1AUG

DISTANCE MATRIX CONTACT MAP




Kontakty - proc jsou zajimaveé ?

CM ->PDB ?




Kontakty - proc jsou zajimaveé ?

Kontaktni mapa obsahuje informace, které silné
omezuji mozné konformace studovaného proteinu.

Predpovidani kontaktnich map ze sekvence je tak
vhodnym nastrojem k predpovidani struktury proteinti
ze sekvence.




Kontakty - proc jsou zajimavé ?

In an ideal world...

We would simulate protein folding with
e ultra-fast computers

e accurate force-fields

But in reality we have to try shortcuts

EBob MacCallum Striped Sheets and Protein Contact Prediction




Kontakty - proc jsou zajimavé ?

Shortcuts for ab initio prediction

Simplified models

Fragment assembly

Secondary structure prediction

Contact map prediction

Bob MacCallum Striped Sheets and Protein Contact Prediction




Kontakty - co predstavuji ?




Kontakty - co predstavuji ?

Pokud si kontakt definujeme jako misto, kde vzdalenost mezi atomy
dvou riznych aminokyselin daného proteinu je men3i nez cca 5 A,
pak predstavuji fyzikalni a chemické interakce (vazby) uvnitr proteinu.

- peptidické vazba ~1.33 A, 400 kJ/mol — silnd kovalentni
vazba (trivialni, protoZe parovani je definovano sekvenci)

- disulfidické (cysteinové) vazby (mustky) — slaba kovalentni vazba
220 kJ/mol , ~2 A

- vodikové vazby 1-3 A, 5-50 kJ/mol

- elektrostatické interakce <5A <50kJ/mol (1/r2)

- hydrofébni efekt — nepolarnim castem, které nevytvari vodikové ci
jiné vazby nesvedci interakce s okolim (voda)

- van der Waalsovy sily — repulze na blizké vzdalenosti, pritazlivy
dip6lovy efekt 4-6 A, 0.5-1kJ/mol




Kontakty - co predstavuji ?

Vs Polypeptide Backbone

Figure 2. Summary of the Bonding Stabilizing Protein Structure. A. Ionic bond; B. Hydrogen
bond (3 types shown); C. Hydrophobic interaction (2 forms shown - lower is cluster type, while
upper is Pi-bond type; D. Disulfide bond.




