BIOINFORMATIKA V PRAXI — CVICENI 7

PREDIKCE VLASTNOSTIi PROTEINU
ZAKLADNI FYZIKALNE-CHEMICKA CHARAKTERISTIKA PROTEINU,
LOKALIZACE, MODIFIKACE

STUDIJNI MATERIALY
The ExPASy (Expert Protein Analysis System) proteomics server of the Swiss Institute
of Bioinformatics (SIB), http://www.expasy.org/.

UKOL 1
Pomoci programu Compute pI/Mw (http://web.expasy.org/compute pi/) urcete teoretickou
molekulovou hmotnost a izoelektricky bod proteinu.
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UKOL 2
Vyhledejte na ExXPASy predikéni néstroje pro predikci posttranslaénich modifikaci proteind.

UKOL 3
U nasledujicich hypotetickych sav€ich proteinli predikujte moznd mista fosforylace a
c-mannosylace. Které aminokyseliny jsou pii téchto procesech modifikovany?

Protein 1
SCLAETQQOMVKAERKLCHMHVKTCCFYTAFAEVRYTDQYPRGMCTDHEKSNEQEQTFRSHHAFMTHEHMANSFGL
VTQQCELRSFDTPKFYVLLACNKKFQAAPPQQVGCICLDYMYIFETIGGPVNIVIIKIDHLTDYMSGKSLKPARY
GDEMRNPMNCPNERSGVPGSMNNYSGDFMRNFNISDQIALIKHYDVYCHLPVR


http://en.wikipedia.org/wiki/Proteomics

Protein 2
LEFFWVGWKPIKIQQPYWMHNIGMLWNVVILGVPFCNPWEELEMAWVCHHEWERHNVNGCKWLY PFQKVMGKNLGR
PNVYQHHQDHAGPNIVRMGMEFYQONFLHDAIFCYKANGKAGPQWEDYLVCHDKNIFAFWPCYQGRKFDEWCMVQL
WDCIEKPAAMCYVRDPNKIEVLRDKGEARKLLPMMICYYNDQIDPWNYIFLHVPMQYEFDRRAKQYWDEMQACRY
IVIDDCRHMEMLAFCQOMNHRCYFGQAKHREHGRFA

UKOL 4
Pomoci programu ProtParam (http://web.expasy.org/protparam/) urcete zdkladni fyzikalné-
chemické parametry nasledujiciho proteinu.

HLGYKRWRWSDLEDNKSTALVVARCRIAQAPYDHCINPETRYMMRHWMKCHCAWNECGGRHFENMNAICAWCDEG
LLSTESMVKSEFYIRTQPESCSWPYIHTCPLEHSLVKRNLIPYFEHTKGWYEATAHVACIFDEHIDGRWNQISROG
WWYLPPNMNCWNMEYLIGYIQMGODIRHCHKDHQGVEFLRFFDKOHFLOVDNMAFKHTNNCVYPWKIRONPEWLDC
PNPPGYVDWVCMYVIPOMVEVTSCSINKETWFEIPEYWEFTTKWPGNTYTLVEFKGYGADKTSKROQDTMMGQLDGR
PSKAMYSCGMDLSHSAHAQVIPMTNEWSEQLVYFKSIMVDGRMAFRQADQFCQLTHAEKV

UKOL 5
Porovnejte extinkcni koeficient nasledujicich proteinii.

Protein 1
LVIVDAVTLLSAYPEASRDPAAPTVIDGRHLYVVSPGDAAQLGHNDSRLFTGLSPGDQLHLRETALALRAEVSVL
FIRFALKDAGIVAPIELEVRDAATAVPDADDLLHPSCRPLKDHYWRSDVLAAGATTCTADFAVCDRDGTVSGYFR
WETSIEIAGSQPDTKQPGFKPSSDRNGNFSLPPNTAFKAIFYANAADRQDLKLFIDDAPEPAATFVGNSEDGVRL
FTLNSKGGKIRIEASANGRQSATDARLAPLSAGDTVWLGWLGAEDGADADYNDGIVILQWPIT

Protein 2
SSVQTAATSWGTVPSIRVYTANNGKITERCWDGKGWYTGAFNEPGDNVSVTSWLVGSAIHIRVYASTGTTTTEWC
WDGNGWTKGAYTATN

Protein 3
AQQGVFTLPARINFGVTVLVNSAATQHVEIFVDNEPRAAFSGVGTGDNNLGTKVINSGSGNVRVQITANGRQSDL
VSSQLVLANKLNLAVVGSEDGTDMDYNDSIVILNPLG

SAMOSTATNY PROJEKT
Pomoci programu ProtParam urCete u vaseho proteinu zdkladni fyzikalné-chemické
parametry.

PREDIKCE LOKALIZACE PROTEINU V BUNCE

Predikce lokalizace proteinu v buiice mize byt cennym nastrojem pro ur¢eni FUNKCE
proteinu. Z vyskytu proteinli v bunce (cytoplasmatické, membranové, extracelularni,
v bunécné sténé...) muzeme napiiklad u patogennich mikroorganismi odhadnout, zda se
jedné o protein dileZity pro virulenci.
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UKOL 6

Pomoci programu PSORT (http://www.psort.org/) urcete lokalizaci nésledujiciho proteinu
v buiice:

Protein z bakterie Micrococcus luteus
MEINGLTWGLTIALIVGLLAFDYFAHVRKAHTPTIKEAAVWSGVYVGLALVFGLVFFAFGDTQHAVEYYTGYLLE
KALSVDNLFVFLVIMASFRVPREYQQKVLLFGITFALISRTLFILLGAAVIAAWSDVFYLFGLFLLI IAGGQLKG
EMSGDAEGAQDEADNVMVRLVKRFLPASDQFDGERLEFTTVDGKRLMTPMLLVMIAIGATDILFAFDSIPAIFGVT
QEAYIVFTATAFSLMGLRQLYFLIDGLLDRLVYLAYGLSALLAFIGVKLILHALHENNLPFINGGENVPVAEIPT
NLSLVVVVVILAITVLVSLYSPKGQALRALQONAEKYSYRYSKLAEDADPAERERAAATLMDRWTARAEALDQRWRD
QLLEHKDAWSAIIRTAHETRFADPRDDDARGVSEQIVRQDGPTV

UKOL 7
Pomoci programu PSORT urcete lokalizaci nésledujiciho proteinu v butice:

Protein z Aspergillus fumigatus
MKPQTAAFLLSLLGSTLAAPIQHADKGSDVKPTPTGRGAPGGFFTGFPSGVPSGLPSGFPGGPVPGGFGGDGPNG
PIPSGPVPTGAAPSGFPSFGTGPAPSGAPQGEEGSSSFGGQGVQARSPODFEDSGAAPSGAT PSGATPTGAVPSG
APNGFGGFGQGGHGGPGGPGEEGSGPSPTGAVPSGAT PSGAAPSGAVGGFDGFGQASENSGNAQFQSSGTSPFGA
SHSGSASGHQOGGRHGGDHRGOHGNGSGAI PSGAAPSGAAPSGAAGGFPGFGQGGEGSGPSPTGAVPSGAAGFGGQ
GHGQGQGSFPTGVAPSDVPSAQPTA

UKOL 8
Urcete lokalizaci proteinu z Aspergillus fumigatus v buiice rovnéz pomoci TargetP
(http://www.cbs.dtu.dk/services/TargetP/). Vysledky porovnejte.



Sekundarni databaze proteinu

« Databaze mohou obsahovat:
Proteinové DOMENY odvozené ze znamych struktur

Proteinové sekvence sefazené do SEKVENCNICH
RODIN

CHARAKTERISTICKE MOTIVY odvozené z téchto
sekveggnich rodin.

LPPNTAFKAIFYANAADRQDLELFIDD.
IPPNTDFRAIFFANAREQOQHIEKLFIGD
LPPHIEFGVTALTHAANDQTIDIYIDD
LPPNIAFGVTALVNSSAPQTIEVFVDD

[AC]-x-V-x (4) —-{ED} .

This pattern is translated as: [Ala or Cys]-any-Val-any-any-any-any-{any but Glu or Asp}

SEKUNDARNi DATABAZE PROTEINU

Sekundarni databdze obsahuji informace odvozené z primarnich databazi ve formé
charakteristickych vzorii sekvenci, tj. funk¢nich nebo strukturnich motivii ziskanych
srovnanim primérnich dat (sekvenci). Sekundarni databaze jsou vhodné pro vyhledavani
,vzoru“ charakteristického pro urcitou skupinu proteint, tj. pro urceni funkce proteind.
Sekundarni databaze proteini (PROSITE, Pfam, PRINTS, ProDom, SMART,
TIGRFAMS) jsou v soucasné dobé sdruzeny do integrované klasifika¢ni databaze proteinti
InterPro.

UKOL 9

Jeden z  predchazejicich  proteini  analyzujte = pomoci  databdze  InterPro
(http://www.ebi.ac.uk/interpro/). Jaké domény/motivy protein obsahuje a jakd je
piedpokladana funkce proteinu? Popiste.

SAMOSTATNY PROJEKT
Predikujte lokalizaci svého proteinu v bunce, dale analyzujte svilj protein pomoci databaze
InterPro a urcete jeho moZnou funkei.



PREDIKCE SEKUNDARNI STRUKTURY PROTEINU

NEPOVINNY UKOL
Urcete, zda nasledujici protein obsahuje transmembranové helixy. VyuZijte nastro) TMHMM
(http://www.cbs.dtu.dk/services/ TMHMM-2.0/).

MEINGLTWGLTIALIVGLLAFDYFAHVRKAHTPTIKEAAVWSGVYVGLALVEGLVFFAFGDTQHAVEYYTGYLLE
KALSVDNLEVFLVIMASFRVPREYQQOKVLLEFGITFALISRTLFILLGAAVIAAWSDVEYLFGLFLLITAGGQLKG
EMSGDAEGAQDEADNVMVRLVKRFLPASDQFDGERLEFTTVDGKRLMTPMLLVMIAIGATDILFAFDSIPAIFGVT
QEAYIVFTATAFSLMGLROQLYFLIDGLLDRLVYLAYGLSALLAFIGVKLILHALHENNLPFINGGENVPVAEIPT
NLSLVVVVVILAITVLVSLYSPKGQALRALONAEKYSYRYSKLAEDADPAERERAAALMDRWTARAEALDQRWRD
QLLEHKDAWSAIIRTAHETRFADPRDDDARGVSEQIVRQDGPTV

NEPOVINNY UKOL
Predikujte sekundérni strukturu nasledujiciho proteinu. Vyuzijte libovolné dva programy,
které najdete na http://www.expasy.org/. Vysledky porovnejte a komentujte.

ADSQTSSNRAGEFSIPPNTDFRAIFFANAAEQOHIKLFIGDSQEPAAYHKLTTRDGPREATLNSGNGKIRFEVSV
NGKPSATDARLAPINGKKSDGSPFTVNEFGIVVSEDGHDSDYNDGIVVLOWPIG

PREDIKCE TERCIARNI STRUKTURY PROTEINU

The result is only a model and must be considered carefully, it isn’t an experimental 3D structure! (citace
z dokumentace k programu Geno3d)

This server is experimental. Some of the methods used are untested and/or unpublished. Use the server
and its results at your own risk. For more information, contact the authors. (citace z dokumentace
k programu HMMSTR/Rosetta)

Evaluation of template structure and model quality is a crucial step in
homology modelling. (citace z dokumentace k programu SWISS-MODEL).
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