinas, esantys tilakoido isoréje, ir panaudoja NADPH
sintezei. Paveikslélis i$ [3] Saltinio.

Sviesa sugeriancios antenos energijos perdavimo mechanizmas néra iki galo suprastas. Vie-
nas is budy paaiskinti energijos perdavimo mechanizmg antenoje remiasi strukturine netvarka
biologinéje sistemoje. FSII-oje esantys iSoriniai anteny kompleksai tarpusavyje nuolat juda ir,
keic¢iantis atstumui tarp atskiry kompleksy, keiciasi keliai, kuriais gali keliauti suzadinimas link
RC. Tuo remiasi fliuktuojanciy anteny (FA) modelis, energijos perdavimo sistema aprasan-
tis tik dviem parametrais [10]. Sis modelis taip pat puikus tuo, kad Sie parametrai suteikia
informacijos apie sistemos strukturg: vienas parodo sistemos dydj, o kitas jos kompleksy ko-
ordinacija. Taigi, zinodami, kaip kinta Sie du parametrai, galime iskart bent jau kokybiskai
nusakyti sistemos strukturos pokycius.

FA modelis puikiai paaiskina fluorescencijos gesimo kinetikas FSII-oje [10-12]. FSI fluores-
cencijos gesimo kinetiky daugiaeksponentiskumag taip pat galima paaiskinti FA modeliu. Dél
FSl-oje esanciy laikiny suzadinimo lokalizacijos mazgy judéjimo, suzadinimo kelias link RC
pastoviai kinta. Tad vienas i Sio darbo tiksly yra pirmq kartg parodyti, kad FA modelj galima
pritaikyti FSI eksperimentiniy fluorescencijos gesimo kinetiky aprasymusi.

Tilakoidas yra sudarytas is FSI ir FSII, todél tilakoido fluorescencijos gesimo kinetika ga-
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2 pav. Pirma ir antra tilakoido busena. Antoje busenoje FSI prisijungia dalj LHCIIT kompleksy.
Paveikslélis is [8] saltinio.

lima aprasyti FSI ir FSII kinetiky suma. Kadangi abiejy fotosistemy fluorescencijos gesimo
kinetikas galime aprasyti FA modeliu, tai, zinodami tilakoido kinetika, galime rasti FA modelio
parametrus abejoms fotosistemoms. Tad kitas sio darbo tikslas yra is tilakoido fluorescencijos
gesimo kinetiky, gauty prie skirtingy apsvity, rasti FA modelio parametrus pirmai bei antrai
fotosistemoms.

Tilakoido struktura priklauso nuo aplinkos veiksniy ir yra kintanti. Kai kurie Saltiniai teigia,
kad tilakoidui pereinant j antra busena FSI nekinta [7]. Tuo tarpu kiti Saltiniai teigia, kad FSI
prisijungia dalj nuo FSIT atitrukusiy LHCII kompleksy [13]. FA modelio parametrai suteikia
informacijos apie fotosistemos strukturg. Todél pagrindinis Sio darbo tikslas yra remiantis FA
modeliu atpazinti tilakoido strukturg bei gvertinti jos pokycius besikeiciant aplinkos sglygoms.

Sio darbo aprasas susideda i§ 5 skyriy. Pirmajame aprasytas FA modelis, paaiskinantis
fluorescensijos gesimo kinetikas fotosistemose. Antrajame — $iuo modeliu aprasytos FSII flu-
orescencijos gesimo kinetikos. Treciajame — Siuo modeliu aprasytos FSI kinetikos bei pagal
gautus parametrus jvertintos skirtingy sistemy strukturos. Ketvirtajame skyriuje FA modelis
buvo pritaikytas is tilakoidy fluorescencijos kinetiky nustatyti FS-y ir FSII-y strukturas bei
ju pokycius, keiciantis aplinkos veiksniams. Penktajame skyriuje aprasytas gautas neviena-
reikSmiskumas ieskant FA modelio parametry tilakoidui. Pasiulytas budas, kaip Sio neviena-
reiksmiskumo galima iSvengti, panaudojant dirbtinius neuroninius tinklus. Darbo pabaigoje

suformuluotos isvados.



1 Fliuktuojanciy anteny modelis

Fliuktuojanciy anteny (FA) modelis detaliai aprasytas [10] Saltinyje. Cia pateikiamos pag-
rindinés modelio idéjos.
Pagal coarse-grained (CG) modelj [14] suzadinimo migracija antenoje apraso pagrindiné
kinetiné lygtis:
d
Epi(t) =Y kjsipi(t) = Y ki jpi(t), (1)
J J
¢ia p;i(t) yra tikimybe suzadinimui, laiko momentu ¢, buti i-tajame komplekse, o ki, ; peréjimo
sparta is komplekso i j kompleksg j. Esant idealiai kvadratinei gardelei, kurioje suoliai vyksta
tik tarp kaimyniniy kompleksy ir esant pastoviam suoliy tarp kompleksy laikui 7, = ki__l> j» bag-
rindine kinetine lygtj (1) galime aproksimuoti suzadinimo difuzijos lygtimi dvimatéje terpéje (3
pav.):

d
S Py = DV?(x,y,1) (2)

¢ia V2 = (9%/9x?) + (9% /dy?) yra dvimatis Laplaso operatorius, p(x,y,t) suzadinto kriivio tankis

taske (x,y) laiko momentu ¢, D = a®/(41,) suzadinto kriivio difuzijos konstanta.
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3 pav. Suzadinimo Suoliy tarp kompleksy uzdavinj galime pakeisti difuzijos uzdaviniu [10].

FSIT kompleksy ir reakcijos centry padétys yra pilnai apibréztos, tac¢iau jungtys tarp ju
— ne, jos laikui bégant kinta. Sis jungéiy neapibréztumas lemia vis kitokia suzadinimo jude-
jimo trajektorija, o Siy trajektorijy ansamblio suvidurkinimas ir nulemia daugiaeksponentine
fluorescensijos gesimo kinetika.

Tam, kad nereikéty atsizvelgti | atsitiktinj suzadinimo kelia, chloroplasto molekulés dis-
kretumas ignoruojamas ir tariama, kad suzadinimas juda tolygia terpe. Jungciy tarp anteny
jvertinimui jvedama trupmeniné medziagos dimensija d. Daroma prielaida, kad taskinis suza-
dinimas iSnyksta, nukeliaves iki RC. Kiekvienam suzadinimui Sis atstumas R yra atsitiktinis.

Laikiné suzadinimo evoliucija tokioje sistemoje gali buti aprasyta difuzijos lygtimi:

J ., -
= p(F.1|R) = DV3p(7.IR) 3)



su pradinémis salygomis p(7),t = 0|R = 8(¥) ir absorbuojancios sienelés krastinemis salygomis:

p(?,l|R) | [#|=R — Oa (4>

¢ia p(7,t|R) suzadinimo tankis laiko momentu ¢; D - difuzijos koeficientas; 6(7) - Dirako delta
funkcija aprasanti taskinj suzadinima (atitikty atskiro komplekso suzadinima CG modelyje).

Dél sferinés simetrijos Laplasianas V%i priklauso nuo atstumo r ir sistemos dimensijos d:

02 d—129
2 07 a—-1laod
Vd_8r2+ or (5)

r

Issprendus (3) lygti bei sprendinj suintegravus per visa sistemos turj, gautas rezultatas

suvidurkinamas pagal visas atstumo iki reakcijos centro realizacijas:
(1) = / P(tIR(V))ce™ av (6)
0

Tuomet gaunama relaksacijos kinetikos funkcija, kuri laiko asimptotikoje jgauna tokj pavi-

dala.

P(t) ~ Ag (2 D) P4+ exp[— i, (24 D)4/ (4+2)], (7)
Gia: ,
24d [ES VD]
Ky = 4 , (8)
d I(3)
ir: |
1 2 (7 @2
A 8 1 ndH(gé/)z,l) 71 (9)
d— y
2d/2\/2+—d§[§})2_1 (r(%))dﬁ

¢ia I'(d/2) - gama funkcija, Jy/5_1(§) - Beselio funkcija; é(gr/g_l yra n-tojo Beselio funkcijos
nulio reiksme, t.y. Jy /2_1(552_ ) =0. Dydj (D41 pazymesime raide .
Fotosistemos relaksacijos kinetika aprasoma dviem nezinomais parametrais: sistemos di-

2/d

mensija d ir difuzijos koeficiento bei koncentracijos funkcija Dc Struktury koncentracija

fotosistemose yra
1

~ Na¢

¢ia N yra vidutinis kompleksy skaic¢ius vienam RC, a¢ — vidutinis kompleksy uzimamas tiris d

c (10)

dimensijos erdvéje. Difuzijos konstantg galime susieti su vidutine Suoliy tarp kompleksy trukme

Ty, sarysiu:

a2

2d Th

~

(11)
I$ (10) ir (11) lygciu gauname sarysj, kuris susieja viena i$ (7) lygties parametry su kompleksy
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skaic¢iumi fotosistemoje:
T =D = 2d7,N?/. (12)

FA modelis yra geras tuo, kad sistemg apraso tik dviem parametrais: dimensijos parametru
d ir trukmés parametru 7. Sie parametrai apibiidina sistemos struktiira (4 pav.). Prie dides-
nés dimensijos bus geresné kompleksy koordinacija, t.y. kompleksai turés daugiau kaimyny.
Trukmeés parametras nusako sistemos dydj. Kuo didesnis 7, tuo daugiau kompleksy sudaro

sistemy.

d T o
% Sistemos

®
Q1O 2,00 dydis
o000 @ & L2
E280 %o ®
mazZas didelis mazZas didelis
a b

4 pav. FA modelj aprasantys parametrai d ir T yra susije su nagrinéjamos sistemos struktura.
(a) — parametras d atspindi kompleksy koordinacija (parodo j kiek kaimyniniy kompleksy gali
persokti suzadinimas); (b) — trukmeés parametras T atspindi sistemos dydj (kompleksy skaiciy
antenoje).



2 Antroji fotosistema

2.1 Antrosios fotosistemos sandara

Antroji fotosistema (FSII) yra svarbi tuo, kad fotosintezés metu kaip salutinj produkta
iskiria deguonj. FSII susideda i§ branduolio, kuriame yra reakcijos centras (RC), bei Sviesa

sugerianciy kompleksy (LHCII), sudaranciy isorine antena (5 pav.).

5 pav. FSII strukturos pavyzdys. FSII superkomplekso CrS,M, strukturiné schema. FSII
branduolj sudaro reakcijos centras (RC) bei Sviesa sugeriantys kompleksai CP43 ir CP47. Like
kompleksai sudaro LHCs. Pilkos linijos zymi galima suzadinimo energijos sklidimo kelig. Punk-
tyrinés linijos zymi dél kompleksy tarpusavio judéjimo kintantj energijos perdavimo koeficienta
tarp kompleksy [10].

FSIT branduolyje yra RC, sudarytas i§ 6 chlorofily a, 2 peofitiny, bei Sviesg sugeriantys
kompleksai CP43 bei CP47. CP43 ir CP47 savyje turi atitinkamai 13 ir 16 chlorofily a bei
keliolika B-karotinoidy. Fotosistemos branduolyje yra mazas pigmenty/baltymu santykis, to-
deél jis sviesos sugerties nevykdo efektyviai. Suzadinimo perdavimas tarp CP43/CP47 ir RC
del didelio atstumo tarp siy kompleksuy yra létas (40-50 ps). Suzadinimo vidutiné gyvavimo
trukmeé branduolyje virgija 100ps [15]. Kadangi tai smarkiai virsija vidutine suzadintos busenos

gyvavimo trukme chlorofiluose (~2 ns), todél FSII turi didelj kvantinj efektyvuma (~95 %).
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Aplink FSII branduolj yra iSoriné antena, sudaryta is Sviesa sugerianc¢iy kompleksy (angl.
light-harvesting complezes - LHCs), kurie sugeria didziaja dalj Sviesos bei jos energija perduoda
i RC. LHCs pigmentuy/proteiny santykis yra gerokai didesnis ( 1:2 pagal mase augaluose, 1:5
bakterijose [16]), todél ju Sviesos sugerties skerspjuvis yra gerokai didesnis. Taigi LHCs dél
didesnio uzimamo ploto bei didesnio sugerties skerspjuvio sugeria gerokai daugiau Sviesos nei
sistemos branduolys. Be efektyvios Sviesos sugerties LHCs atlieka dar vieng funkcija. Atsi-
zvelgdama | apsvita, reguliuoja, kurig dalj ir kaip sparciai sugerta energija perduoti § RC. Po
kruvio atskyrimo RC-as negali iskart priimti sekancio energijos kvanto ir turi praeiti tam tikras
laiko tarpas kol jis atsistatys. Esant mazai apsvitai, tam, kad sugerty daugiau sviesos, LHCs
padidéja. Esant didelei apsvitai, fotosistemos reakcijos centras nebespéja priimti visy suzadini-
my ir uzsiblokuoja. Tuomet pailgéja suzadinimo isbuvimo chlorofile a trukmeé, o tai padidina
chlorofilo tripletinés busenos susidarymo tikimybe. Tripletinés busenos chlorofilas, reaguoda-
mas su deguonimi, jo busena pakeicia j singleting. Singletinés busenos deguonis yra smarkus
oksidatorius, galintis oksiduoti pigmentus, lipidus ir baltymus, taip padarydamas nepataisoma
zala FSIT [17]. Todél, esant didelei apsvitai, kad iSvengty pazeidimy, LHCs sumazéja. LHCs
antenos dydis ir struktura taip pat priklauso nuo uzauginimo salygy ir kiekviename skirtingai
augusiame augale, bakterijoje ar dumblyje LHCs antena bus kitokia. LHC daugiausia susideda
is tankiai susispaudusiy chlorofilo a ir chlorofilo b pigmenty, kurie atsakingi uz Sviesos sugert;.
Atstumai tarp chlorofily yra apie 10A, todél juos veikia eksitoniné saveika, kuri lemia greitg
energijos perdavima komplekso viduje. Tarp atskiry kompleksy energijos perdavimas vyksta

gerokai léciau.

2.2 Fliuktuojanciy anteny modelio taikymas antros fotosistemos

strukturos nustatymui

I$ ankstesniy darby zinome, kad FA modeliu galima paaiskinti FSII fluorescensijos gesi-
mo kinetikas [10-12]. [10] straipsnyje teigiama, kad FSII-ai FA modelj galima taikyti dél to,
kad FSII-oje iSoriniai anteny kompleksai tarpusavyje juda ir, keic¢iantis atstumui tarp atskiry
kompleksy, kei¢iasi keliai, kuriais gali keliauti suzadinimas link RC (5 pav.).

Siame darbe FA modeliu buvo apraginéjamos FSII fluorescensijos gesimo kinetikos, gautos
prie daugiau jvairiy eksperimenty. IS viso FA modeliu buvo aprasyta 13 FSII fluorescencijos
kinetiky augalams i$ §iy Saltiniy [12,14,18-22]. Siuose Saltiniuose dauguma kinetiky yra apra-
Sytos trimis eksponetémis su skirtingomis gesimo trukmeémis, kuriy ilgiai varijuoja intervaluose
10-70ps, 200-300ps ir 400-600ps. Taip pat Sios fotosistemos dar turi ir mazos amplitudés (~1%)
ilgaja komponente, kurios gesimo trukmé yra virs 1.5 ns. Chlorofiluose izoliuotuose nuo RC
suzadinimas relaksuoja su ~2ns vidutine gyvavimo trukme [23]. Dél to §i ilgiausia komponente
budavo atmetama teigiant, kad jos prigimtis yra nesusijusi su suzadinimo judéjimu link RC.

Taip pat kai kuriuose saltiniuose budavo pateikiama ir trumpoji komponenté su trukme <5Hps.
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Jos prigimtis yra suzadinimo persiskirstymas tarp chlorofilo a ir chlorofilo b. Dél to ji taip
pat budavo atmetama. Vienuose Saltiniuose pateikti eksponenciy trukmiy koeficientai jau bu-
vo suintegruoti per visus bangos ilgius. Kituose Saltiniuose eksponenciy koeficienty reikSmeés
pateiktos prie skirtingu bangos ilgiu (pvz. 6 pav.). Tokiu atveju koeficienty reikSmeés budavo
suintegruojamos per visus bangos ilgius ir perskai¢iuojamos taip, kad kinetika buty normuota
i vieneta. Visos FSII kinetikos, kurias buvo bandyta aprasyti FA modeliu, pavaizduotos 7 pav.
Visy ju vidutine gyvavimo trukmé kinta nuo 104ps iki 507ps.

0.6
e —=—0.12ns
--o---0.27 ns
. ~a-0.51ns
Y ~—v--20ns*10
0.4 E

0.0 T T ey
680 690 700 710 720

6 pav. Komplekso B3 fluorescencijos gesimo kinetikos koeficientai prie skirtingy detekcijos
bangos ilgiy. I [21] Saltinio 4pav.

o
[

<
2}

Intensyvumas (s.v.)
] L]
i\IJ =

0 200 400 600
t (ps)

7 pav. Eksperimentinés FSII-os fluorescencijos kinetikos naudotos ieskant FA modelio para-
metry [14,18-22].

Turint eksperimentines kinetikas, buvo tikrinta, ar jy aprasymas FA parametrais yra unimo-

dalinis ar daugiamodalinis. Tuo tikslu buvo pasirinkta eksperimentiné kinetika B9 kompleksui
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is [21] saltinio. Buvo skaic¢iuojamas vidutinis kvadratinis nuokrypis tarp eksperimentinés bei
FA modelio kinetikos tasky prie skirtingy FA modelio parametry verciy. FA modelio dimensijos
parametras d keistas nuo 1 iki 3, trukmeés parametras 7 nuo 0.25 ns iki 3 ns. Laiko momentai,
kuriuose buvo skaic¢iuoti funkcijy skirtumai, buvo pasirinkti pagal laipsninj désnj

n
__4+N
In= tvisas’

(13)

tam, kad kinetikos pradzioje ten, kur funkcija kinta greiciau, buty paimta daugiau tasky, o ki-
netikos pabaigoje, kur kitimas nezymus — maziau. Cia f, - n-asis laiko momentas, f,;ss - laikas,
iki kurio buvo lyginamos kinetikos, N - lyginty tasky skaic¢ius. Komplekso B9 kinetikos vidutiné
gyvavimo trukme yra 115 ps, todél t,;5,s buvo 345 ps kas yra lygu trims vidutinéms kinetikos
trukméms. 8a pav. yra pavaizduota, kaip vidutinis kvadratinis nuokrypis priklauso nuo FA
modelio parametry d ir 7. Cia matosi svarbus dalykas, kad egzistuoja tik vienas minimumas,
ir tai reiskia, kad Sia eksperimentine kinetika galima aprasyti vienareikSmiais FA modelio pa-
rametrais. FA modelio kinetika, geriausiai atitinkanti eksperimentine kinetika, atvaizduota 8b
pav. Taip pat buvo tikrinta, kokig jtaka optimaliy parametry radimui daro trukmeé, iki kurios
yra lyginamos kinetikos, bei lyginamy tasky skai¢ius. Cia buvo pastebéta, kad kei¢iant Siuos

parametrus kinta ir optimaliy FA modelio parametry verté, taciau Sis kitimas néra zymus.

Intensyvumas (s.v.)

25 3

1 15 2
d

a b

8 pav. (a) - Komplekso B9 eksperimentinés fluorescencijos kinetikos skirtumas nuo FA modelio
kinetikos prie skirtingy FA parametry verciy, (b) - Komplekso B9 eksperimentinés kinetikos
palyginimas su FA modelio optimalia kinetika. Taskai - eksperimentiné kinetika, raudona linija
- optimali FA modelio kinetika. Eksperimentiné B9 kinetika paimta is [21] Saltinio.

Visoms 13-ai 7 pav. pateikty FSII fluorescencijos gesimo kinetiky buvo ieskota optimaliy
FA modelio parametry. Parametry ieskota pagal patikimosios srities atspindzio (angl. trust
region reflective) algoritma [24]. Siame algoritme buvo lyginta 100 eksperimentinés kinetikos ir

FA modelio kinetikos taskuy, laiko momentais parinktais pagal laipsninj désnj (13). Laikas, iki
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kurio buvo lygintos Sios kinetikos, lygus trims vidutinéms eksperimentines kinetikos gyvavimo
trukméms.

9 pav. yra pavaizduoti gauti FA modelio parametrai eksperimentinéms kinetikoms. Cia
matome, kad FA modelio trukmés parametras 7 kinta nuo ~1 ns iki ~5.5 ns. 9 pav. d raide
pazymeéti taskai yra i$ §io Saltinio [21]. Sie taskai priklauso iSsegmentuotiems bandiniams, kurie
yra labai mazi ir naturaliai tokio dydzio neegzistuoja. Atmetus Siuos bandinius, gauname,
kad parametras T kinta nuo ~2 ns iki ~5.5 ns. Kadangi visiems FSII bandiniams trukmes
parametras yra didesnis uz 2 ns, tai reiskia, kad visos FSII yra didelés sistemos. FA modelio
dimensijos parametras kinta nuo ~1.5 iki ~2.3. Tai parodo, kad FSII dalis sistemy sudaryta is
smarkiai fliuktuojanciy kompleksuy (d < 2), o dalyje kompleksy fliuktuacijos néra zymios (d >
2).

6
5 g
— 47
3 o€ o
e 3t
e .b
d ®
2t @f
GV
1' ? 1 1 1 3
1.6 1.8 2 2.2 2.4

9 pav. FSIl-os FA modelio parametrai augalams. a - [18], b - [19], ¢ - [20], d - [21], e - [14], f
- [22], g - [12].
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3 Pirmoji fotosistema

3.1 Pirmosios fotosistemos sandara

Pirmoji fotosistema (FSI) turi patj efektyviausia gamtoje zinoma sviesos konvertavimo me-
chanizma, kurio kvantinis efektyvumas yra labai arti 100% [25]. Tai reiskia, kad po fotono
sugerties suzadinimas labai greitai nukeliauja iki RC, kur jvyksta kruvio atskyrimas. Suzadini-
mo perdavimo sparta susijusi su atstumais tarp pigmenty.

FSI, taip pat kaip ir FSII, susideda is branduolio ir LHC kompleksy, sudaranciy iSorine
anteng. Lyginant su FSII, sistemos branduolys yra daug didesnis. Ivairiy rusiy FSI-om, sistemos
branduolio struktura yra panasi. Tuo tarpu iSoriniai sluoksniai priklauso nuo fotosistemos tipo

bei aplinkos veiksniy.

‘@%é”
st Rl

B33 B32

B3 N e - e :

10 pav. FSI branduolio struktiira. Zemos energijos pigmentai, atliekantys laikiny suzadinimo
lokalizacijos mazgu funkcija (tamsios strukturos) ir reakcijos centras (centre). Paveikslélis is [26]
saltinio.

FSI branduolys susideda is mazdaug 100 chlorofily a. Pavyzdziui, cianobakterijoje jis susi-
deda i 96 chlorofily a ir 22 B-karotioidy [27]. Bakterijose branduolys sudarytas i$ trimery, o
augaluose — i$ monomery. Atstumai tarp gretimy pigmenty centry yra apie 10 A, dél to ener-
gijos perdavimas tarp ju vyksta labai sparéiai (100 - 200 fs [28]). Taip pat FSI branduolyje yra
7emos energijos raudonyjy pigmenty [29]. Sie pigmentai sudaryti i$ eksitonine saveika suristy
chlorofilo molekuliy. Jie veikia kaip laikini suzadinimo lokalizacijos mazgai. Siuose raudonuose

pigmentuose vidutiné suzadinimo gyvavimo trukmeé yra apie 18 ps [30]. Raudonieji pigmentai
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daro didele jtaka vidutiniam laikui, per kurj suzadinimas pasieks reakcijos centra. Vidutiniskai
suzadinimo gyvavimo trukmé branduolyje kinta nuo 20 ps iki 40 ps.

[Soriniai $viesa sugeriantys kompleksai (LHCI) susideda i$ chlorofily a ir b. ISorine anteng
sudaro keturi Lhca kompleksai (Lhcal-4), susijunge porom (Lhcal-4 ir Lhca2-3). Kiekvienas
Lhca kompleksas susideda is 13-14 chlorofily. Chlorofily a ir b santykis antenoje lygus 3.7. Lhcl
ir Lhc2 branduoliui suzadinimg perduoda vidutiniskai per 10 ps. Tuo tarpy Lhe3 ir Lhed per
40 ps. Antenos kompleksuose, taip pat kaip ir branduolyje, egzistuoja raudonieji pigmentai,
laikinai pagaunantys suzadinima. Butent dél jy ir skiriasi laikas, per kurj suzadinimas pasiekia
branduolj. Bendra FSI-LHCI komplekso suzadinimo gyvavimo trukmé yra apie 50 ps.

FSI-LHCI struktura su raudonaisiais pigmentais pateikta 10 pav. Dél raudony pigmen-
ty konformacinio judéjimo, suzadinimo kelias link RC pastoviai kinta. Taigi, galime daryti
prielaida, kad ir FSI-ai galime taikyti FA modelj. Tik Siuo atveju laikysime, kad suzadinimas
sokinéja ne tarp atskiry fotosistemos kompleksy, bet tarp laikinyjy suzadinimo lokalizacijos

mazgy funkcija atliekanciy raudonyjy pigmenty.

3.2 Fliuktuojanciy anteny modelio taikymas pirmos fotosistemos

strukturos nustatymui

Siame darbe FA modeliu buvo apragytos 39-ios FSI-os fluorescencijos gesimo kinetikos pa-
imtos i$ Siy Saltiniy [31-49]. Eksperimentiniy kinetiky pateikimas Siuose straipsniuose yra
analogiskas kaip ir FSII-ai (aprasSytas 2.2 skyriuje). Gauty kinetiky vidutiné gesimo trukme
kinta nuo 21 ps (FSI branduoliui) iki 83 ps. Gautos kinetikos pateiktos 11 pav.

o
[

<
@

Intensyvumas (s.v.)
[o] o]
i\IJ .

t (ps)

11 pav. Eksperimentinés FSI fluorescencijos kinetikos naudotos ieskant FA modelio parametry.
Zalia - augalai [31-40], raudona - bakterijos [41-46], mélyna - dumbliai [47-49].

Buvo tikrinta, ar FSI fluorescencijos gesimo kinetiky aprasymas FA parametrais yra unimo-

dalinis ar daugiamodalinis. Tuo tikslu, analogiskai kaip ir FSI-os atveju, buvo skaic¢iuotas
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kvadratinis nuokrypis tarp eksperimentinés ir FA modelio kinetikos prie skirtingy FA modelio
parametry verciy. Tyrimui buvo pasirinkta augalo FSI-LHCI fluorescencijos gesimo kinetika
is [31] Saltinio. Kvadratinio nuokrypio vertés dydis priklausomai nuo FA modelio parametry
ver¢iy pateiktas 12a pav. Cia, kaip ir FSII atveju, matome, kad egzistuoja tik vienas minimu-
mas. Optimaliausios FA modelio kinetikos palyginimas su eksperimentine kinetika pateiktas
12b pav.
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12 pav. (a) - FSI-LHCI eksperimentinés fluorescencijos kinetikos skirtumas nuo FA modelio
kinetikos prie skirtingy FA parametry verc¢iy, (b) - FSI-LHCI eksperimentinés kinetikos paly-
ginimas su FA modelio optimalia kinetika. Taskai - eksperimentiné kinetika, raudona linija -
optimali FA modelio kinetika. FSI-LHCI kinetika paimta is [21] Saltinio.

Sioms 39 eksperimentinéms kinetikoms buvo ieskota optimaliy FA modelio parametry pa-
gal patikimosios srities atspindzio metoda analogiskai kaip ir FSIT (2.2 skyrius). Visos Sios
eksperimentineés kinetikos buvo suskirstytos i FSI branduoliy kinetikas (10 kinetikuy) ir j FST su
iSoriniais anteny kompleksais kinetikas (29 kinetikos).

FSI-os su iSoriniais kompleksais kinetikos buvo suskirstytos i augaly (19 kinetiky [31-40]),
bakterijy (4 kinetikos [41-43]) ir dumbliy (6 kinetikos [47-49]) kinetikas. Taip pat suskirstytos
pagal Zadinimui naudoto lazerio bangos ilgi. Zadinimo bangos ilgiai Siuose eksperimentuose
buvo 400 nm, 410 nm, 440 nm, 475 nm, 632 nm ir 670 nm. 440 nm bangos ilgis Zzadina chloro-
fila a bei karotinoidus, o 670 nm - chlorofila a [34]. Karotinoidai bei chlorofilai a homogeniskai
pasiskirste visoje sistemoje. Todél laikome, kad Sie bangos ilgiai molekule zadina homogeniskai.
Like bangos ilgiai labiau zadina chlorofilg b, kuris yra periferinéje sistemos dalyje. Dél to lai-
kome, kad Sie bangos ilgiai zadina sistemos periferija. FA parametry tarpusavio priklausomybé
pateikta 13a pav. Cia matome, kad FA modelio trukmés parametro 7 ribos yra tarp ~0.3 ns
ir ~1.15 ns. Butent Siuo parametru FSI ir skiriasi nuo FSII, kurioms 7 > 2 ns. Dimensijos
parametro d ribos panasios kaip ir FSII-os: nuo ~1.6 iki ~2.4. Palyginus dimensijos vertes

pagal organizmy rusis, matome, kad augalai turi maziausia dimensija: nuo ~1.6 iki ~2.1, o tuo
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tarpu, trijuose is keturiy eksperimenty su bakterijomis, dimensija buvo tarp 2.2-2.4. Didesnis
dimensijos parametras bakterijose reiskia, kad jy FSI yra kompaktiskesné ir geriau koordinuota
nei augaluose. Dumbliuose dimensijos parametras kinta ribose 1.85-2.15, tac¢iau gavus daugiau

eksperimentiniy tasky sis intervalas tikriausiai buty platesnis.
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13 pav. (a) - FSl-os su iSoriniais $viesg surenkanciy anteny kompleksais FA modelio parametry
tarpusavio priklausomybé. Zalia - augalams [31-40], raudona - bakterijoms [41-43], mélyna -
dumbliams [47-49]. Apskritimai vaizduoja homogeninio Zadinimo atvejj (440 nm ir 670 nm),
o trikampiai - periferinio; (b) - FSI-os branduoliy FA modelio parametry tarpusavio priklauso-
mybé. Zalia - augalams [34,35], raudona - bakterijoms [42,44-46].

FA modeliu taip pat sékmingai pavyko aprasyti ir FSI branduoliy fluorescencijos gesimo
kinetikas (F'SI branduoliy kinetikos paimtos is siuy Saltiniy [34,35,42,44-46]). Gauta FA modelio
parametry tarpusavio priklausomybé pavaizduota 13b pav. FA modelio trukmés parametras ©
kinta nuo ~0.24ps iki ~0.35ps. FSI su kompleksais trukmés buvo gautos didesnés, o tai yra
logiska, nes trukmés parametras atspindi fotosistemos dydj. FA modelio dimensijos parametras
d kinta ribose 1.9-2.6. Bakterijoms jis panasus kaip ir FSI su kompleksais, o tuo tarpu augaly
sistemoms dimensijos parametras yra didesnis. Tai parodo, kad augaluose isoriniy kompleksy
prisijungimas sumazina vidutine sistemos kompleksy koordinacija, o ta lemia létas iSorinio
komplekso suzadinimo perdavimas fotosistemos branduoliui.

FA modelio parametry palyginimas bandiniams zadintiems prie skirtingy bangos ilgiy pa-
teiktas 1 lenteléje. Cia palyginta, kaip keidiasi FA modelio parametrai kei¢iantis suzadinimo
bangos ilgiui FSI branduoliui ir FSI su iSorine antena. Matome, kad FSI branduoliui FA mo-
delio parametrai beveik nekinta. Taip yra todél, kad FSI branduolyje pigmenty pasiskirstymas
yra daugmaz homogeniskas, kas reiskia, kad suzadinimo pasiskirstymui zadinimo bangos ilgis
didelés jtakos neturi. Tuo tarpu, turint FSI su iSoriniais kompleksais ir zadinant j iSorinius
kompleksus (475 nm), FA modelio trukmés parametras T padidéja. Sis padidéjimg lemia tai,

kad Siuo atveju suzadinimui visada reikés nueiti didesnj kelig iki RC, negu homogeninio za-
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dinimo atveju. Dimensijos parametras d sumazéja, nes suzadinimui visada reikés persokti is
iSorinio komplekso j branduolj, o suolio tikimybé j branduolj yra mazesné nei Suoliy tikimybé
tarp laikinos lokalizacijos mazgy branduolyje arba iSoriniame komplekse.

1 lentelé. FA modelio parametry palyginimas FSI sistemoms zadintoms prie skirtingy bangos

ilgiy. 440 nm atitinka homogeninio zadinimo atvejj, 475 nm - periferinio. FA parametrai gauti
pagal eksperimentines fluorescencijos gesimo kinetikas, paimtas i$ [34] Saltinio.

Suzadinimo Vidutine
Kompleksas bangos d | 7(ns)| gyvavimo
ilgis (nm) trukmeé (ps)
branduolys 440 249 | 0.32 22
branduolys 475 246 | 0.34 23
branduolys 4+ Lhcal-4 440 1.8 | 0.47 44
branduolys + Lhcal-4 475 1.74 | 0.56 54

3.3 Pirma fotosistema, prisijungusi antros fotosistemos kompleksus

FSI ir FSIT turi dviejy tipy antenas: vidines, kurios kartu su RC sudaro fotosistemos
branduolj, ir iSorines. FSI ir FSII vidinés antenos susideda atitinkamai i$ 98 ir 35 chlorofily [50].
Tuo tarpu isorinés antenos dydis kinta priklausomai nuo apsvitos ir augimo salygy. Tilakoido
membranoje, esant stipriai apsvitai, dalis FSII isoriniy kompleksy LHCII atsikabina ir pereina
prie FSI. Sis procesas vadinamas bisenos pasikeitimu (is I busenos j II busena). FSI-LHCII

struktira pavaizduota 14 pav. MaZiausias atstumas tarp LHCII ir FSI branduolio yra 18A.

14 pav. FSI-LHCI-LHCIIT strukturos. Kairéeje augale esancios strukturos branduolys prisijunges
keturis LHCI kompleksus (zZydra) ir viena LHCII kompleksa (ruda). Ciano bakterijoje esantis
FSI branduolys prisijunges devynis LHCI kompleksus (violetiné), du LHCII (zalia ir mélyna)
ir vieng CP29 (geltona). Paveikslelis i8 [49] saltinio.

Siame darbe buvo tirtos trys FSI su LHCII kompleksais kinetikos: viena dumblio, kitos dvi
augaly. FSI-LHCI-LHCII bei FSI-LHCI fluorescencijos gesimo kinetikoms buvo rasti optimalus
FA modelio parametrai (15 pav.). FSI-LHCI-LHCII fluorescencijos kinetika dumblyje paimta
i§ [49] saltinio. Si kinetika palyginta su FSI-LHCI kinetika neturiné¢ia LHCII (15 pav. juodi
taskai). Prisijungus LHCII, FA modelio parametras 7 padidéja nuo 0.7 ns iki 0.83 ns, tai yra
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logiska, nes Sis parametras atspindi sistemos dydj. Tuo tarpu dimensijos parametras d sumazéja
nuo 2.1 iki 1.89. Dimensijos sumazéjima galima aiskinti létu suzadinimo perdavimu is LHCIT j
FSI branduolj. FSI-LHCI-LHCII fluorescencijos kinetikos augaluose paimtos i$ [38,40] saltiniy
(15 pav. raudona ir zalia). Abiejy sistemy FA parametras T padidéja panasiai kaip ir dumblio
atveju nuo 0.83 ns iki 0.99 ns ir nuo 0.57 ns iki 0.71 ns. Parametras d, priesingai negu dumblyje,
taip pat padidéja nuo 1.98 iki 2.1 ir nuo 1.77 iki 1.86. Sis padidéjimas reiskia pageréjusia vidutine
sistemos kompleksy koordinacija. Tai galéty reiksti, kad augaluose suzadinimo perdavimas is

LHCII j FSI branduolj vyksta gerokai sparc¢iau nei dumbliuose.
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15 pav. Tusciaviduriai taskai atitinka FSI sistema, o pilnaviduriai F'SI su FSIT kompleksais.
Juodi dumbliai [49], raudoni ir zali augalai [38,40].
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4 Tilakoidai

4.1 Fliuktuojancéiy anteny modelio taikymas tilakoido struktiros

nustatymui

I tilakoidy sudétj jeina ir FSI, ir FSII, dél to tilakoido fluorescencijos kinetika yra suminé

FSI ir FSII kinetika:
Ftylakoido = CFFSI + (1 - C)FFSIb (14>

¢ia ¢ yra koeficientas, nurodantis FSI indél;j j tilakoido kinetikg. Taigi, eksperimentinei tilakoido
fluorescencijos kinetikai buvo ieskoma is viso 5 parametry: dy, 71, da, T bei c.

Tilakoido fluorescencijos kinetikos buvo imtos i$ $iy [5,7,51] saltiniy. Cia jos pateiktos prie
triju skirtingu detekcijos bangos ilgiy 680 nm, 700 nm ir 720 nm (16a pav.). Akivaizdu, kad
nuo detekcijos bangos ilgio tilakoiduose esanc¢iy FSI ir FSII strukturos nepriklauso, o priklauso
tik F'SI ir FSII fluorescencijos intensyvumy santykis. Dél to buvo ieskoma iskart 7 parametry,
kurie geriausiai aprasyty iS karto 3 eksperimentines kinetikas: d;, 71, d2, T2, 630, ¢700 bei ¢720.
Cia ceg0, €700 it ¢720 parodo FSI indeélj j tilakoido kinetika atitinkamai 680 nm, 700 nm ir 720
nm detekcijos bangos ilgiams. 16b pav. pateiktas trijy eksperimentiniy kinetiky ir jas geriausiai

atitinkanciy FA modelio kinetiky pavyzdys.
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16 pav. (a) - Tilakoidy fluorescencijos kinetikos, esant skirtingiems detekcijos bangos ilgiams
[5]. Mélyna - 680 nm, zalia - 700 nm, raudona - 720 nm.; (b) - Tilakoido fluorescencijos
eksperimentinés kinetikos (taskai) bei jas geriausiai atitinkantys FA modelio kinetikos (linijos),
esant skirtingiems detekcijos bangos ilgiams. Mélyna - 680 nm, zalia - 700 nm, raudona - 720
nm. Kinetika i$ [5] Saltinio silpnos apsvitos salygomis.
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4.2 Tilakoidy strukturos prie skirtingy apsvity

Tirtas tilakoidy ilgalaikis prisitaikymas prie skirtingy apsvity. Pirmos busenos tilakoidy,
auginty prie skirtingy apSvity, kinetikos paimtos is [5] Saltinio. Jas geriausiai atitinkantys
FA modelio parametrai FSI ir FSII pateikti 17 pav. ir 2 lenteléje. Cia matome, kad FSI-om
tilakoide budingos ilgos vidutinés gyvavimo trukmeés (~100 ps). Didelés FA modelio parametro
7 vertés (nuo 1.35 ns iki 1.55 ns) parodo, kad tilakoiduose FSI yra labai didelés. Didéjant
apSvitai, matomas nezZymus parametro T sumazejimas (~0.1 ns), kas reiksty FSI sumazéjima.
Tuo tarpu FA modelio dimensijos parametras kinta labai nezymiai. FSII-oje, didéjant apsvitai,
matosi ryskus trukmeés parametro T mazéjimas (nuo 4 ns iki 2 ns). Tai parodo, kad tilakoide,
auganciame prie didesnés apsvitos, FSII isoriné antena yra mazesné, nes vyksta létesné LHCII
kompleksy gamyba. FA modelio dimensijos parametras, didéjant apsvitai, siek tiek padidéja

(nuo 1.86 iki 2.02), kas parodo didesnj sistemos kompaktiskuma, esant didesnéms apsvitoms.

1.5+ A(% O

15 2 22 2.4 26
d

17 pav. Tilakoidy, auginty prie skirtingy apsvity, FA modelio parametrai. Tusc¢iaviduriai taskai
- FSI, pilnaviduriai - FSII. Juoda - silpna apsvita, zalia - normali, raudona - stipri. Apskritimai
- 440 nm suzadinimas, trikampiai - 475 nm. Pagal eksperimentines kinetikas, paimtas i$ [5]
Saltinio.
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1¢

2 lentelé. Tilakoidy, auginty prie skirtingy apsvity, FA modelio parametrai. Pagal eksperimentines kinetikas, paimtas i$ [5] saltinio.

Suzadinimo Apvi FSI FSII Tid
bangos psvita Indélis j kinetika Indélis j kinetika prie
ilgis (nm prie prie 680/700/720
el ) d 17 (0s) | Bia (09) | 6g0/700/720 am | T | T )| Big () | 60 /700/720 nm /nm/
(%) (%) (ps)
440 silnpa | 2.46 | 1.51 100 10/34/54 1.89 | 3.86 327 90/66/46 303/294/203
440 normali | 2.38 | 1.51 103 14/39/54 1.96 | 2.98 242 86/61/46 222/187/167
475 normali | 2.38 | 1.43 97 1/31/43 2.01 | 2.86 227 99/69/57 225/187/171
440 stipri 2.37 | 1.38 94 13/44/59 202 | 233 184 87/56/41 172/144/131
475 stipri 2.35 | 1.39 95 4/28/44 2.03 | 2.26 177 96/72/56 174/154/141




4.3 Pirma ir antra tilakoido busena

Esant stipriai apsvitai, tilakoidas pereina j antra buseng. Busenos pasikeitimo metu dalis
FSIT iSorinés antenos kompleksy atsikabina. Kai kurie Saltiniai teigia, kad FSI, pereinant j antra
busena, nekinta [7]. Tuo tarpu kiti Saltiniai teigia, kad dalj LHCII kompleksy prisijungia prie
FSI [13] (18 pav.). Taip pat dalis laisvy LHCII trimery gali susijungti j agregatus. Agregatuose
suzadinimo vidutiné gyvavimo trukmeé yra apie 400 ps, kas yra daug maziau nei laisvuose
chlorofiluose (2 ns). Kadangi gali susidaryti labai jvairios strukturos agregatu, tai kiekviename is
ju suzadinimui reikés nueiti vis kitokj kelig iki agregate esancios gaudyklés. Dél to ir agregatams
turéty buti galima taikyti FA model;.

v
Blsena | ‘.::m'... ::39
G
oo

®
Busena Il ?m}, .': &
[ ]

18 pav. Pirma ir antra busenos tilakoide. Manoma, kad antros busenos tilakoide laisvi LHCII
kompleksai gali sulipti j agregatus. Zali rutuliukai - LHCII, rudi - LHCI. Adaptuotas pagal [13]
saltinio 1 pav.

Aprasinédami tilakoidus, esancius antroje busenoje, FA modelj taikéme ne tik FSl-ai ir
FSII-ai, bet ir agregatams. Todél antroje busenoje esantiems tilakoidams buvo ieskota 9 FA
modelio parametry:

Fo=c1Fi(di, 1)+ coFa(da, 1) + (1 —c1 — c2) Fu(da, Ta), (15)

¢ia F; - tilakoido kinetika; Fy, F> ir F, - FSI, FSII ir agregaty kinetikos priklausancios nuo FA
modelio parametry 7 ir d; ¢y, ¢; ir ¢4 - Siy kinetiky indéliai j bendra tilakoido kinetika. Ieskant
siy parametry buvo padaryta prielaida, kad agregatus atitinka sistema, kurios parametras 7
didziausias. Eksperimentinés kinetikos pateiktos prie triju detekcijos bangos ilgiy (680nm,
700nm ir 720nm). Buvo laikoma, kad prie skirtingy detekcijos bangos ilgiu FSI, FSII ir agregatu
parametrai turi nesikeisti, o keistis tik koeficienty ¢y, ¢; ir ¢, vertés. Taigi, iS viso vienu metu
buvo ieskoma 12 parametry, kurie geriausiai tikty trims eksperimentinéms kinetikoms aprasSyti.
Tuo tarpu tiems patiems tilakoidams, esantiems pirmoje busenoje, buvo ieSkoma 9 parametry
taip, kaip buvo apraSyta ankstesniame skyriuje.
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€C

3 lentelé. FA modelio parametrai tilakoido pirmai ir antrai busenai. Pagal fluorescencijos gesimo kinetikas augalams is [7] saltinio.

Su- FSI FSII Agregatai
za- Busena I Busena I1 Busena I Busena I1 Busena I1
di- 680 680 680 680 680
P T B e T B g R B R B B R e O R B g e
(0s) | (ps) | (ns) | (ps) | (ns) | (ps) | (ns) | (ps) | (ns) | (ps) |
% % % % %
45 29 55 44 27
400 1229 119 | 84 | 65 | 2751129 | 79 | 43 | 2.32 | 8.08 | 560 | 35 | 247 | 6.57 | 312 | 46 | 1.50 | 2.76 | 435 | 11
63 50 37 50 0
48 36 52 49 15
465 229 1124 | 87 | 65 | 2.70 | 1.48 | 92 51 | 2.11 {944 | 712 | 35 | 231|720 | 376 | 49 | 1.49 | 3.3 502 0
64 50 36 50 0




Gauti rezultatai rodo, kad agregaty indélis j fluorescencijos kinetika antros busenos tila-
koiduose yra apie 10%. Gauti pirmos ir antros busenos tilakoidy parametrai augalams prie
skirtingy zadinimo bangos ilgiy pateikti 3 lenteléje. Cia matome, kad pereinant j antra biise-
ng pirmojoje fotosistemoje FA parametras T padidéjg, kas parodo, kad sistema padidéjo dél
prisijungty LHCII kompleksy. Dimensijos parametras d taip pat padidéjo, kas parodo dides-
ne vidutine sistemos kompleksy koordinacija. Sie rezultatai sutampa su 3.3 skyriuje gautais
rezultatais. Tuo tarpu antroje fotosistemoje FA parametras T sumazéja, kas atspindi sistemos
sumazéjima dél isoriniy kompleksy praradimo.

4.4 Mutantai tilakoiduose

Buvo tirtos [51] saltinyje pateiktos tilakoidu su mutantais fluorescencijos gesimo kinetikos.
Mutantai buvo gauti genetiskai modifikavus tilakoidus taip, kad jie iSaugty be tam tikry iSorinés
antenos kompleksy. 19 pav. pavaizduota FSII-os su iSoriniais LHC kompleksais strukturiné
schema. Buvo tirti triju rusiy mutantai: mutantai be CP26 ir CP24 (KoCP26/24), mutantai
be CP29 ir CP24 (KoCP29/24) ir mutantai be CP24, CP26 ir CP29 (NoM). Kompleksai CP24,
CP26 ir CP29 yra nedideli ir jungia sistemos branduolj su LHCII trimerais. Mutantai be Siy
kompleksy buvo auginti su tikslu issiaisSkinti siy kompleksy paskirt;j.

19 pav. Strukturiné FSII augale (Arabidobsis thaliana) FS branduolj sudaro reakcijos cent-
ras (D1/D2) ir CP47 ir CP43 kompleksai. CP24, CP26 ir CP29 mazosios iSorinés antenos
kompleksai. (S) ir (M) didieji LHCII kompleksai. Paveiksliukas paimtas i$ [51] Saltinio.

Siy mutanty FA modelio parametry verciy palyginimas su natiiralaus tilakoido (WT) pa-
rametro vertémis pateiktas 4 lenteléje. [51] Saltinyje iSaugusi fluorescencijos gesimo vidutiné
trukmeé aiskinama suprastéjusia koordinacija tarp kompleksy. Ta FA modelyje turéty parodyti
dimensijos parametras. Taciau matome, kad dimensijos parametras FSII beveik nekinta, taciau
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4 lentele. FA modelio parametrai tilakoidams mutantams. Parametrai suskaiciuoti pagal [51]
saltinyje pateiktas eksperimentines fluorescencijos gesimo kinetikas.

FSI FSII Toid

680 630 | (ps)

R R e IR L Kiced

(ns) | (ps) | (ns) | (ps) | | 7o

% % | nm

43 57 | 250

WT 221 1.02| 74 | 60 | 2.62|6.01 | 381 | 40 | 197
71 29 | 163

34 66 | 500

KoCP29/24 | 2.28 | 1.23 | 87 | 53 | 2.65 | 11.3 | 709 | 47 | 382
68 32 | 286

35 65 | 599

KoCP26/24 | 2.25 | 1.24 | 88 | 56 | 2.48 | 13.2 | 869 | 44 | 436
60 40 | 397

43 57 | 588

NoM 216 | 1.21] 89 | 59 | 2.6 | 15.2| 966 | 41 | 450
70 30 | 350

labai smarkiai iSauga trukmés parametras t. Tai reiskia, kad FSII be siy kompleksy yra gero-
kai didesné. Tai galima aiskinti mutanty aplipimu LHCII trimerais. Tuomet tai reiskia, kad
tarpiniy kompleksy CP24, CP26 ir CP29 paskirtis yra reguliuoti LHCII trimery kiekj antrojoje
fotosistemoje.
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5 Dirbtiniy neuroniniy tinkly panaudojimas, sprendziant
nevienareikSmiskumo problemg fliuktuojanciy anteny
modelio parametry paieskos uzdavinyje

Ieskodami geriausiy FA modelio parametry, aprasanciy tilakoidy gesimo kinetikas dél dide-
lio parametry skaic¢iaus (7 parametrai pirmos busenos ir 12 parametru antros busenos tilakoide),
neturime tokio vienareikSmiskumo, kaip ieskant modelio parametry FSI-os ar FSII-os atveju.
Tuomet, priklausomai nuo pasirinkto optimizavimo algoritmo, rasti parametrai gali priklau-
syti nuo pradiniy ieSkomy parametry verc¢iy. 20 pav. pavaizduota, kaip ieskant FA modelio
parametry [5] straipsnyje pateiktai kinetikai gaunami du skirtingi sprendiniai, priklausomai
nuo pradinés paieskos vietos. Tam tikslui buvo 500 karty atsitiktinai generuoti pradiniai pa-
rametrai. Tuomet pagal patikimosios srities atspindzio algoritma [24] buvo ieskota optimaliy
parametry. 97% atveju buvo gautos teisingos parametry vertes, taciau 3% atveju algoritmas
suklydo ir pateiké lokaliame minimume esancia verte.

d1 =1

1;1=1 .Bns
d2=2.07
‘r,2=2.75n5
CBBD=D.459
C7UD=D.246
°720=D-”1

3%

d,=2.24

T =1.59ns
d,=1.89
T.2=3.86ns
Cggp=0-103
=0.343

700
C70g=0543

97%

20 pav. Patikimosios srities atspindzio algoritmu gautos FA modelio parametry vertés, aprasan-
¢ios tilakoido fluorescencijos gesimo kinetika, paimta is [5] Saltinio. Priklausomai nuo pradiniy
parametry verciy, pasirenka teisingg (97%) arba klaidingg (3%) taska. Diagrama, gauta is
500-y atsitiktinai sugeneruoty pradiniy salygu.

NevienareikSmiskumo problemai spresti galima panaudoti dirbtinius neuroninius tinklus
(DNT) [52]. DNT-us apmokius i$ fluorescencijos gesimo kinetiky rasti FA modelio parametrus,
DNT-y grazintus parametrus buty galima naudoti kaip pradines salygas paieskos algoritme (21
pav.). Taip pat, jei DNT-us pavykty apmokyti taip, kad jie grazinty pakankamai tikslias vertes,
jais buty galima pakeisti optimaliy parametry paieskos algoritma. Tokiu budu buty sutaupoma
laiko skaiciavimams, nes apmokyti DNT-ai atsakyma duoda daug karty grei¢iau nei, pavyzdziui,
musy naudotas patikimosios srities atspindzio algoritmas. [53] darbe buvo nagrinétas DNT-y
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taikymas FA modelio parametry paieskos uzdavinyje. DNT veikimo ir mokymo principai yra
detaliai aprasyti [53] Saltinyje ir Ssiame darbe yra pateikti priede Nr. 1.

. . Apytiklsiai
Eksperimentinés DNT FA

fluorescencijos
gesimo kinetikos

— .
modelio

parametrai

N~

Optimizavimo
algoritmas

Tikslas

parametrai

21 pav. DNT panaudojimas FA modeliy parametry paieskoje.

Siame darbe DNT-ai buvo mokyti atpazinti septynis FA modeliy parametrus i$ tilakoidy
fluorescencijos gesimo kinetiky. [ tinklo jéjimg buvo paduodami trijy kinetiky, gauty prie
skirtingy detekcijos bangos ilgiy, tagkai (prie 680nm, 700nm ir 720nm). I$ kiekvienos kinetikos
buvo paimta po 10 tasky. Taskai buvo imti pagal (13) formule, tam, kad ten, kur kinetika kinta
sparciau (pradzioje), buty paimta daugiau taskuy, o ten, kur lé¢iau - maziau. Taigi, i$ viso DNT-
o j¢jima sudaré 30 tasky. DNT isé¢jimas grazindavo 7 parametrus: FA modelio parametrus d ir
7 FSI-ai ir FSII-a bei tris koeficientus, nusakancius FSI indélj j tilakoido florescencijos kinetika,
gautg prie skirtingy detekcijos bangos ilgiy. DNT-as buvo pasirinktas su dviem pasléptais
sluoksniais, turinéiais po penkis neuronus.

DNT-o0o apmokymui, validavimui ir testavimui buvo naudota 13 tilakoidy fluorescencijos
gesimo kinetiky su anksciau apskaic¢iuotais FA modelio parametrais. 7 taskai buvo naudoti
mokymui, 3 validavimui ir like 3 testavimui. Pasirinkty tasky FSIl-os ir FSII-os FA modelio
parametry projekcijos pavaizduotos 22 pav.

Fsl Fsll
2 : : 10 ; .
.
1.5} o e ] 8t
LY °
—~— . —~—
[0 [0 .
£ 1 L) £ 6 e i
e e
0.5¢ L ] 1 4+ “.
%
9.8 2 22 2.4 26 %8 2 2.2 24 26 28
d d
a b

22 pav. DNT-o mokymui, validavimui ir testavimui naudoty tasky projekcijos FSI ir FSII
sistemose. Juoda - mokymo duomenys, raudona - validavimo duomenys, zalia - testavimo

duomenys. (a) - FSI, (b) - FSIIL.

DNT-0 mokymui buvo naudotas MATLAB programavimo paketas su Neural Networks To-
olbox paprograme. Apmokytas DNT-as buvo testuojamas su 22 pav. pateiktais testavimo
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taskais. DNT-o atsakas j testines fluorescencijos gesimo kinetikas pavaizduotas 23 pav. Cia
pavaizduotos tinklo atsako projekcijos j FSI ir FSII sistemas. Cia matome, kad, nepaisant la-
bai mazo mokomuyjy tasky kiekio, apmokyto DNT-o grazinti taskai yra labai arti tikryjy FA
modelio tasky. Taigi, galime teigti, kad DNT-g galima taikyti FA modelio parametry radimui
is fluorescencijos gesimo kinetiky.

FSi FSll
1.6 w . . 9 : .
15 . ° B °
o 7r
a 14' [ ) f(;j\ 6_
£ =
e 13} e o
o] 4+
1.2} . A oo,
1 : ‘ : - C. :
225 2.3 2.35 2.4 2.45 25 %8 2 2.2 2.4 26
d d
a b

23 pav. Apmokyto DNT-o grazinty verciy palyginimas su tikrosiomis vertémis. Pilnaviduriai
apskritimai vaizduoja tikrasias vertes, o tusc¢iaviduriai — vertes grazintas DNT-o. Cia pateiktos
tinklo atsako projekcijos i FSI ir FSII sistemas. (a) - FSI, (b) - FSIIL.
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IsSvados

1.

Geras 39 eksperimentiniy FSI fluorescencijos gesimo kinetiky sutapimas su FA modelio
kinetikomis ir nepriestaringa gauty parametry interpretacija parodo, kad FA modelis
galioja FSI branduoliams bei FSI su isSoriniais Sviesa sugerianciy anteny kompleksais.
Todél FA modelis gali buti panaudotas tilakoidy fluorescencijos kinetiky modeliavimui.

. Bakterijy ir augaly fluorescencijos kinetiky palyginimas parodé, kad FSI kompleksai bak-

terijose turi didesne vidutine koordinacija nei augaluose.

. FSI-LHCI ir FSI-LHCI-LHCII modeliy parametry palyginimas rodo, kad LHCII komp-

leksams, prisijungus prie FSI, augaluose kompleksy koordinacija didéja, o dumbliuose
mazéja.

. Nustatyti fotosistemy FA parametrai parodé, kad, pirmojoje tilakoidy busenoje, esant

didesnei ilgalaikei apsvitai, FSII sumazéja ir kompleksai tampa geriau koordinuoti, o FSI
dydis ir kompleksy koordinacija nuo apsvitos beveik nepriklauso.

. Antroje tilakoidy busenoje dél LHCII kompleksy migracijos nuo FSII prie FSI, pastaroji

padidéja, o FSII sumazéja. Taigi, Siame darbe iSspresta iki Siol skirtinguose Saltiniuose
buvusi kolizija, kad FSI nekinta [7] arba, kad FSI prisijungia dalj LHCIT kompleksy [13].

. Palyginus FA modelio parametrus naturaliems tilakoidams ir tilakoidy mutantams be

minoriniy FSIT antenos kompleksy (CP24, CP26, CP29), nustatyta, kad tilakoiduose
mutantuose FSII smarkiai padidéja. Tai reiskia, kad siy FSII kompleksy vaidmuo yra
FSIT strukturos optimizavimas, nes be ju antena tampa labai didele.

DNT-g apmokius rasti FA modelio parametrus tilakoidams ir iSbandzius tai su testiniais
duomenimis, nustatyta, kad DNT-as gali buti pritaikytas nevienareikSmiskumo ir spartos
problemai spresti tilakoidy FA modelio parametry paieskos uzdavinyje.
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Tomas Babelis
RECOGNITION OF LIGHT HARVESTING ANTENNA ALTERATION IN THYLAKOIDS

Summary

The energy of light is necessary for the life on Earth. Organisms that have used the energy
of light throughout the ages of evolution have created a complex process of photosynthesis —
a process of light absorption and transformation to chemical energy. The first stages of the
process of photosynthesis take place in photosystems located inside the thylakoid. However,
how the light energy is efficiently harvested and transferred to reaction centres of photosystems
is still under debate. The recently proposed fluctuating antenna model that takes into account
the structural dynamics of light harvesting antenna has successfully resolved the remaining
controversies about the non-exponential fluorescence decay kinetics in Photosystem II. This
model describes the process of excitation transfer to the reaction centre with only two parame-
ters which provide information about the system size and the coordination of light harvesting
complexes. In this study we have shown that non-exponential fluorescence decay kinetics of
Photosystem I can also be described by the fluctuating antenna model. With the models of Pho-
tosystems I and II at hand, we were able to analyze the dynamics of thylakoids under different
acclimation conditions and to address the questions that are still open about the adaptation of
photosystems. By modeling the fluorescence decays of thylakoids in the first state we provide
evidence that Photosystem I remains almost unchanged, while in the second state under ve-
ry strong light a few external antenna complexes of Photosystem II migrate to Photosystem I.
Particularly, the analysis of the thylakoid mutants lacking the minor light harvesting complexes
of Photosystem II indicated that these complexes are responsible for regulation of the external
antenna size. The Photosystem II without the minor complexes becomes enormously large.
Finally, we have shown that artificial neural network models can be successfully applied to a
more effective search for parameters of fluctuating antenna models.
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Priedas Nr. 1.

Dirbtiniai neuroniniai tinklai

Dirbtinis neuroninis tinklas (DNT) yra matematinis modelis, paremtas biologinio neuroninio tinklo struk-
tura ir savybémis. DNT yra sudarytas i$ tarpusavyje sujungty neurony, kurie vienas kitam perdavinéja signala.
Jungtys tarp neurony turi svorinius signalo perdavimo koeficientus, kurie nusistovi tinklo apmokymo metu. DNT
skirtas realizuoti sudétingam, netiesiskam, daugelio kintamuju atvaizdziui (angl. - mapping) [54]. Atvaizdj tarp

iéjimo vektoriaus X ir iséjimo vektoriaus Y pazymeékime M. Tuomet:
Y =M(X); XeR", YeR™ (16)

¢ia n ir m yra jéjimo ir iSéjimo parametry erdvés dimensija. Dauguma fizikiniy uzdaviniy galima suvesti i
nezinomy kintamyjy atvaizdavima zinomais. Taciau Sis atvaizdavimas daznai buna sudétingas ir netiesinis, o
tuomet jo analitinés israiskos nustatyti nejmanoma. Taciau turint empiriniy duomeny, galima apmokyti DNT
ir tuomet tinklas galés aproksimuoti jéjimo ir iSéjimo parametry atvaizdj. DNT veikia kaip juodoji dézé —
padavus jéjimo vektoriy tinklas grazina iséjimo, tac¢iau nieko nenumano apie fizikine priezastj, siejancia siuos du
vektorius.

Naudinga DNT savybé yra ta, kad jis sugeba interpoliuoti, t.y. numatyti iSéjimo parametra su tokiomis
iéjimo vertémis, kuriomis nebuvo apmokytas, tac¢iau kurios yra tarpe tarp apmokymo duomeny. Ekstrapoliuoti,
t.y. rasti teisingas i$éjimo vertes, kurios néra tarpe tarp apmokymo duomeny, DNT bendru atveju nesugeba [55].

Taip pat DNT gali pakeisti fizikinio uzdavinio kompiuterinj modeliavima [56-58]. Jei uzdavinio modelis
reikalauja ilgy kompiuteriniy skaiciavimy, tuomet apsimoka sio modelio iSmokyti DNT. Kadangi DNT veikia

greitai, tuomet véliau sutaupoma laiko ieskant sarysio tarp modelio parametry.

Daugiasluoksnis perceptronas DNT klasifikuojami pagal neurony iSsidéstyma ir signalo sklidimo
krypti. DNT neuronai dazniausiai buna iSsidéste sluoksniais, o signalas gali sklisti viena kryptimi arba buti su
griztamuoju rysiu. Pats populiariausias DNT modelis yra daugiasluoksnis ir be griztamojo rysio. Toks DNT

vadinamas daugiasluoksniu perceptronu (DSP) (angl. - multilayer perceptron).

Paslepti
sluoksniai

|éjimo
sluoksnis

ISéjimo
sluoksnis

24 pav. Daugiasluoksnio perceptrono schema.

DSP strukturiné schema pavaizduota 24 pav. Ja sudaro 3 dalys:
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Iéjimo sluoksnis. [ ji paduodamas jéjimo vektorius. Sluoksnyje esanciy neurony skaicius lygus jéjimo para-

metry skaiciui. IS Sio sluoksnio signalas perduodamas j pasléptuosius sluoksnius.

Paslépti sluoksniai. Nuo paslépty sluoksniy skaiciaus bei neurony skaiciaus sluoksniuose parinkimo priklauso,
kaip gerai veiks tinklas. Tinklas, turintis daugiau paslépty sluoksniy, gebés iSspresti sudétingesnes,
netiesines problemas, taciau tokiam tinklui apmokyti reikés daugiau duomeny. Néra aiskiy kriterijy
optimaliam paslépty sluoksniy ir neurony skaiciui parinkti ir tai daznai tenka daryti empiriskai. Praéjes

pasléptus sluoksnius, signalas keliauja j iSéjimo sluoksnj.

Iséjimo sluoksnis. DSP grazina is¢jimo parametry vertes. Sluoksnyje esanciy neurony skaicius yra lygus
iSéjimo parametry skaiéiui.

25 pav. pavaizduotas atskiras DSP neuronas. DSP kiekvienas neuronas yra sujungtas su visais pries tai
buvusio sluoksnio neuronais. Kiekviena gauta signala f; neuronas padaugina i$ jungties svorio w; ir susumuoja.
Tuomet prie Sios sumos dar prideda slenkstine verte wyg ir gauta sumg perduoda aktyvavimo funkcijai ¢. Ak-
tyvavimo funkcijos reikSmé patenka j neurono i$éjimg ir perduodama j visus kito sluoksnio neuronus. Neurony
aktyvavimo funkcija daZniausiai biina laiptiné, tiesiné arba sigmoidiné. Siame darbe naudota sigmoidiné akty-

vavimo funkcija:

1
=— 17
06) = e a7)
¢ia B - posvyrio parametras.
Wo
b R
25 pav. Vienas DNT neuronas.
Perceptrono su vienu pasléptu sluoksniu is¢jimo vektoriaus komponente galima uzrasyti kaip suma:
@ v ,0
Yg =W +qujtj; q=1,2,...m, (18)
=1
c¢ia: .
1 1
=90y + Y i), (19)
i=1

Cia x; ir y, yra atitinkamai j¢jimo ir iséjimo vektoriy komponentés; w - DNT jungciy svoriai; n ir m jéjimo ir
iséjimo parametry skaicius; k - paslépty neurony skaicius; ¢ - neurono aktyvavimo funkcija. Yra parodyta,
kad (18) ir (19) funkcijos gali aproksimuoti bet kokj tolygu vektoriy atvaizdj, o aproksimacijos tikslumas yra
proporcingas paslépty neurony skaiciui k [59-61].
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Dirbtiniy neuroniniy tinkly mokymas Tam, kad DNT galéty spresti konkreéia problema, reikia jj
apmokyti mokomaisiais jéjimo/iséjimo duomeny rinkiniais. Tam yra prikurta daugybé DNT mokymo algoritmy.
Vienas seniausiy ir populiariausiu yra klaidos sklidimo atgal (KSA) (angl. - error back-propagation) algoritmas,

kuris paremtas nuostoliy funkcijos minimumo paieska. Nuostoliy funkcija apibréziama taip:

e m> (20)

||M§

1 )4
P IPN

¢ia x - j¢jimo vektorius, w - jungciy svoriy vektorius, e, - skirtumas tarp tinklo iS¢jimo vertés ir vertés, kurios

buvo tikétasi. Tam, kad rasty minimalig nuostoliy funkcija, $is algoritmas skaic¢iuoja pirmaja funkcijos iSvestine:

_oEGw) [0 op op
8= 9w " |awm w7 oww 2y

Tada jungciy svoriai pakei¢iami pagal formule:

Wil = Wi — Qg (22)

¢ia o mokymosi konstanta (zingsnio dydis). Kiekvienos iteracijos metu neurony jungéiy svoriai pakoreguojami
taip, kad nuostoliy funkcija tapty mazesné. Mokymosi metu Sis algoritmas galiausiai konverguoja, taciau tam,
kad neprasokty funkcijos minimumo, mokymosi konstanta @ reikia parinkti gana maza ir dél to Sis algoritmas
pasidaro létas.

Daug greitesnis yra Gauss-Newton (GN) algoritmas, kuris remiasi tuo, kad gradiento komponentés gi,

g2,.-.,gN yra jungciy svoriy funkcijos, o jungciy svoriai tarpusavyje nepriklausomi:

81 = F] (Wl,WQ...WN)
82 = Fz(wl,WQ...WN)

gv = En(wi,wa...wy)

Jung¢iy svoriai perskaic¢iuojami pagal formule:

T —1
wip1 = wi — (T Jk)~ Jeex, (23)
Cia J yra Jakobiano matrica:
361 1 36111 ael 1
owy awy Iwn
8e1 M ael‘M 881 M
dw dwy Iwy
J= : : (24)
dw dwy dwy
depy  depm dep m
owy awy o dwy

GN algoritmas yra daug greitesnis nei KSA algoritmas, taciau jis néra stabilus, t.y. nevisada konverguoja.

Siame darbe buvo naudotas KSA ir GN algoritmy misinys - Levenberg-Marquardt (LM) algoritmas. LM
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algoritmas rysiy koeficientus skaiciuoja pagal formule:
Wit = wi — ([ i+ ul) ™ e, (25)

¢ia I - vienetiné matrica, u yra kombinacijos koeficientas (visada teigiamas). Sis algoritmas apjungia KSA ir
GN algoritmus. Kai u mazas (25) lygis virsta (23) lygtimi (LM virsta GN algoritmu), o kai g didelis tuomet
virsta (22) lygtimi (LM virsta KSA algoritmu). LM algoritmas atlieka tokius zingsnius:

1. DNT sugeneruojami atsitiktiniai jungciy svoriai. Mokomiesiems duomenims apskai¢iuojama nuostoliy
funkcija (20).

2. Jungciy svoriai perskai¢iuojami pagal (25) formule.
3. Tuomet nuostoliy funkcija skaic¢iuojama su naujais jungciy svoriais.

4. Jei nuostoliy funkcija padidéjo, tuomet grazinamos pries tai buvusios jungciy svoriy vertés, o kombinacijos

koeficientas p truputi padidinamas (pvz. 10 karty). Griztama j 2 punkta.

5. Jei nuostoliy funkcija sumazéjo, tuomet paliekami nauji jungéiy svoriai ir kombinacijos koeficientas p

kazkiek sumazinamas (pvz. 10 karty).
6. Jei nuostoliy funkcija vis dar didesné uz norima tiksluma, tuomet griztama j 2 punkta.

LM algoritmas yra daug greitesnis uz KSA ir daug stabilesnis, lyginant su GN. Algoritmas ypac¢ tinka
maziems ir vidutinio dydzio DNT apmokyti. Detalesnj LM algoritmo aprasyma galima rasti Siame Saltinyje [62].

DNT galima mokyti dvejopai. Vienas budas yra tinklo jungéiy svorius keisti po kiekvieno mokymo duome-
ny vektoriaus perdavimo tinklui. Toks mokymas vadinamas nuosekliu (angl. online). Kitas budas yra pirma
perleisti per tinkla visus mokomuosius duomenis ir suskaic¢iuoti sumine nuostoliy funkcija ir tik tuomet keisti
jungéiy svorius. Toks mokymas vadinamas totaliniu (angl. batch). Viena iteracija, kurios metu DNT apmo-
komas su visais duomenimis, yra vadinama epocha. Totalinis mokymas yra efektyvesnis uz nuoseklyjj, taciau
nuoseklaus mokymo pliusas yra tai, kad turint didelj mokomyjy duomeny kiekj, priesingai nei totalinio mokymo
atveju, nereikia laukti, kol visi duomenys bus perleisti per tinkla. Siame darbe naudotas totalinis mokymo
metodas.

Didesnis DNT-e esantis paslépty neurony skaicCius leidzia apraSyti sudétingesne problema, taciau, turint
per daug neurony, tinkla galima permokyti (angl. over-fitting) [63]. Kita vertus, jei paslépty neurony skaicius
per mazas, tai toks tinklas nesugebés isspresti sudétingo uzdavinio. 26 pav. pateiktas pavyzdys DSP su skir-
tingais paslépty neurony skaiciais, aproksimuojancio vieno kintamojo funkcija. Kadangi daznai sunku parinkti
optimalia tinklo architektura, todél, norint iSvengti permokymo, reikia priziuréti tinklo mokymo procesa.

Tam, kad buty iSvengta DNT permokymo, mokomuyju duomeny rinkinys daznai skirstomas j mokymo,
validavimo ir testavimo. Mokymo dalis yra skirta tinklo apmokymui ir pagal Siuos duomenis keic¢iami jungciy
svoriai. Validavimo dalis yra skirta priziuréti mokymosi procesa tam, kad buty iSvengta tinklo permokymo.
Mokymo proceso metu kiekvienos epochos pabaigoje apskai¢iuojama vidutiné kvadratiné paklaida (VKP) (arba
koks nors kitas statistinj nukrypima apibudinantis dydis) tarp tinklo gauty iSéjimo veréiy ir verciy, esanciy
mokymo duomenyse

1 & 2

vkp= L35
ni3

(26)

Tuomet tinklui paduodami validavimo duomenys ir suskai¢iuojama VKP su Siais duomenimis. Mokymo pra-
dzioje VKP turéty mazéti tiek su mokymo, tiek su validavimo duomenimis. Tinklui pradedant persimokyti,
mokomuyju duomeny VKP toliau mazéja, validavimo duomeny VPK pradeda kilti (27 pav.). Tuomet tinklo

mokymas stabdomas ir griztama prie tinklo, kurio validavimo VKP buvo maziausias. Sis metodas vadinamas
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26 pav. Neuroniniai tinklai su skirtingais paslépty neurony skaicéiais M, aproksimuojantys
vieno kintamojo funkcija: (a) M=1. Per mazas neurony skaic¢ius, kad tinklas buty pakankamai
iSmokytas, (b) M=3, (¢) M=10. Pasléptu neuronu per daug ir tinklas yra permokytas.

ankstyvojo sustabdymo metodu (angl. early stopping) [63]. Testiniy duomeny dalis tinklo mokymo proce-
se nedalyvauja, taciau jos VPK kitimas turéty buti panasus j validavimo duomeny. Jei VPK su testiniais ir

validavimo duomenimis kinta skirtingai, tai reiskia, kad duomenys suskirstyti nekorektiskai.

Maziausia validavimo VKP yra po 15 mokymo epochy

10° ¢
Mokymo duomenys
Validavimo duomenys
-------- Maziausia DNT-o VKP
% 101 |
10 | :
> :
.................................................... e
107k . . i .
0 5 10 15 20

21 epocha

27 pav. Vidutinio kvadratinio nuokrypio kitimas mokymo ir validavimo duomenyse.
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