Zaklady praktické bioinformatiky

Tema 4/10

Proteinova bioinformatika lll

Cile:

Student bude schopen porovnat sekvence dvou ¢i vice proteind, urcit miru
identity, zobrazit jednoduchy fylogeneticky strom vybranych proteind a
najit 3D strukturu proteinu.

Porovnavani sekvenci

Porovnavani sekvenci spociva v nalezeni nejlepsiho skoére pti jejich zarovnani. Skére vychazi
z algoritmU obsazZenych ,uvniti“ programd, a je dano tim jaké aminokyseliny jsou v zarovnani pod
sebou (hodnoceni dle substitu¢ni matice BLOSUM62, PAM...) a kolik a jak dlouhych mezer se ve
vysledném zarovnani nachazi.

Parové porovnani

Pti parovém porovnavani porovnavame dvé sekvence. RozliSujeme porovnani lokdlni (Laling) nebo
globalni (Needle).



Globalni porovnani

(https://www.ebi.ac.uk/Tools/psa/emboss needle/)

Zde jsou sekvence porovnany globalné. VSimnéte si, ze jsou
porovnané v celé délce, coz zahrnuje 342 pozic (aminokyselin),
Identita obou

vCetné presahujiciho N-konce prvni sekvence.

sekvenci je 40,4%.
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4% Rligned_seguences: 2

¥ 1: RRHOS875.1

¥ 2: RAI4T025.1

# Matrix: EBLOSUM&Z

# Gap_penalty: 10.0

# Extend penalty: 0.5

#

¥ Length: 342

# Identity: 138/342 (40.4%)

# Similarity: 136/342 (57.3%)

# Gaps: 51,342 (14.5%)

¥ Score: €4€.5
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Lokalni porovnani

(https://www.ebi.ac.uk/Tools/psa/lalign/)

Zde jsou stejné sekvence porovnany lokalné. Toto porovnani
nabizi dalSi moznosti ziskani kratSich porovnanych useku
(vhodné napfiklad pro nalezeni repetitivnich usekl v sekvenci).
VSimnéte si, Ze porovnavany usek je jen 300 aminokyselin, a
identita v tomto useku je 45%. Celkové skére je 840. Druhé
nejlepsi skére na obrazku je 34, porovnavany usek je jen 19

aminokyselin.
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https://www.ebi.ac.uk/Tools/psa/emboss_needle/
https://www.ebi.ac.uk/Tools/psa/lalign/

Mnohonasobné porovnani (multiple alignment)

UmoZnuje zarovndni vice sekvenci najednou. Vstupni data pro programy predstavuji jednotlivé
sekvence ve fasta formatu, jejichz nazev (identifikator) musi byt odlisny. Vystupem téchto porovnani
je vétSinou obrazek, ktery ukazuje vSechny sekvence se zarovnanymi pozicemi, které byly vyhodnoceny
s nejlepsim skére. Zarovnani se u jednotlivych programd muzZe trchu lisit, diky pouZitym maticim a
vypoctovym parametrdm.

Multalin (http://multalin.toulouse.inra.fr/multalin/multalin.html)

Poskytuje graficky snadno pochopitelny vystup.
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He _UGT3I6EB1 HLILLYLCTYYTITSSLAYLYHHPTISHSHYRFLGHIADYLHDSGHHY TIFSPYHOPHAN

He _UGT3G8B2 HLALLLLCAYAPT ISSLHYLYHHPARAHSHYRFHGHIADALFESGHHY TILSGIHDSRYN

He_UGT373AL  HFFHYLIVILTGTHYYHSSHILYHSPSYGRSHIYIFGRTIADIL TADGHHYTILSPHLDPTIT

Consensus . .nl.L1lvlctw, i!sSIH!LYHRP, .  hSH!rf . GnIAD,L, .sGHHYTILSp. $0p, .0

Clustal Omega (https://www.ebi.ac.uk/Tools/msa/clustalo/)

Poskytuje graficky vystup, pfipadné obsahuje mozZnost zobrazeni ve formé fylogenetického stromu,
kde jsou patrné pribuznosti sekvenci mezi sebou. Tento program také umoziuje stazeni zarovnaného
formatu sekvenci (Alignment file), ktery je mozny prevést pro Upravu do jinych program (viz
Boxshade)

Hc UGT37341 MFFNVLIVILTGIWYVNSSHILVWSPSYGRSHIVIFGRIADILTADSHNYVTILSEMLDET &0
Hc UGT368EL ——MLILLVLCTVVTIISSLNVLVANPIISHSHVRFLGNIADVLHDSGHNVIIFSPVMDEH 58
Hc UGT368B2 ——MLALLLLCAVAPIISSLNVLVANPAMAHSHVRFMGNIADALFESGHNVIILSGIMDSE 58
BoxShade

Tento program pomduzZe ziskat , pékné” zarovnani do publikace. Sdm o sobé tento program sekvence
neumi porovnat, ale z vloZzeného zarovnani vytvoti grafickou reprezentaci. Pro pouziti je nejprve
,Download alignment file“ a prenést celé zarovnani do okna v Boxshade. Na vybér je vice typl
vystupl. Pro klasické ¢ernobilé zobrazeni pro publikace Ize vybrat ,RTF_new".
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TADILWSSGHNVT I LS PMEDER
EEHSHVRFRGNIADYLENSGHNVT I[§S PMMDER
iH SHVRFMGN IADMLIE SGHNVT ILSEIMDE



http://multalin.toulouse.inra.fr/multalin/multalin.html
https://www.ebi.ac.uk/Tools/msa/clustalo/

Fylogenetické porovnani (http://www.phylogeny.fr/simple phylogeny.cgi)

Neboli vytvareni fylogenetickych stromQ, predstavuje sloZitéjsi bioinformaticky problém. Napriklad
fylogenetické porovnavani vybranych sekvenci ukazuje vzdjemnou podobnost mezi nimi a vychazi

z mnohondsobného porovnani. Kazda sekvence ve vysledném zobrazeni predstavuje , konec vétve“,
dvé nejblizsi vétve predstavuji dvé nejpodobnéjsi si sekvence.

He UGT368B2
———— Hc_UGT368B |
He UGT373Al1

3D struktura proteinu (https://www.rcsb.org/)

3D struktury proteinu je mozné ziskat z databaze PDB (Protein data bank). vyhledavat lze
proteinovou zkratkou &i pristupovym kédem proteinu nebo celym nazvem. V databazi jsou

k naleznuti veskeré struktury protein( ziskané riznmymi technikami, nékteré vcetné ligand(, nékteré
ziskané pouze z jednotlivych domén, apod. Struktury jsou k ndhledu ve 3D s moznosti volné s nimi
otacet, upravovat nahled a typ zobrazeni.


http://www.phylogeny.fr/simple_phylogeny.cgi
https://www.rcsb.org/

