C2150: Zpracovani informaci a vizualizace v chemii
Program TRITON - cviceni

Cvi¢eni 1: Modelovani mutantnich proteint
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Spustte program TRITON z okna terminalu:
/home/martinp/bin/triton &

Vytvoite slozku pro projekty: Menu: Project / New, vyberte Project Folder a specifikujte jméno
projektu, napt. Projectl, adresat zvolte napt. ~/tprojects/

Vyberte Add new Project (nebo zvolte Menu: Project / New) a vyberte Mutagenesis
Introduction — stisknéte Forward
Create Project — specifikujte jméno projektu Mutation

Specify Structure — vyberte Read structure from a file, stisknéte tlacitko "..." a vyberte soubor
/home/martinp/C2150/structs/DhlA.pdb (jednd se o strukturu enzymu haloalkan dehalognaza)

Specify Mutated Residues — vyberte Phel72

Specify Mutants — vyberte Asn, Gln a Lys

Set MODELLER Parameters — ponechte implicitni nastaveni
Modify MODELLER Top File — ponechte implicitni nastaveni
Finish — vyberte Run Calculation Automaticaly a stisknéte Finish
Pockejte na dokonceni vypoctu (zpravidla trva nékolik minut)

V seznamu vybirejte jednotlivé mutanty a prozkoumejte namodelované struktury (zalozka Output
Structure)

Do stejného okna nactéte piivodni strukturu DhlA.pdb a porovnejte rozdily mezi strukturami
Prozkoumejte misto kolem mutovaného residua

CvicCeni 2: Modelovani enzymatické reakce dehalogenazy
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Zvolte Menu: Project / New a vyberte Reaction
Introduction — stisknéte Forward

Specify Type of Reaction — vyberte Enzymatic Reaction
Specify Number of Proteins — vyberte Single Protein

Create Project — specifikujte jméno projektu napt. Reaction

Specify Structure — zvolte Read structure from a file, stisknéte tlacitko '..." a vyberte soubor
/home/martinp/C2150/structs/DhlA.pdb, vyberte format PDB

Select Substrates and Co-substartes — v seznamu vyberte 600DCE (kliknutim na polozku v
seznamu)

Select Cavity — v seznamu residui vyberte Asp 124

Specify Reaction Coordinate — kliknéte na atom kysliku Asp124 a uhliku ligandu tak aby byly
Atoml: 1985, Atom2: 2 (ptipadné vyplite ptislusné hodnoty v okn¢€ wizardu), Step: -0.05, Dist:
1.2848 (staci zmakcenout tlacitko Default)

Select Fixed Atoms — stisknéte tlaCitko Select Backb. (oznac¢i atomy peptidické pateie)

Set MOPAC Parameters — nastavte total charge na hodnotu -/

Finish — vyberte Run Calculation Automaticaly a stisknéte Finish

Vypocet bude ukoncen pfibizné do 2 minut, jesté pred ukoncenim vypoctu lze zobrazit pribézné
vysledky.

Vyberte zalozku Output Structures a prohlédnéte si vysledky vypoctu

Prozkoumejte graf energii. V grafu elektrostatickych interakci (Menu: Raction / Electrostaticss
Progress Graph) sledujte zmény naboje a elektrostatickych interakci v pribéhu reakce
Vyzkousejte stejny vypocet, navic zahriite do kavity Trp125

Prohlédnéte si vypocCty systémul zahrnujicich vice aminokyselin aktivniho centra v tutorialu
(Menu: Help/ Tutorial nebo oteviete projekt /home/martinp/triton/tutorial TUTORIAL.prj.
Prohlédnéte si piiklady EXAMPLE2, EXAMPLE3, EXAMPLEA4.



Cviceni 3: Dokovani monosacharidu (methyl-alpha-L-fukdzy)
do lektinu (PA-IIL)

1. Zvolte Menu: Project / New a vyberte Docking

2. Introduction — stisknéte Forward

3. Create Project — specifikujte jméno projektu napt. Dockfucose

4. Specify AutoDock version — zvolte verzi 3.0

5. Specify Macromolecule — zvolte Read structure from a file, stisknéte tlacitko '..." a vyberte soubor
/home/martinp/C2150/structs/PAIILdimer_prot.pdb, vyberte format PDB

6. Macromolecule: Remove Superflous molecules — zadna akce

7. Macromolecule: Add Hydrogens — Zadna akce

8. Macromolecule: Add Charges — stisknéte tlacitko Set Charges a specifikujte Amber ff84 — united
atoms, pak stisknéte tlac¢itko Merge Non-polar H

9. Macromolecule: Add Solvation Parameters — stisknéte tlacitko Set Solvat. Parameters; v seznamu
vyhledejte residua 30/CA4 a 302CA (na konci seznamu residui) a manualné specifikujte nasledujici
parametry (pouzijte tlacitko Set Atom Parameters): 1.71 a 0.46

10. Macromolecule: Set Unsupported Elements — v sekci Parameters for element M vyberte v policku
By element ze seznamu polozku Element Ca.

11. Set Grid Box — specifikujte pozici boxu XYZ (28.8, 18.5, 58.4), velikost boxu (40, 40, 40) a spacing
(0.375 A)

12. Specify Ligand zvolte Read structure from a file, stisknéte tlacitko '..." a vyberte soubor
/home/martinp/C2150/structs/alfucose_prot.pdb, vyberte format PDB

13. Ligand: Add Hydrogens — zadna akce

14. Ligand: Add Charges — stisknéte tlacitko Gasteiger Charges. V dialogovém okné stisknéte tlacitko
Calc Gasteiger Charges. Oznacte volby Set Hybridization Automatically a Set Formal Charge
Automatically, stisknéte OK. Zaviete okno Gasteiger Charges a v okné wizardu stisknéte Merge
Non-polar H.

15. Ligand: Define Aromatic Atoms — zadna akce

16. Ligand: Set Rigid Root — ponechte implicitni nastaveni

17. Ligand: Set Rotatable Bonds — aktivujte v§echny vazby tlacitkem (Un)activate All
18. Set Docking Algorithm — vyberte GALS, nastavte Number of Runs na 10

19. Set AutoDock parameters — ponechte implicitni nastaveni

20. Finish — vyberte Run Calculation Automaticaly a stisknéte Finish

21. Vypocet bude ukoncen piibizné do 2 minut

22. Vyberte zalozku Output Data a prohlédnéte si vysledky vypoctu

23. Vyzkousejte afinitni mapy Menu.: Show Affinity Maps

Ze vSech tri cviceni sejméte obrazek z obrazovky (pomoci klavesy Print Screen) na kterém bude
zobrazena vizualizace vystupnich dat. Obrazek uloZte do souboru a ten vloZte do odevzdavarny
predmétu.



