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

. Jaké jsou nejbéznéjsi experimentalni metody pro stanoveni 3D struktury proteini? Ktera z nich patii k

nejpouzivanéjSim?

2. Jaka je priblizna velikost krystalt proteinti pouzivanych v rentgenové krystalografii?
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. Které metody se pouzivaji pro piipravu krystalti proteinii pro rentgenovou krystalografii (uved’te dvé metody

pracujici s kapkou)?

. K ¢emu slouZi krystaliza¢ni robot Mosquito?
. Jak velky je pfiblizn€ obsah vody v krystalech proteinti pouzivanych pro rentgenovou strukturni analyzu? Jaké

fyzikalni podminky jsou pouzivany aby nedoslo k naruSeni struktury krystalu béhem meéteni (prostredi, teplota)?

. Jaké zdroje rentgenového zafeni se pouzivaji pro rentgenovou strukturni analyzu? Ktery zdroj poskytuje nejvyssi

intenzitu zareni?

. Jaké rozliSeni map elektronové hustoty je nutné abychom byli schopni ve struktuie proteinu rozpoznat: 1) hlavni

helixy 2)vétSinu sekundarnich motivll 3) velkou €ast postrannich fetézcl a ligandy 4) témét vSechny postranni
fetézce 5) vice odlisnych konformaci postranniho fetézce 6) jednotlivé atomy

. Jaké veliCiny pouzivame pro stanoveni kvality struktury z rentgenové strukturni analyzy? Jaké hodnoty rozliSeni

a R-faktoru jsou doporuc¢ené aby mohla byt struktura povazovana za kvalitni?

. Kterd omezeni jsou spojena s metodou rentgenové strukturni analyzy?
. Ktera atomova jadra (ndzev prvku a ¢islo izotopu) vykazujici NMR efekt se nejcastéji pouzivaji pro studium

struktury proteinti a nukleovych kyselin.

Co je v NMR pficinou odlisné rezonan¢ni frekvence riznych atomu (jedna-li se o atomy stejného prvku a
izotopu)?

Co znamena v NMR chemicky posun (chemical shift)?

Pro¢ je méfeni C spekter v NMR méné citlivé nez méfeni 'H?

Jak silné magnetické pole (v jednotkach Tesla) pouzivaji nejmoderngjsi NMR spektrometry? Jakou rezonanéni
frekvenci pouzivaji nejmoderngjsi NMR piistroje?

Jakou podminku musi splitovat atomy abychom v jejich NMR spektru mohli pozorovat vzajemnou spin-
spinovou interakci (spin-spin coupling)?

Jakou podminku musi spliiovat atomy abychom v jejich NMR spektru mohli pozorovat NOE? Jaka je piiblizné
maximalni prostorova vzdalenost atomil abychom v jejich NMR spektrech mohli pozorovat NOE?

V ¢em spociva meteni 2D NMR spekter?

Jaké jsou vyhody NMR spektroskopie oproti rentgenové krystalografii?

V jakém prostiedi se nachazi vzorek pii méteni elektronovou mikroskopii? (je to jedna z moznosti: vodné
prostiedi, vzduch, vakuum)

Jaka je vyhoda elektronové mikroskopie oproti rentgenové krystalografii pii stanoveni struktury biomolekul?
Jaka je hlavni nevyhoda?

Které z 20 zakladnich aminokyselin jsou hydrofobni? Které aminokyseliny obsahuji aromatické jadro?

Jaky je typicky pocet residui v fetézci proteinu? (vychazejte z idaji pro bakterii E. coli).

Ktera aminokyselina mtize vytvaiet disulfidickou vazbu s jinou aminokyselinou téhoz typu? Kde nejcasteji
nachéazime proteiny s velkym poc¢tem disulfidickych vazeb?

Pro¢ je peptidicka vazba zpravidla planarni? Ktery z izomeru cis/trans je v proteinech nejbéznéjsi? Co je toho
pti¢inou? Ktera aminokyselina se odliSuje od ostatnich pokud jde o zastoupeni cis/trans izomeru? Pro¢ tomu tak
je?

Jak oznacujeme dihedralni tthly dvou typi rotovatelnych vazeb v polypeptidické pateti proteini? Co je pfi¢inou
toho, ze se v proteinech nevyskytuji nékteré kombinace té€chto dvou thla? Jak se nazyva graf vzéjemné zavislosti
téchto dvou uhla?

Jaké informace mtizeme vycist z Ramachandranova diagramu? Ktera aminokyselina se bézné nachazi v
Ramachandranové diagramu na pozicich které jsou pro ostatni aminokyseliny nepiipustné? Pro¢ tomu tak je?
Jak oznacujeme torzni thly postrannich fetézci aminokyselin? Jak se nazyvaji odliSné nizkoenergetické
konformace postrannich fetézcti?

V helixech proteind jsou vodikovymi vazbami propojeny kyslik O; a dusik N, kde i je potadi residua v
polypeptidickém fetézci. Jaka je hodnota k v d-helixech? Jaka je hodnota pro 3/10-helix a T-helix?

Ve které ¢asti Ramachandranova diagramu se nejéastéji nachazi hodnoty odpovidajici aminokyselinam v -
helixech, uved’te kvadrant (pravy-spodni, pravy-horni, levy-spodni, levy-horni) a pozici v kvadrantu (nahote,
dole, vlevo, vpravo)?

Kolik aminokyselin pfipada na jeden zavit v ®-helixech?
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Co to znamena kdyz fekneme, Ze ®-helix ma amfipaticky (téz amfifilni, angl. amphipathic) charakter?

Jestlize mame tii helixy (@-helix, 31o-helix a T-helix) tvofené 16 residui, ktery z nich bude nejdelsi a ktery bude
nejkratsi (délku métime podél osy helixu)? Ktery z uvedenych tii helixii je proteinech nejméné bézny?

Ve které ¢asti Ramachandranova diagramu se nejéastéji nachazi hodnoty odpovidajici aminokyselinam v -

listech, uved’te kvadrant (pravy-spodni, pravy-horni, levy-spodni, levy-horni) a pozici v kvadrantu (nahote, dole,
vlevo, vpravo)?

Jaké typy B-listd rozliSujeme na zékladé vzajemné orientace sousednich B-vldken? Je néktery z t&chto typd v

vvvvvv

Jaké jsou tfi zakladni typy all-B super-sekundarnich struktur v proteinech? Nakreslete schéma jejich uspofadani.

Jaké jsou zékladni typy all-a super-sekundarnich struktur v proteinech? Jaké je jejich usporadani. Jakou funkci v
proteinech obvykle zastava super-sekundarni struktura EF hand? Jakou funkci obvykle plni helix-turn-helix
motif? Co mizeme fici o vlastnostech aminokyselin uvniti a vné motivu four-helix bundle?

Jaké jsou dva zakladni typy /B supersekundarnich struktur? Nakreslete jejich uspofadani.

Jaky je rozdil mezi homo-oligomernimi a hetero-oligomernimi proteiny? Jakou vlastnost ¢asto pozorujeme u
homo-oligomerta?

Které sekundarni motivy pievazuji ve struktufe membranovych proteinti? Které dva typy membranovych
proteint rozliSujeme na zakladé prevladajicich sekundarnich motivi?

Jak oznacujeme konce jednotlivych vlaken DNA? Jsou tato vlakna usporadana ve dvousroubovici DNA
paralelen¢ nebo antiparalelné?

Kolik vodikovych vazeb v DNA dvousroubovici vytvaii par bazi G-C, kolik jich vytvaii par A-T?
Jak se nazyvaji zatezy (grooves) ve struktufe DNA dvousroubovice? Do kterého zatezu se mohou vazat
molekuly 1&¢iv? Do kterého zatfezu se mohou vazat proteiny?

M wew

Které tfi formy DNA dvousroubovice se bézn¢ vyskytuji? Ktera z nich je nejbéznéjsi? Jak se tyto formy lisi co
do rychlosti stoupani dvousroubovice a sméru rotace?

Jakym terminem se oznacuji konformace cyklu deoxyribozy a ribozy v DNA/RNA?

Ktera databaze slouzi pro uchovavani 3D struktury proteind a dalSich biomakromolekul? Které databaze slouzi
pro uchovavani informaci o topologické klasifikaci proteini?

Které tii formaty dat pro popis 3D struktury proteinti pouziva PDB databaze?

Jaky typ informace obsahuje prvnich 6 znakii kazdého tadku v PDB souboru?

Jaky je rozdil mezi zdznamy ATOM a HETATM? Které informace tyto zdznamy obsahuji?

Kolik znakd je pouzito k identifikaci polypeptidického fetézce v zaznamu ATOM/HETATM v PDB souboru?

V jakych jednotkach jsou uvedeny kartézské soutadnice atomil v PDB souboru (a jaky je jejich ptevod na metry,
kolik by to bylo v nm)?

K ¢emu slouzi zaznam CONECT v PDB souboru?

Jaka jsou 4 hlavni omezeni PDB formatu?

Co je hlavni nevyhodou PDBML/XML formatu oproti PDB a mmCIF?

Ktery ze tff formath (PDB, mmCIF, PDBML/XML) je primarnim formatem PDB databaze?
Co je to PDBid v PDB databazi?

Kolik struktur ptiblizné obsahovala PDB databaze v roce 20117

Co popisuje hodnota B-faktoru ve strukturach ziskanych z rentgenové strukturni analyzy? Jak velka hodnota B-
faktoru indikuje nizkou spolehlivost v pozici atomu?

Co popisuje hodnota B-faktoru u struktur ziskanych z NMR?
Co muze byt pfi¢inou vysoké hodnoty RMSD struktur ensemblu ziskaného z NMR?
Jaka je spolehlivost struktur ziskanych z NMR ve srovnani s rentgenovou strukturni analyzou?

Jaké hodnoty rozliseni a R-faktoru by méla mit struktura z PDB databaze (ziskana rentgenovou krystalografii)
aby mohla byt povazovana za dostatécné spolehlivou?

U kterych aminokyselin je tfeba davat pozor na mozné pietoceni jejich postranniho fetézce o 180 stupiiti ve
strukturach ziskanych z rentgenové strukturni analyzy?

Které parametry a vlastnosti 1ze testovat pro ovéfeni spravnosti 3D struktur proteinti?
K ¢emu slouzi SCOP databaze? Co je zdrojem 3D struktur proteini pro SCOP databazi?
Zustava v prub&hu evoluce proteint vice konzervovana struktura nebo sekvence? Co je pii¢inou?

Které 4 urovné organizace pouziva SCOP databaze? Jakym zpiisobem pfistupuje SCOP databaze ke klasifikaci
vicedoménovych proteini?

Jak se jmenuji 4 hlavni tfidy SCOP databaze? Jaké jsou jejich charakteristiky?
Které 4 urovné organizace pouzivd CATH databaze? Jak se jmenuji 3 hlavni tfidy CATH databéze?
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Které nekovalentni interakce v proteinech rozliSujeme?

Co je to zwitterion? Na ¢em zavisi energie elektrostatické interakce dvou atomi? Jak zavisi energie
elektrostatické interakce dvou nabitych atomtl na jejich vzdalenosti? Jaka je tato zavislost pro interakci mezi
dvéma dipoly?

Které z 20 standardnich aminokyselin mohou byt nositelem formalniho naboje na postrannim fetézci (za
béznych podminek vyskytujicich se v buitkach)? Které dalsi ¢asti proteinu mohou byt nositelem formalniho
naboje?

Co je to solny mustek (salt bridge)? Mezi kterymi aminokyselinami zpravidla vznika?

MY

Co je pricinou existence Londonovych disperznich sil? Jak se méni energie disperznich interakcei se vzdalenosti
interagujicich atomt? Pfi jaké vzdalenosti atomtl je mozné disperzni interakci povazovat za zanedbatelné malou?

Jakou matematickou podobu mé Lennard-Jones potencial? Jaka je typicka ptiblizna vzdalenost mezi atomy kdy

svvr

Co jsou stackingové interakce? Ve kterych biomolekulach se uplatituji nejvice? Které aminkyseliny mohou
vykazovat tento typ interakci?

Které atomy nejcastéji vystupuji v roli donoru/akceptoru pii vytvareni vodikové vazby v proteinech? Jaka je sila
vodikové vazby ve srovnani s kovalentnimi vazbami? Jaka je typicka délka vodikové vazby (vzdalenost mezi
vodikem a akceptorem)?

Kolik vodikovych vazeb zpravidla vytvati molekula vody s okolnimi molekulami? Pro¢ méa molekula vody
dipolovy moment?
Vyskytuji se hydrofobni aminokyseliny v globularnich proteinech spise na povrchu nebo uvniti proteinu?

Jaky ma vliv nabity iont ve vodném roztoku na orientaci molekul vody? Jak bude mira této orientace molekul
vody ovlivnéna teplotou?

Ktera nevazebna interakce je nejvice zodpoveédna za poskladani (folding) proteind do globuldrni struktury?
Jakou hodnotu relativni permitivity pouzivame pfi vypoctu elektrostatickych interakci v silovych polich (uved’te
hodnoty pro vodné prostedi a pro vnitini ¢ast proteini)?

Jak4 jsou omezeni molekulové mechaniky, pro studium kterych vlastnosti a procest ji nelze pouzit?

Jaké jsou hlavni aplikace molekulové mechaniky?

Jaké jsou zékladni metody konformac¢niho prohledavani pouzivané pro nalezeni globalniho minima (staci 4
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zvolenych parametrech)?

Které 3 hlavni metody se pouzivaji pro predikci struktury proteinti? Které vlastnosti v evoluci proteind vyuziva
metoda homologniho modelovani (pokud jde o konzervovani 3D struktury vs. konzervovani sekvence)?

Jaké jsou vyhody a nevyhody homologniho modelovani oproti jingym metoddm?

Ktery znamy program pouziva ab initio metodu pro predikcei struktury proteinti?

Jaké ptistupy k protein-ligand dockingu rozliSujeme z hlediska rigidity/flexibility jednotlivych ¢4sti? Jak se tyto
piistupy lisi pokud jde o vypocetni naro¢nost?

Kolik stupnii volnosti ma systém pii rigid-body dockingu a kolik u flexibilniho dockingu (vysvétlete proc)?
Které optimaliza¢ni metody se pouzivaji v protein-ligand dockingu (v stepwise search piistupu)?



