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Uvod

Dokonceni kompletni geonomové sekvence modelovych rostlinnych organismil jako
Arabidopsis thaliana ¢i ryze, a exponencialni nartst probihajicich i dokonéenych sekve-
nacnich projektt, pfinasejici ohromné mnozstvi primarnich sekvencnich dat, vyzaduje
nové postupy a prostiedky k jejich zpracovani. Zde se pokusim nastinit nejpouzivané;jsi
strategie analyzy proteinovych sekvenci a moznosti jejich vyuziti pro biologii rostlin.
Text je ¢lenén podle pravdépodobného schématu prace a zahrnuje identifikaci homo-
lognich proteind, moznosti analyzy primarni sekvence a predikci sekundarni a terciarni
struktury proteinti. Ve vyctu piisluSnych programti se omezim pouze na software a sluzby
dostupné pies internet, které jsou v akademické sféfe volné distribuovatelné.

Databaze proteinovych sekvenci

Od roku 1965, kdy Margaret Dayhoff publikovala poprvé slavny Atlas of Protein
Sequence and Structure (prvni vetejna kompletni databaze, obsahujici udaje o 65 protei-
nech, Dayhoff ef al. 1965) se pocet polozek v proteinovych databazich zvysil na témeét
3 miliony, coz krom¢ sekvenacniho usili dokumentuje i ndrtst redundance. Rovnéz je
tteba upozornit na fakt, ze velka ¢ast proteinovych sekvenci je vysledkem translace pre-
dikovanych kodujicich oblasti gentl, pro které neexistuji zadné experimentalni dikazy.
Soucasny trend v proteinovych databazich je tedy dvoji - na jedné stran¢ kompletni data-
bazové projekty odvozené z nukleotidovych databazi jako jsou GenBank\EMBL\DDBJ,
které zaroven zahrnuji vySe zminéné nevyhody, a nekompletni specializované, casto ma-
nualné redigované, databaze ptinaSejici ovéiené, dobife anotované sekvence na strané
druhé. Pfehled nejpouzivangjsich zdrojt pfinasi tab. 1.

Vyhledavani sekvenci v databazich

Zpusobi jak ziskat pozadovand data z proteinovych databazi je nékolik. Kazda sek-
vence ma svij unikatni identifikator, podle kterého ji mizeme jednoduse vyhledat. Dalsi
moznosti je hledani podle klicovych slov. Asi nejkompletnéjsi databazova rozhrani
Entrez (http://www.ncbi.nlm.nih.gov/entrez) a SRS-EBI (http://srs.ebi.ac.uk) nabizi fadu
dalSich vyhledéavacich kriterii, jako je druh organismu, autor, rok ptivodu a dalsi.

Nejcitlivéj$im a nejkomplexngj$im pristupem je vyhledavani ortholognich sekvenci na
zakladé homologie. Zakladnim pfistupem téméi vSech metod je konstrukce tzv. ,pairwise
alignments®, tj. porovnani dvou sekvenci (z nichz jedna je vzdy nami zadana), kvantifika-
ce jejich vzajemné podobnosti a odhadnuti statistické vyznamnosti vysledku. Tab. 2 uvadi
nejpouzivangjsi algoritmy a jejich implementace.
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Tab. 1. Pfehled databazi proteinovych sekvenci

Nazev URL odkaz Poznamka
+ kompletni, integruje vSechny ostatni databaze,
Entrez . . . R A
. http://www.ncbi.nlm.nih.gov/entrez provézana s literarnimi udaji,
Proteins . « .
- redundantni, ¢asto $patna anotace
GenomeNet http://www.genome.ad.jp/htbin/ + kompletni, nahrada za Entrez
www_bfind?protein-today - redundantni, uzivatelsky nepiijemna
+ rucné anotovana, pouze ovéfené sekvence, prova-
SWISS-PROT  http://www.expasy.org/sprot zana s dal$imi zdroji, nizka redundance
- nekompletni
TEMBL http://srs.ebi.ac.uk/srs6bin/cgi-bin/ + malo redundantni, pfedvoj a dopln€k pro Swiss-Prot
wgetz?-page+top - aktualizovana Ctvrtletné
e + fazeni do rodin podle pfibuznosti
PIR hitp://pir georgetown.edu - nekompletni, ¢asto $patna anotace
Expasy Links http://us.expasy.org/alinks.html odkazy na velké mnozstvi specializovanych databazi
Arabidopsis http://www.arabidopsis.org/info/

Gene Families
Aramemnon

genefamily/genefamily.html

odkazy na jednotlivé databaze genovych rodin

http://aramemnon.botanik.uni-koeln.de/ databaze membranovych proteinli v Arabidopsis

Tab. 2. Zdroje pro vyhledavani proteinovych sekvenci v databazich

Nazev

URL odkaz

Poznamka

Blast (NCBI)

PSI-Blast (NCBI)

Standalone BLAST . .

(NCBI) ftp://ftp.ncbi.nih.gov/blast/executables

DDBJ Homology http://www.ddbj.nig.ac.jp/

Search System E-mail/homology.html

WU-Blast (EBI) http://www?2.ebi.ac.uk/blast2/

FastA (EBI) http://www?2.ebi.ac.uk/fasta3/

Smith-Waterman http://www.ebi.ac.uk/searches/

(EBI) blitz_input.html

Propsearch SERVEUR/PROPSEARCH/
propsearch.html

AA composition
(ExPASY)

http://www.ncbi.nlm.nih.gov/BLAST/

http://www.ncbi.nlm.nih.gov/BLAST/

zakladni rozhrani, nejpouzivanéjsi, uzivatelsky
nejpifjemnéjsi

detekce piibuznych sekvenci s nizkou podobnosti,
iterativni, riziko fale$né-pozitivnich vysledkt
program ke stazeni na vlastni pocitac, uzivatelsky
nepiijemny, pokro¢ilé funkce (Windows, Linux)

soubor riznych algoritmu (Blast, Psi-Blast, Fasta,
Smith-Waterman), alternativa k NCBI

odlisny algoritmus od NCBI-Blast, nékdy citlivéjsi
vhodny pro dlouhé tseky s nizkou podobnosti

citlivéjsi nez Blast a Fasta, pomaly

http://www.infobiosud.univ-montp1.fi/ hledéni je zaloZeno na aminokyselinovém slozeni

a dalSich fyzikalné-chemickych vlastnostech protei-
nu

http://www.expasy.ch/tools/aacomp/  hledani je zalozeno na aminokyselinovém slozeni,

aacomp0.html

pl a molekulové hmotnosti

Vedle volby algoritmu je dilezitym krokem volba tzv. substitu¢ni matrice, ktera defi-
nuje kritéria kvantifikace jednotlivych pozic v alignment (bonus za zachovani, penalizace
za zaménu). V dnes$ni dob¢ se nejcastéji pouzivaji matrice PAM (Dayhoff a Eck 1968)
a Blosum (Henikoff a Henikoff 1992). Matrice PAM30 a Blosum80 se pouzivaji pro hle-
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dani vysoce pribuznych sekvenci, pouziti matric PAM250 a Blosum45 je vhodné pro
hledani vzdalenych homologti s pfedpokladanou nizkou podobnosti. ,, Kompromisni*
matrice Blosum62 se pouziva jako zakladni nastaveni pro vétSinu vyhledavacich progra-
mi. Pro kazdou matrici pak existuji experimentalné testované hodnoty tzv. ,.gap parame-
ters* (penalizace za vytvoteni a prodlouzeni mezery v alignment). Dal§im prvkem ovliv-
nujicim citlivost hledani je hodnota parametru word (Blast) ¢i K-tuple (FastA): pro citli-
v¢jsi (a delsi) vyhledavani je mozno zvolit nabizenou niz$i hodnotu. VSechny pouzi
vané vyhledavaci programy také umoznuji zapojeni algoritmtl, které rozpoznaji a maskuji
sekvence s nizkou komplexitou (napf. repetitivni ¢i prolin bohaté oblasti); tyto sekvence
mohou jinak davat fale$né pozitivni vysledky.

Vyznamé zvySeni citlivosti pfi hledani vzdalené ptibuznych sekvenci pfineslo zavede-
ni tzv. poziéné-specifickych matrici (PSSM - position-specific weight matrix). Celnim
algoritmem vyuZzivajicim tento pfistup je program PSI-BLAST (Altschul et al. 1997).
PSI-BLAST vyuziva itera¢ni pfistup: po prvnim kole hledani se z nalezenych sekvenci
vytvoti multiple alignment (viz nize) a generuje se PSSM (ktera pfi¢ita vysoké bonusy za
zachovani pozic konzervovanych v alignmentu a obracen¢). Takto vytvoiend PSSM je
pouzita k vyhodnoceni druhého kola hledani, pfidanim nové nalezenych sekvenci se vy-
tvoti nova PSSM a cely proces pokracuje po definovany pocet kol ¢i do nasyceni.

V ptipad€, ze vySe popsanymi metodami nemlzeme najit k zadané sekvenci zadné
homologni sekvence, mizeme zkusit hledat podle aminokyselinového sloZzeni a dalSich
fyzikalné chemickych vlastnosti proteinu (tab 2). Tento zptisob miZe naznacit strukturni
a funkéni pfibuznost mezi novou neznamou sekvenci asekvencemi v databazich
(Hobohm a Sander 1995).

Analyza proteinovych rodin — multiple alignment

Zatimco metody pairwise alignment nachazeji pouziti pfedev$im v prohledavani data-
bazi, pro simultanni analyzu vétsiho mnozstvi homolognich proteinti jsou kritické postu-
py tzv. ,,multiple alignment", tj. srovnani sady proteintl. Zatimco algoritmy pairwise alig-
nments jsou podloZzeny robustni statistickou teorii a produkuji tzv. optimalni alignment
(tj. s maximalnim skore), metody multiple alignment jsou pouze aproximacni. V tab. 3
uvadim nejcastéji vyuzivané programy vyuzivajici rozdilné algoritmy vhodné pro riizné
konzervované sekvence. Vystupem programu je pak bud’ globalni (algoritmus se snazi
srovnat vSechny pozice v sekvencich) nebo lokalni alignment (program vyhledava kon-
zervované, Casto pomérné kratké useky, mezi kterymi jsou dlouhé useky nesrovnanych
sekvenci). Obecné plati, Ze pro srovnani dlouhych sekvenci s nizkou mirou podobnosti je
lepsi pouzit algoritmy vytvarejici lokalni alignment, zatimco metody globalnich align-
ments se 1épe hodi pro vysoce konzervované sekvence. Podoba vysledného alignment se
muze vyrazné ménit s pouzitim riznych substitué¢nich matrici a gap parameters, podobné
jako u pairwise alignment. V praxi je vyhodné testovat n€kolik algoritmt a vysledky
(s kritickou analyzou) kombinovat.

Existuje rovnéz fada softwarti umoziujici rychlou manudalni editaci multiple alignments
a pripravu barevné kolorovanych a anotovanych alignments k publikaci; vycet nejcastéji
pouzivanych je uveden v tab 3.

241



M. POTOCKY

Tab. 3. Programy pro vytvareni a editaci multiple alignments

Nazev

URL odkaz

Poznamka

BCM Multiple
Sequence Alignments

http://searchlauncher.bcm.tme.edu/
multi-align/multi-align.html

webové rozhrani nabizejici nékolik algoritm
(ClustalW, MAP, PIMA, MSA, Block Maker,
MEME)

ClustalW (EBI) http://www.ebi.ac.uk/clustalw nejpopularnéjsi program, globalni alignment
nejlepsi program na alignment vysoce konzer-
T-Coffee http://igs-server.cnrs-mrs.fr/Tcoffee/ vovanych sekvenci, umi i kombinovat
alignments produkované jinymi algoritmy
Dialien http://bibiserv.techfak.uni- nejlepsi program na alignment malo konzervo-
& bielefeld.de/dialign/submission.html vanych sekvenci, lokalni alignment
POA Ez)t:/://www,b101nformatlcs.uc1a,edu/ nejrychlejsi, vhodny pro velky pocet sekvenci
ClustalX http://www-igbmc.u-strasbg.fr/ verze ClustalX ke stazeni a instalaci na vlastni
Biolnfo/Clustal X/Top.html pocita¢ (Windows, Linux)
http://www.bris.ac.uk/Depts/ .o s 1 ,
. . program ke stazeni, lokalni alignment, vhodny
Macaw ga:)trlrllﬁlr:il\/llsliclz(s);serV1ces/CGR/ pro malo konzervované sekvence, moznost
MACAWinstructions. htm ruéniho editovani (Windows)
Boxshade http://www.ch.embnet.org/software/ server pro grafickou upravu alignments
BOX_form.html k publikaci
Chroma http://www.lg.ndirect.co.uk/chroma/ program ke stazeni, umoziuje anotaci a Gpravu
index.htm alignments k publikaci (Windows)
GeneDoc http://www.psc.edu/biomed/genedoc/ program ke stazeni, slouZi k manudlni editaci

a grafické upravé alignments (Windows)

Detekce proteinovych domén a konzervovanych motivii v primarni sekvenci proteinu

Identifikace strukturnich domén ¢i motivli v nezndmé sekvenci je dulezity krok pii
vytvafeni hypotézy o biologické funkci zkoumaného proteinu. Realizace tohoto tkolu je
vSak komplikovana skutecnosti, ze proteinové domény s podobnou prostorovou struktu-
rou a funkci Casto sdileji jen velmi malo podobnosti na irovni primarni struktury a jejich
detekce konvenénimi metodami pairwise a multiple alignments proto neni mozna. Reseni
pfineslo zavedeni pozi¢né-specifickych matrici PSSM, které umoznilo vybudovat PSSM
charakteristické pro konkrétni domény. Ptislusné servery (tab 4.) potom obsahuji (pravi-
deln¢ obnovovanou) databazi jednotlivych PSSM, kterou je mozno prohledavat zadanou
sekvenci.

Dalsim algoritmem umoziujicim detekci malo konservovanych domén se stalo vyuziti
tzv. hidden markov models* (HMM) v bioinformatice. HMM piedstavuje dynamicky
statisticky profil charakteristicky pro urCitou doménu ¢i sekvencni motiv (vysvétlit prin-
cip HMM piesahuje moznosti tohoto ¢lanku, viz Hughey a Krogh 1996). Specializované
servery (tab. 4.) opét disponuji souborem prohledavatelnych HMM profild, vystup pak
obsahuje statistické zhodnoceni a grafické znadzornéni analyzy.

Existuji i programy pracujici opacnym smérem, tj. v uzivatelem zadaném souboru sek-
venci vyhledavaji konservované motivy, piipadné vytvaieji HMM profily. Dostupna je
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rovnéZ fada programt predikujicich potencionalni mista posttranslacnich modifikaci jako

jsou fosforylace, acylace apod. (nejznaméjsi je Prosite, http://www.expasy.ch/prosite/), diky
velmi vagné definovanym sekvencénim motiviim je téeba vysledky predikce brat s rezervou.

Tab. 4. Zdroje pro detekci konzervovanych sekvenénich domén a motiva

Nazev URL odkaz Poznamka

y pouziva metodu HMM, manualné editovan, rychly,

SMART http://smart.embl-heidelberg.de pichledny, vborné grafické rozhrani
Pfam http://www.sanger.ac.uk/ pouziva metodu HMM, pomalejsi ale komplexné;si
Software/Pfam a nékdy citlivéjsi nez SMART

InterPro (EBI) http://www.ebi.ac.uk/interpro  integruje i data ziskana pomoci SMART a Pfam

CDD (NCBI) http://www.ncbi.nlm.nih.gov/  zaloZeno na metodé PSSM, integruje i data ziskana
Structure/cdd/cdd.shtml pomoci SMART a Pfam

Prosite (Expasy) http://www.expasy.ch/prosite/ kromé domén ptedikuje i postranslacni modifikace

Pratt (EBI) http://www?2.ebi.ac.uk/pratt/ vyhleda konzervované motivy ve skupiné sekvenci

http://npsa-pbil.ibcp.fr/cgi-bin/
Pattinprot (NPS@) npsa_automat.pl?page=/ rozhrani k fadé programt
NPSA/npsa_pattinprot.html

Analyza smérovani a vnitrobunécné lokalizace proteint

Stejné jako detekce funkénich domén, je predikce intracelularni lokalizace proteinu
nezbytnou soucasti charakteristiky neznamé sekvence. Soucasné znalosti a prostiedky
dovoluji pomérné spolehlivé predikovat tyto charakteristiky: signalni peptidy, transmem-
branové domény a transitni peptidy smérujici protein do mitochondrie nebo chloroplastu.

Standardem pro detekci signalnich peptidi je program SignalP (http://www.cbs.dtu.-
dk/services/SignalP), ktery umoziuje predikci jak u eukaryot, tak u Gram-positivnich
i Gram-neativnich bakterii s vysokou spolehlivosti.

Tab. 5 ukazuje nekteré metody pouzivané pro predikci transmembranovych segmentt.
Ackoli se jednotlivé algoritmy 1isi v detailech, zdkladnim principem vétSinou zlstava
profil hydropathie podél sekvence proteinu (transmembranové domény jsou vétSinou
a-helixy dlouhé 17 - 33 aminokyselin a obsahuji hydrofobni a neutralni aminokyselinové
zbytky). Sofistikovanéjsi programy potom profil hydropathie kombinuji s predikci
o-helikélnich struktur. Autorova osobni zkuSenost je takova, ze kombinace 2 - 3 progra-
mi vede v 95% pripadt k spravné predikei.

Podobné jako predikce signalnich peptidd, je pritomnost transitnich mitochondrial-
nich/plastidovych peptidi predikovana programy zaloZenymi na bazi neuronovych siti,
trénovanych na sad¢ proteind s experimentalné ovéfenou bunéénou lokalizaci (viz tab. 6).
Predikce mitochondridlnich a plastidovych signalnich peptidl je vSak méné spolehliva;
podle autorovych zkuSenosti je tieba kombinovat vSechny dostupné algoritmy a i pfesto
se presnost predikce pohybuje se jen asi okolo 80 %.
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Tab. 5. Programy pro predikci transmembranovych domén

Poznamka
Nazev URL odkaz Hranice TM Graf Predikce Vice sekven-
hydrofobicity a-helixti ci najednou

TMHMM  http://www.cbs.dtu.dk/servicess  TMHMM ano ano ano ano
http://bioweb.pasteur.fr/

TopPred2 ] ano ano ano ano
seqanal/interfaces/toppred.html

PhDhtm  http://cubic.bioc.columbia.edu/pp/ ano ne ano ne

DAS http://www.sbc.su.se/~miklos/DAS/ ano ano ne ne

TMpred http://www.ch.embnet.org/ ano ano ano ne

software/TMPRED_form.html

Tab. 6. Programy pro predikci signalnich peptidi a intracelularni lokalizace proteinti

Nazev URL odkaz Poznamka

predikce mitochondridlnich, plastidovych a signalnich

iPSORT http://hypothesiscreator.net/iPSORT/ peptidi a mista Stépent

predikce mitochondrialnich, plastidovych a signalnich

TargetP http:'//www.cbs.dtu.dk/ peptidl a mista §tépeni, moznost zadani vice sekvenci,
services/TargetP/ . ,
kvantifikace vystupu
http://www.cbs.dtu.dk/ . S . s o
ChloroP services/ChloroP/ predikce plastidovych transitnich peptidi

predikce mitochondrialnich i plastidovych TP,

Predotar  http://www.inra.fr/predotar/ kvantitativd vyhodnoceni

http://mips.gsf.de/ predikce mitochondridlnich TP a mista $tépéni,

Mitoprot cgi-bin/proj/medgen/mitofilter kvantitativni vyhodnoceni

Predikce strukturnich prvkiu v proteinech

Predikce strukturnich prvkl v proteinech Casto nema pfimou navaznost na predikci
biologické funkce, ale je dulezitym dopliikem analyzy primarni sekvence. Jak bylo na-
znaceno vyse, detekce oblasti s nizkou komplexitou je dilezitym ptedpokladem pro hle-
dani v databazich; predikce sekundarnich struktur pak obvykle pfedchazi modelovani 3D
struktury.

Detekce segmentl s nizkou komplexitou ¢asto signalizuje pfitomnost domén neglobu-
larniho charakteru, tzv. ,,coiled-coil domén. Coiled-coil domény maji superhelikalni
strukturu charakterizovanou pfitomnosti periodicky se opakujicich hydrofobnich amino-
kyselin, casto leucind. Predikce zalozend na této periodicité je zakladem programu
COILS (http://www.ch.embnet.org/software/COILS form.html).

Predikce sekundarnich struktur sama o sobé dava malo informaci o funkci proteinu ¢i
o jeho klasifikaci do proteinovych rodin, je vSak dulezitym dopliikem dalSich metod.
Evoluce proteint Casto probihd ve formé inserci neusporadanych smycek, zatimco seg
menty s charakteristickou sekundarni strukturou jsou c¢asto konzervované. Spolehliva
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POUZITI BIOINFORMATIKY V ROSTLINNE BIOLOGII - ANALYZA PROTEINOVYCH SEKVENCI

predikce téchto element pomaha spravnému srovnani vzdalenych sekvenci a miize odha-
lit konzervované oblasti, které by jinak unikly pozornosti. Detekce sekundarnich struktur
je rozvinuté odvétvi bioinformatiky s fadou kompetujicich algoritmti (tab. 7). Klasické
metody jako Chou-Fasmanova nebo Garnierova zpracovavaly tehdy znamé 3D struktury
a pocitaly pravdépodobnosti aminokyselinovych zbytkd tvofit nejpravdépodobnéjsi
sekundarni strukturu pro dany usek sekvence. Moderni metody (tab. 7) vyuzivaji neuro-
novych siti, které jsou trénované na databazich vSech znamych proteinovych 3D struktur.
Nekteré servery umoznuji pouZzit multiple alignment jako zadani ¢i kombinuji vysledky
ziskané riiznymi algoritmy, coZ vyzname zvysSuje pravdépodobnost spravné predikce.

Tab. 7. Programy predikujici sekundarni struktury

Nazev URL odkaz Poznamka

Predict Protein http://cubic.bioc.columbia.edu/ rozesle zadanou sekvenci dal$im programiim, které

predictprotein/ zpracuji vysledky zvlast
http://npsa-pbll.1bcp.fr/fg1—b1n/ rozesle zadanou sekvenci dal$im programiim a zpracuje
NPS@ npsa_automat.pl?page=/ Konsensus
NPSA/npsa_seccons.html U
http://cubic.bioc.columbia.edu/ Lo ews " , . .
PHDsec predictprotein asi nejpopularnéjsi program, ¢ast baliku Predict Protein
e s . se zadanou sekvenci provede tfi iterace PSI-BLASTu
PSIpred http://bioinf.cs.ucl.ac.uk/psipred/ a z alignments predikuje sekundémi strukturu
Tareet99 http://www.cse.ucsc.edu/research/  provede iteracni hledani proti HMM profiltim z proteinti
& compbio/HMM-apps/ se znamymi 3D strukturami
SSPAL, SSP, NNSSP http://www.softl.)efry.cor'n/ J.ako zgdam umoziuji jednu sekvenci
berry.phtml?topic=protein i multiple alignment

http://www.compbio.dundee.ac.uk/ jako zadani umoziuji multiple alignment, HMM profil

Jnet Software/JNet/jnet.html a PSI-BLAST profil

Predikce a modelovani 3D struktury proteini

wequence-structure threading®, doslova ,,navlékani sekvence na strukturu® zahrnuje
rodinu informatickych pfistupil snazicich se urcit terciarni strukturu zkoumaného proteinu
na zaklad¢ testovani ,,vhodnosti“ riznych typli experimentalné zjisténych 3D struktur.
Zakladni myslenka téchto pfistupi tkvi ve faktu, ze struktura je mnohem vice konzervo-
vana nez sekvence. Obecné je principem vétSiny metod vypocet zbytkové kontaktni ener-
gie zadané sekvence ,natazené” na kazdou strukturu v databazi - struktura s nejmensi
energii je potom prohlasena za nejpravdépodobnéjsiho kandidata a dal§im iteraénim pro-
cesem se program snazi energii dale minimalizovat. Bylo navrzeno n¢kolik statistickych
modeld, které testuji pravdépodobnost, Ze navrzena struktura odpovida struktufe nativni-
ho proteinu. Dale je tfeba podotknout, ze vysledky ziskané kombinaci ,,energetickych*
metod predikce sekundarnich struktur sekvencnich profilii jsou vyznamné spolehlivéjsi
nez data ziskana pouze modelovanim. Pfehled nékterych z mnoha pouzivanych metod je
uveden v tab. 8.

245


http://cubic.bioc.columbia.edu/predictprotein/
http://cubic.bioc.columbia.edu/predictprotein/
http://bioinf.cs.ucl.ac.uk/psipred/
http://www.cse.ucsc.edu/research/compbio/HMM-apps/
http://www.cse.ucsc.edu/research/compbio/HMM-apps/
http://www.softberry.com/berry.phtml?topic=protein
http://www.softberry.com/berry.phtml?topic=protein
http://www.compbio.dundee.ac.uk/Software/JNet/jnet.html
http://www.compbio.dundee.ac.uk/Software/JNet/jnet.html

M. POTOCKY

Tab. 8. Programy pro predikci 3D struktury proteinti

Nazev URL odkaz Charakteristika

databaze experimentalné stanovenych 3D

PDB http://www.rcsb.org/pdb/ struktur proteinti

provadi iteracni hledani proti HMM databazi,
z vysledkt buduje novy HMM profil a pak
prohledéavé databazi PDB..

porovnava sekvenéni profily zadaného proteinu
InBGU http://www.cs.bgu.ac.il/~bioinbgu/  a proteint s riznymi 3D strukturami, vysledna
predikce je kombinaci péti riznych metod

http://www.cse.ucsc.edu/research/

SAM-T99 compbio/HMM-apps/

UCLA/DOE Fold http://fold.doc-mbi.ucla.cdu/ stejny postup jako InBGu, ale pouziva jinou
Server knihovnu 3D struktur

se zadanou sekvenci provede tfi iterace PSI-
BLASTu a s vyslednym profilem buduje

GenThreader http://bioinf.cs.ucl.ac.uk/psipred/ struktury, nefunguje, pokud neexistuji
homology v databazi.
3D-PSSM http://www.sbg.bio.ic.ac.uk/~3dpssm/ porovndva ID a 3D profily spojen¢ s predikci

sekundami struktury a solvata¢niho potencialu

Tipy zavérem

Existuje mnoho formatd pro zpracovavani a uchovavani sekvenci. Autor doporucuje
pouzivat nejjednodussi a nejcastéjsi z nich - FASTA format. Ten je definovan tak Ze za-
catek kazdé sekvencni polozky zacind znakem “>’, za nimZ nasleduje jeden fadek infor-
maci o daném proteinu a od dalsiho fadku vlastni sekvence. K pifevodu do dalsich forma-
th Ize s vyhodou pouzit naptiklad program Readseq z nabidky serveru BCM Searchlaun-
cher (http://searchlauncher.bcm.tmc.edu/seq-util/seq-util.html).

Je vyhodné pouzivat jako jeden z identifikatord sekvence unikatni znak databazi Gen-
bank/EMBL/DDBJ.

Krom¢ zde uvedenych programi existuji akademické sféfe volné dostupné programo-
vé baliky. Alternativou oblibeného (nyni vSak komer¢niho baliku CGC package) muize
byt soubor programit EMBOSS (http://www.emboss.org).
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