Otazky pro ustni ¢ast zkousky z predmétu Strukturni bioinformatika (C3210)

. Stru¢né popiste nejbézngjsi experimentalni metody pro stanoveni 3D struktury proteinti?

2. Srovnejte vyhody a nevyhody rentgenové strukturni analyzy a NMR?
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. Co je pfi¢inou toho, Ze se v proteinech nevyskytuji nékteré kombinace thlti @ a W? Jak se nazyva graf vzajemné

zavislosti téchto dvou thlu?

. Jaké informace mizeme vycist z Ramachandranova diagramu? Ktera aminokyselina se bézné nachazi v

Ramachandranové diagramu na pozicich které jsou pro ostatni aminokyseliny neptipustné? Pro¢ tomu tak je?

. Popiste zakladni sekundarni motivy ve struktuie proteinti?
. Co je pficinou dip6lového momentu a-helixti? Mezi kterymi atomy v a-helixech vznikaji vodikové vazby?
. Co to znamend kdyz fekneme, ze a-helix ma amfipaticky (t¢z amfifilni, angl. amphipathic) charakter? V kterych

supersekundarnich strukturach se takovéto helixy nachazeji?

. Jaké jsou tfi zakladni typy all-B super-sekundarnich struktur v proteinech? Nakreslete schéma jejich uspotradani.
. Jaké jsou zakladni typy all-a super-sekunddrnich struktur v proteinech? Nakreslete schéma jejich uspotadani.
. Co mtizeme fici o vlastnostech aminokyselin uvnitt a vné motivu four-helix bundle? Vysvétlete které nevazebné

interakce se zde budou uplatiiovat.

. Jaké jsou dva zékladni typy o/p supersekundarnich struktur? Nakreslete jejich uspotadani.
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Co nazyvame ve struktufe poteinu doménou? Jaky je vztah mezi funkci proteinu a doménami?

Jaké vlastnosti maji aminokyseliny na povrchu globularnich proteint a jak je tomu u membranovych proteinii?
Vysvétlete proc.

Jaké jsou hlavni tfi rozdily mezi RNA a DNA? Kdy miize dochazet v RNA k parovani bazi?

Které informace o atomu jsou uvedeny v zdznamech ATOM/HETATM v PDB souboru? Jaké informace lze
vy¢ist ze jména atomu? K ¢emu slouzi “alternate location indicator” v zdznamech ATOM/HETATM v PDB
souboru? Co popisuje hodnota “occupancy”?

Jak4 jsou 4 hlavni omezeni PDB formatu? Které formaty tato omezeni fesi?

Které nekovalentni interakce v proteinech rozliSujeme?

Které aminokyseliny mohou byt nositelem formalniho naboje na postrannim fetézci? Které dalsi atomy v
proteinech mohou byt nositelem formalniho naboje? Co je to solny mustek (angl. salt bridge)?

Co je ptic¢inou existence Londonovych disperznich sil? Pii jaké vzdalenosti atomi je mozné disperzni interakci
povazovat za zanedbateln€¢ malou? Co jsou stackingové interakce? Ve kterych biomolekulach se uplatiuji
nejvice?

Vysvétlete co je podstatou vodikové vazby? Co je rozdvojena (angl. bifurcated) vodikova vazba jak bézny je jeji
vyskyt v proteinech? Jak velky je piispévek vodikovych vazeb ke stabilizaéni energii poskladanych (folded)
proteinti a pro¢? Pro¢ jsou vodikové vazby dilezité pro spravné poskladani proteinti?

Jakou roli hraji jednotlivé nevazebné interakce pfi stabilizaci globuldrni struktury proteinti?

Pro¢ miize byt disociace opacné nabitych iontd ve vodném prostredi energeticky vyhodna, zatimco ve vakuu je
nevyhodna? Poc¢ jsou aminokyseliny Asp, Glu, Lys, Arg, His na povrchu proteinti zpravidla disociované (nabité)
zatimco uvniti proteinu ne?

Které energetické prispévky zpravidla obsahuje funkce pouzivana pro silova pole? Jakou funkci pouzivame pro
popis popis jednotlivych piispévki (bond stretching, angle bending ...) - staci grafické zndzornéni? Jak ziskdme
hodnoty silovych konstant pro bond stretching a angle bending, jak ziskame piislusné parametry pro torzni ¢len?
Jak ziskdme hodnoty parcialnich naboja?

Které oblasti na potencalni energetické hyperplose jsou nejvyznamnéjsi v souvislosti s konforma¢nim
prohledavanim? Co je nejcast€jSim cilem konformacniho prohledavani? Pro€ jsou dilezité konformery které
odpovidaji globalnimu minimu a nizkoenergetickym lokalnim minimim?

Jaké metody pouZzivame pro nalezeni lokélniho minima na energetické hyperplose? Jaké metody pouzivame pro
nalezeni globalniho minima (staci 4 nejpouzivanéjs$i metody)? Popiste stru¢né jak funguji.

Popiste princip genetickych algoritmi pro vyhleddvani minim na energetické hyperplose.

Které metody se pouzivaji pro predikci struktury proteini? Stru¢né charakterizujte jejich moznosti a omezeni.
Popiste jednotlivé kroky pfi pti homolognim modelovani?

Co je to CASP experiment?

Co je cilem molekulového dokovani? Jaké typy biomolekul jsou nejcastéji studovany metodou molekulového
dokovani? Jaké pristupy k protein-ligand dockingu rozli§ujeme z hlediska rigidity/flexibility jednotlivych ¢asti?
Jaké jsou jejich vyhody a nevyhody? Ktery pfistup je v soCasnosti nejpouzivanéjsi a proc?

Jaké jsou metody pro zahrnuti flexibility ligandu v rdmeci protein-ligand dockingu? Popiste principy téchto
metod.



