C3211 Aplikovand bioinformatika

Blok 2: Sekundarni struktura proteint

Uloha 1:

Vyhodnotte data ziskand méfenim cirkuldrniho dichroismu roztoku nezndmého proteinu
(Input_CD_data.txt). UrCete, zda se ve vzorku nachazi protein prevainé ve stavu a-helixu, B-
skladaného listu nebo ndhodného klubka (coil). K vyhodnoceni vyuZijte program k2d3

(http://k2d3.0gic.ca/).

Uloha 2:

Na zakladé zdakladnich znalosti o usporadani sekundarnich struktur odhadnéte bez pouziti
predikénich programi, zda nasledujici kratké peptidy jsou soucasti a-helixu, B-skladaného listu nebo
nahodného klubka. MizZete vyuZit pfehlednou tabulku aminokyselin.
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Peptid a-helix B-skladany list ndhodné klubko

KALSQVIRL m| m| m|

GGASPAPPK m| m| m|

LELQIRVYA m| m| m|
Uloha 3:

Seznamte se s programem Jpred 3 (http://www.compbio.dundee.ac.uk/www-jpred/). Pro nésledujici
proteinové sekvence predikujte zastoupeni sekundarnich struktur. Patfi tyto proteiny do skupiny tzv.
0/B protein(, tj. proteind, ve kterych jsou zastoupeny obé typické sekundarni struktury (a-helix, B-
skladany list)?

Protein A:

GTYRQLFHPEQLISGKEDAANNYARGHYTIGKEIIDLVLDRVRKLADQCTGLOQGFLVFHSFGGGTGSGFTSLLME
RLSVDYGKKSKLEFSIYPAPQVSTAVVEPYNSILTTHTTLEHSDCAFMVDNEAIYDICRRNLDIERPTYTNLNRL
MSQIVSSITASLRFDGALNVDLTEFQTNLVPYPRIHFPLATYAPVISAEKAYHEQLSVAEITNACFEPANQMVKC
DPRHGKYMACCLLYRGDVVPKDVNAAIATIKTKRTIQFVDWCPTGFKVGINYQPPTVVPGGDLAKVQRAVCMLSN
TTAVAEAWARLDHKFDLMYAKRAFVHWYVGEGMEEGEFSEAREDMAALEKDYEEVGADSYEDEDEGEEY

Protein B:

SIRLPAHLRLOPIYWSRDDVAQWLKWAENEFSLRPIDSNTFEMNGKALLLLTKEDFRYRSPHSGDVLYELLQHIL
KOAGPNIFEMLRIDEGLRLKIYKDTEGYYTIGIGHLLTKSPSLNAAKSELDKAIGRNTNGVITKDEAEKLEFCQDV
DAAVRGILRNAKLKPVYDSLDCVRRAALINMVFQOMGETGVAGETNSLRMLOOKRWDEAAVNLAKSRWYNQTPNRA
KRVITTFRTGTWDAYK

Protein C:

ADVCMDPEPIVRIVGRNGLCVDVRDGRFHNGNATQLWPCKSNTDANQLWTLKRDNTIRSNGKCLTTYGYSPGVYV
MIYDCNTAATDATRWQIWDNGTIINPRSSLVLAATSGNSGTTLTVOTNIYAVSQGWLPTNNTQPEFVTTIVGLYGL
CLOANSGQVWIEDCSSEKAEQOWALYADGSIRPQONRDNCLTSDSNIRETVVKILSCGPASSGOQRWMFKNDGTIL
NLYSGLVLDVRASDPSLKQIILYPLHGDPNQIWLPLF

Uloha 4:

Pokuste se pomoci programu TMpred (http://www.ch.embnet.org/software/TMPRED_form.html)
predpovédét, kolik transmembranovych helixd obsahuje protein NMU-R1 z mysi (UniProtKB/Swiss-



Prot: 055040.1). Bude podle predikce jeho C—terminalni doména orientovana spise dovnitt burnky
nebo ven?

Uloha 5:

Nasledujici sekvenci analyzujte pomoci programu CFSSP (http://www.biogem.org/tool/chou-
fasman/). TutéZz sekvenci analyzujte pomoci programu GOR4 (http://npsa-pbil.ibcp.fr/cgi-
bin/npsa_automat.pl?page=npsa_gor4.html) a vysledky porovnejte.

Sekvence:

MSTDKPLVIQSDKTLLLDVHSPFAQECRDSITAFSELVKSPEHVHTFLLTPLSLWNANAAGMTTEDIMGRLRTWS
RYDIPEPVSYFITDISARFGSFVMTDIPDDADHYLLTVTIPRYAKEISSHKTVSSLLFPRGNDTFLLNRYARGEV
KLKLIKLGFPVDDRIPLKKGEFPVPMNLRQOQTLSGKDEFSIRDYQEAAARSLLGDRGPGTGY

Procentualni zastoupeni CFSSP GOR4

a-helix

B-skladany list

ohyb + ndhodné klubko

Uloha 6:

Nejspolehlivéjsi informace o sekundarni strukture mdzeme ziskat analyzou 3D struktury, je-li tato
znama. 3D struktury jsou ukladany v tzv. PDB databazi. (napf.). Vyhledejte na webovych strankach
http://pdb.rcsb.org libovolny protein a podivejte se na informace o jeho sekundarni struktufe.

Uloha 7:

Stejny protein, ktery jste jiz analyzovali v PDB databazi analyzujte rovnéz pomoci néstrojl na serveru
2struct (http://2struc.cryst.bbk.ac.uk/twostruc). Porovnejte prifazeni sekundarnich struktur

v jednotlivych programech.
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