Identifikace proteinu

Ziklady prdce s databdzemi
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Pouziti si vyzkousime na nékolika praktickych piikladech v pocitacové ucebné a studenti vypracuji
nékolik praktickych tukolu.

Typy zdroju informaci a nastroju

Doc. Dr. Zbynek Zdrahal (zdrahal@sci.muni.cz)
http://www.sci.muni.cz/LMFR/Proteomika.html

1. Zakladni data
— sekvence
NCBI (http://www.ncbi.nlm.nih.gov/)
Entrez (http://www.ncbi.nlm.nih.gov/Entrez/)
Expasy (http://www.expasy.ch/)
SwissProt (http://www.expasy.ch/sprot/)

— struktura
PDB (http://www.rcsb.org/pdb/)

2. Nastroje

— analyza sekvence, srovnavani vice sekvenci
odkaz na Biology Workbench (http://workbench.sdsc.edu/)
CLUSTAL
BLAST
PHYLIP

— zobrazeni struktury
PDB Java Viewer
Cn3D (http://www.ncbi.nlm.nih.gov/Structure/CN3D/cn3d.shtml)
Swiss Pdb Viewer (http://www.expasy.ch/spdbv/mainpage.htm)
Chime (http://www.mdli.com/support/chime)

— predpovidani struktury
Swiss Model (http://www.expasy.ch/swissmod/SWISS-MODEL.html)
I-TASSER (http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/I-TASSER/)

—  komplexni
Biology WorkBench (http://workbench.sdsc.edu/)
SwissProt Tools (http://www.expasy.ch/tools/)

3. Odvozeni a specialni data
— podobnosti mezi druhy
COG (http://www.ncbi.nlm.nih.gov/COG/)
— domény
PROSITE (http://www.expasy.ch/prosite/)
—  typy skladani
SCOP (http://scop.mrc-lmb.cam.ac.uk/scop/)
— fosforyla¢ni mista
PhosphoBase (http://www.cbs.dtu.dk/databases/PhosphoBase/)
— hmotnostni spektra pro MALDI-TOF, 2-D gely, identifikace z gelu
SwissProt 2-D PAGE (http://www.expasy.ch/ch2d/)
PeptideSearch (http://www.mann.embl-
heidelberg.de/GroupPages/PageLink/peptidesearchpage.html)
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ProteinProspector (http://prospector.ucsf.edu/)
— nomenklatura enzymu

SwissProt ENYZME (http://www.expasy.ch/enzyme/)
- pohyby proteind

MolMovDB (http://bioinfo.mbb.yale.edu/MolMovDB/)

Vyhodnoceni MS dat (samostatna prace)

Po sezndmeni se s nejdilezitéj$imi zdroji dat a nastroji pro studium proteinil pfistupnych na
Internetu data ziskand MALDI-TOF analyzou (hmoty peptidid) zaddme do prohledavaciho programu
Mascot (Matrix Science) s piislusSnymi parametry a identifikujeme proteiny z jednotlivych skvrn.

Poznamka:

Proteolytické stépeni a MALDI-TOF analyza bude provedena z ¢asti demonstracni formou z ¢asovych
a kapacitnich divodu. Studenti obdrzi seznam hmot peptidti pro kazdy analyzovany vzorek a vlastni
identifikaci proteint si kazdy student provede sam.
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Hledani 3-D konformace strukturné podobnvch proteini (samostatna prace)
doc. dr. Jaromir Marek, Ph.D. (marek@chemi.muni.cz)
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Priklad: hledani struktur podobnych k haloalkan dehalogenaze LinB
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2) stazeni souboril obsahujicich tiplnou informaci o polohach atomt z databaze PDB
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Hydrolytic haloalkane dehalogenase linb from
sphingomonas paucimobilis UT26 with FTT
1,3-propanediol, a product of debromidation of B share this Page
dibrompropane, at 2.0A resolution
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Crystal structure of the haloalkane dehalogenase from
Sphingamanas paucimabilis IT26.
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3) Vizualizace PDB soubori a pozorovani (+interpretace) strukturnich rozdilti - napf. s nastrojem
Swiss Pdb Viewer

» DeepView / Swiss-PdbViewer 3.7 (SP3)
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