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PREDIKCE TERCIARNI STRUKTURY PROTEINU

STUDIJNI MATERIALY

Predikci terciarni struktury se zabyva tada praci. Nékteré naleznete ve studijnich materialech
pfedmétu, napi. Hongyu Zhang: Protein Tertiary Structures: Prediction from Amino Acid
Sequences, Encyclopedia of Life Sciences, 2002. Uzitecné informace k tématu rovnéz
naleznete na webovych strankach EBI (http://www.ebi.ac.uk/services/structures) nebo RCSB

(www.rcsb.org).

STRUKTURNI FORMAT PDB

Typickéd struktura makromolekul je ulozena v nékterém ze standardnich formatt. Nejstarsi
stale pouzivany je PDB File Format (http://www.wwpdb.org/documentation/file-format).
Nov¢jsi formaty umoziuji obvykle vkladat vétsi mnozstvi doplinkovych dat, kterd jsou
v soucasnosti generovana spolu se strukturou. Jejich ptikladem je mmCIF File Format nebo
PDBML (XML) File Format.

UKOL 1
Seznamte se s formatem PDB - oteviete soubor 4AGT.pdb v textovém prohlizeci a
zodpovézte nasledujici otazky:

O jaky protein se jedna?

Jakou technikou byla struktura ziskdna?

V kterém Casopisu byla struktura publikovana?

Kolik fetézct proteinu obsahuje kompletni struktura?

Kolik useki struktury helixu obsahuje kazdy monomer dané¢ho proteinu?

Je ve struktufe ptitomen néjaky kov?

PREDIKCE 3D STRUKTURY PROTEINU

Existuji tfi zdkladni techniky pro predikci proteinové struktury. Ab initio vychazi ze sekvence
a predikuje strukturu na zakladé zakladnich vlastnosti aminokyselin. Piikladem je program
Quark (http://zhanglab.ccmb.med.umich.edu/QUARK). V ptipadé, ze existuje struktura
vysoce podobného proteinu, vyuzivd se technika homologniho modelovani, kdy nova
struktura je vytvofena podle jiné, zndmé. To wumoZiuje napiiklad Swiss-Model
(http://swissmodel.expasy.org/). Pro proteiny s niz§im stupném homologie Ize pouzit
threading (,,navlékani), kdy je prohleddvano Siroké spektrum znamych foldd a struktura
modelovana podle jejich konsenzu. V tomto sméru se nejcastéji pouzivad program Phyre2
(http://www.sbg.bio.ic.ac.uk/phyre2/).

UKOL 2
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Pokuste se vytvorit model struktury pro zadany protein pomoci serveru SWISS-MODEL
(http://swissmodel.expasy.org/). Pouzijte automaticky mod.

Sekvence proteinu [ Penicillium camemberti]:
MPSNGAHDIVFRTSIAACNSNSRLRVYMQDVLGKIRESKYEDKWSNGTEKNVIASAK
LYSPVACTSSELDNIRVYYLSTENIMKDMAYDKSKGWHEGNLGKKRFMTAPYSNLA
ACNLKGPGMTISVYCQIADNTIQEYGVKDDGNWEKMSNLGLAMPGTDIACTVLKTS
EPKIRVYFQHMEHGIIEKCYDNKHGWYDGAAKFPKVQPRTSIACTSYMAGSETLGIR
VFFNAANMVLEMVYDGMSWTEGHFHADCIPGTQIACIS

Ptilozte printscreen s vysledkem z modelovani.

ZOBRAZOVACI PROGRAM PYMOL

Pro vizualizaci struktur biomakromolekul 1ze vyuZit fadu programti. Pfikladem jsou VMD,
Jmol, RasMol, Chimera, PyMOL, aj. Existuji v mnoha typech, od prostého zobrazovani
molekul v prosttedi Java po kombinace s programy pro molekulové modelovani a docking.

UKOL 3
Zpracujte strukturni model v programu PyMOL. Pracujte s homolognim modelem a
templatem, na jehoz zaklad¢ byl model vytvoten (modelO1.pdb, 4agt.pdb).
» Zobrazte ob¢ struktury jako cartoon a jako sticks a uloZte jako obrazek s vysokym
rozliSenim (1200x1200 dp1)

* Extrahujte fetézce A, proved'te jejich alignment, pfiloZte obrazek a uved’te RMSD.

* Porovnejte strukturu vazebného mista v okoli ligandi Fuc910, 920 a 950 v fetézci A

SAMOSTATNY PROJEKT — VOLITELNE (!)
Pokud u vaseho proteinu neni zndma struktura, pokuste se o vytvoreni strukturniho modelu

nékterou z uvedenych technik.
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