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PyMod 2.0

» Giacomo Janson, Chengxin Zhang, Maria Giulia
Prado, Alessandro Paiardini

» Kolekce nastroju pro analyzu proteinovych sekvenci a
struktur

» Rozsiruje PyMOL
» open-source




Pozadavky PyMOD 2.0

» https://github.com/pymodproject/pymod/releases

» PyMOL (0.99+)
» Python 2 https://www.python.org/downloads/
» PWM https://www.lfd.uci.edu/~gohlke/pythonlibs/#pymol
» Numpy+MKL https://www.lfd.uci.edu/~gohlke/pythonlibs/#numpy

» BioPython
https://www.lfd.uci.edu/~gohlke/pythonlibs/#biopython

» Modeller
https://salilab.org/modeller/download installation.html



https://github.com/pymodproject/pymod/releases
https://www.python.org/downloads/
https://www.lfd.uci.edu/~gohlke/pythonlibs/#pymol
https://www.lfd.uci.edu/~gohlke/pythonlibs/#numpy
https://www.lfd.uci.edu/~gohlke/pythonlibs/#biopython
https://salilab.org/modeller/download_installation.html

Instalace

5.
6.

Nainstalujete Python 2 - tfeba Python 2.7.15[1.11.2018]

Nastavte proménné prostredi (nepovinné, ale doporuc¢ovano)

1. Pozor pokud mate nainstalovano i Python 3, pouzivejte prikaz pip2.
Aktualizujte pip, prikaz: pip2 install --upgrade pip
Nainstalujte balicky Pmw a Numpy+MKL (1.14.6 je stabilnéjsi)
1. Na seminari bylo receno, ze lze nainstalovat numpy z repozitare.
Zakladni numpy neni pymolem podporovano. Musi se pouzit balik intel-numpy,

ale i tak nebude fungovat Pymod.

Proto radsi pouzivejte baliky z https://www.lfd.uci.edu/~gohlke/pythonlibs.

Nainstalujte Pymol
Nainstalujte Modeller (nutna registrace, akademicka licence je zdarma)



https://www.python.org/downloads/release/python-2715/
https://www.lfd.uci.edu/~gohlke/pythonlibs

Instalace

7. Stahnéte si pymod a rozbalte zip soubor (v ném bude install_all.py)
8. Spust’te pymol a spust’te skript install_all.py (menu File — Run...)
9. Restartujte pymol

10. Nyni mliZete pracovat s pymodem




BLAST a PSI-BLAST

» Basic local alignment search tool
» Position-Specific Iterative BLAST
» Existuje nékolik server(, napr:

» https://blast.ncbi.nlm.nih.gov/Blast.cgi

» Jeden z nejpouzivanéjsich bioinformatickych nastroj
» Umoznuje porovnavat a vyhledavat proteinové a nukleotidové sekvence
» PSI-BLAST umoznuje vyhledavat vzdalené podobné sekvence

» Nejdrive vyhleda podobné sekvence a na ty pak opét aplikuje BLAST



https://blast.ncbi.nlm.nih.gov/Blast.cgi

BLAST a PSI-BLAST

» Heuristicky algoritmus
» E-Value (expectation value)

» Nam rika jako je pravdépodobnost, ze podobnost sekvenci je
dana nahodou.

» Cim mensi, tim spolehlivéjsi data ziskame.




MUSCLE

» MUIltiple Sequence Comparison by Log-Expectation
» https://www.ebi.ac.uk/Tools/msa/muscle/

» Vyznamne rychlejsi nez Clustal
» MlzZe ale nemusi davat lepsi vysledky nez Clustal



https://www.ebi.ac.uk/Tools/msa/muscle/

ClustalW a Clustal Omega

» Mnohonasobné sekvencéni prilozeni
» https://www.ebi.ac.uk/Tools/msa/clustalo/

» Existuje nékolik verzi
» Nejpouzivanejsi je Clustal Omega
» Clustal2 je novéjsi implementace ClustalW



https://www.ebi.ac.uk/Tools/msa/clustalo/

WebLogo 3

» Grafické zobrazeni mnohonasobného zarovnani

» http://weblogo.threeplusone.com/



http://weblogo.threeplusone.com/

ESPript 3.0

» Easy Sequencing in PostScrip
» http://espript.ibcp.fr/ESPript/ESPript/
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vp7_btvl0 121 PA NE . ME SLNAG
vp7_btvls 121 PA NE . ME QAATAV SLNAG
vp7_btvl7 121 PR NIE . ME QAVTAVY SL{NAGE
vp7_btvl3 121 PA W E . ME QVVTPV SLNAGE
vp7_btvia 121 PA W E . ME QAVARL SLINAGE
vp7_btvla 121 PA NE . ME QAVTAV SLNAG
vp7_ehdvl 121 PD FIR . RQEVMGOQNVTTS SMNAG
vp7_ahsvd 121 PS5 Y. VMIPOIGRTREGGY CMDAGH
vp7_brd 120 C L PRAIGGGPRCY HI|DEM



http://espript.ibcp.fr/ESPript/ESPript/

CAMPO

» Analyza konzervovanych oblasti z mnohonasobnych
prilozeni

» http://schubert.bio.uniroma1.it/campo.html

» Soucast Pymodu



http://schubert.bio.uniroma1.it/campo.html

PSIPRED

» PSI-blast based secondary structure PREDiction
» http://bioinf.cs.ucl.ac.uk/psipred/

» Umeéla neuronova sit’ a strojoveé uceni
» Umoznuje predpovidat sekundarni struktury proteint
» Presnost je kolem 80 % a stale se zvysuje



http://bioinf.cs.ucl.ac.uk/psipred/

MODELLER a SALIGN

» Komercni (akademicka licence je zdarma)

» Homologni modelovani - pomoci sekvence, ktera ma
experimentalné dokazanou strukturu, vytvori ze
sekvence k ni zarovnhané 3d model

» https://salilab.org/modeller/

» https://modbase.compbio.ucsf.edu/salign/

» Salign je plugin pro Modeller, umoznuje optimalizaci



https://salilab.org/modeller/
https://modbase.compbio.ucsf.edu/salign/

DOPE

v

Discrete Optimized Protein Energy

» Umoznuje nam posoudit, jak spolehlivé je ¢ast dané sekvence
zmodelovana

» Cim mensi, tim spolehlivéjsi; smy¢ky se modeluji Spatné, a
proto maji ¢asto vysoké skore

» Spocita se jako funkce (statisticky potencial), ktera zavisi na
vzdalenosti jednotlivych neinteragujicich atomu v homogenni
sfére, jejiz polomer se spocita z dat ziskanych z dokazanych
experlmentalmch struktur

https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC2242414
Soucast MODELLERu

v

v



https://www.ncbi.nlm.nih.gov/pmc/articles/PMC2242414

Zdroje
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https://modbase.compbio.ucsf.edu/salign/
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