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Základy praktické bioinformatiky

Téma 3/10

Proteinová bioinformatika II

Cíle:

Student bude schopen odhalit typické domény a transmembránové úseky 
v zadané sekvenci proteinu. Bude schopen vyhledat podobné sekvence a 
na základě podobnosti bude schopen odhadnout funkci neznámého 
proteinu.



shrnutí  - Rešeršní projekt: NQO1
Vyhledejte dostupné informace o NQO1, získejte co nejvíce literárních, sekvenčních, případně i 
strukturních a dalších údajů o tomto genu/proteinu.

Nalezněte podobné sekvence a porovnejte je na proteinové úrovni.

• NAD(P)H:chinonoxidoreduktasa / reference

• Protein: NP_000894, P15559 / 274 AMK; 30,8 kDa; trypsin štěpí 33x (59AMK nejdelší peptid)… 



„Proteinová bioinformatika“
Vyhledávání AMK sekvencí

Analýza vlastností sekvencí (aminokyselinové složení, molekulová hmotnost, isoelektrický bod…)

Štěpení proteasami

Analýza hydrofobních segmentů, transmembránových úseků

Predikce funkce

3D-struktura, vizualizace

Vyhledání a porovnání podobných sekvencí

Evoluční příbuznost sekvencí

…

Hledání známých motivů



Hledání známých motivů
Sekvenční motivy, signální peptidy, místa posttranslačních modifikací ..

◦ Databáze známých motivů

 NCBI/CDD

 

 SMART

 EMBL/InterPro

 Pfam

SEKVENCE➪STRUKTURA➪FUNKCE



Pfam



InterPro



Hledání známých motivů-CD (NCBI)

Identifikátor sekvence Délka sekvence Menu pro omezení úrovně 
zobrazovaných detailů

Malé trojúhelníky
Označují 

aminokyseliny v 
konzervovaných 

oblastech/důležitá 
katalytická nebo 
vazebná místa

Barevné 
obdélníky
Označují 
nalezené 
domény

(po najetí 
kurzoru se 

objeví detailní 
popisMulti-domény

Označují nalezené 
domény, které 

pravděpodobně obsahují 
více domén 

„Specifické shody“
Jsou zvýrazněné a označují 

nalezené domény
s velkou pravděpodobností

„Superrodiny“
Označují do které 
rodiny nalezené 
specifické  shody 

patří

Jsou –li nalezeny jen „Ne-
Specifické shody“

Jsou viditelné pouze pří 
plném menu (ne concise 

vpravo nahoře)



Hledání známých motivů / NQO1



Hledání známých motivů-SMART



Hledání známých motivů-SMART



Hledání známých motivů-SMART



Hledání známých motivů-SMART



Hledání známých motivů-InterPro (2023)



Praktická ukázka
- otevřete si soubor/stránku s vaší sekvencí 

- otevřete si odkazy (každý v novém okně) a hledejte sekvenční motivy

- porovnejte výstupy z jednotlivých programů



Hledání signálních peptidů
Signální peptid pro ER: 15-60 aminokyselin na N-konci proteinů

https://www.khanacademy.org/science/biology/gene-expression-central-dogma#central-dogma-transcription



Hledání signálních peptidů
SignalP



Hledání signálních peptidů
SignalP

protein nemá signální peptid

protein MÁ signální peptid
(s určitou pravděpodobností)



Hledání signálních peptidů



Praktická ukázka
-podívejte se, jestli váš protein obsahuje signální peptid



„Proteinová bioinformatika II“
Vyhledávání AMK sekvencí

Analýza vlastností sekvencí (aminokyselinové složení, molekulová hmotnost, isoelektrický bod…)

Štěpení proteasami

Analýza hydrofobních segmentů, transmembránových úseků

Predikce funkce, hledání známých motivů a signálních peptidů

3D-struktura, vizualizace

Vyhledání a porovnání podobných sekvencí

Evoluční příbuznost sekvencí

…



Predikce transmembránových úseků
Hydrofobicita aminokyselin
◦ různé programy – různé algoritmy výpočtů - různé výstupy

➢Předpověď topologického uspořádání (odhad, které části budou v cytoplazmě a které venku)



Predikce transmembránových úseků
Profil - Hydrofobicity aminokyselin

Window size: 19 (21)

Window size: 9Window size: 21



Predikce transmembránových úseků
Profil - Hydrofobicity aminokyselin

Window size: 19 (21)

Window size: 21 Cut off: 1.5 (1.6)



TMHMM Desaturasa AM158251 (lišaj tabákový)

Desaturasa lidská SCD



Phobius



Predikce transmembránových úseků (SCD)



CCTOP



CCTOP



TOPCONS



PROTTER-obrázek!
-pracuje s daty z UniProt

(nepočítá sám)



PROTTER-obrázek!
-pracuje s daty z UniProt

(nepočítá sám)

-zadává se přístupový kód:

UGT1A6 (P19224 )

Desaturasa (O00767)

(prepro) insulin (P01308)



PROTTER-obrázek!



Predikce transmembránových úseků

ProtScale

TMHMM

Phobius…

TOPCONS

CCTOP

➢  Vyzkoušet více programů!



Praktická ukázka
- otevřete si soubor/stránku s vaší sekvencí 

- otevřete si odkazy (každý v novém okně) a zjistěte zda je to rozpustný protein, případně kolik 
má předpovězených transmembránových úseků



„Proteinová bioinformatika“
Vyhledávání AMK sekvencí

Analýza vlastností sekvencí (aminokyselinové složení, molekulová hmotnost, isoelektrický bod…)

Štěpení proteasami

Analýza hydrofobních segmentů, transmembránových úseků

Predikce sekundární struktury

3D-struktura, vizualizace

Vyhledání a porovnání podobných sekvencí

Evoluční příbuznost sekvencí

…

Hledání známých motivů



Hledání podobnosti / porovnávání (alignment)

Podobnost (similarity) x homologie

BLAST: Basic Local Alignment and Search Tool

Hledá podobné sekvence z vybraných databáze pomocí krátkých „slov“ (sekvencí vytvořených ze 
zadané sekvence), s využitím „substituční matice“, která udává míru důležitosti rozdílných 
aminokyselin v zadané sekvenci a vyhledané sekvenci

„Leucin je podobnější Isoleucinu než Histidinu“

BLAST je součástí téměř všech dostupných databází (včetně genomových).



NCBI/BLAST http://blast.ncbi.nlm.nih.gov/Blast.cgi

http://blast.ncbi.nlm.nih.gov/Blast.cgi


NCBI/BLAST

http://www.youtube.com/watchBLAST

Enter accession number(s), gi(s) or FASTA sequence(s)

http://www.youtube.com/watch


NCBI/BLAST

E-value (expectancy)
Odkazy



NCBI/BLAST

E-value (expectancy)

Odkazy



NCBI/BLAST

√

√

√

→upravit uložené sekvence, tak aby v názvu byl jenom organismus



NCBI/BLAST-podobné sekvence u jednoho org.



Uniprot/BLAST https://www.youtube.com/watch?v=UPaConHNP7E



Uniprot/BLAST



Vyzkoušejte si BLAST
Uložte si pět sekvencí z různých organismů ve FASTA formátu (do poznámkového bloku).

- identifikátor ve fasta formátu upravte jen na organismus (vhodné pro porovnávání v příští lekci)

→upravit uložené sekvence, tak aby v názvu byl jenom organismus



shrnutí I - Rešeršní projekt: NQO1
Vyhledejte dostupné informace o NQO1, získejte co nejvíce literárních, sekvenčních, případně i 
strukturních a dalších údajů o tomto genu/proteinu.

Nalezněte podobné sekvence a porovnejte je na proteinové úrovni.

• NAD(P)H:chinonoxidoreduktasa / reference

• Protein: NP_000894, P15559 / 274 AMK; 30,8 kDa; trypsin štěpí 33x (59AMK nejdelší peptid)…

• Flavodoxinová doména  ,  N-terminální signální peptid

• Cytosolický/Extracelulární (Rozpustný) protein 

• Podobné proteiny vyhledány, FASTA soubory uloženy, sekvence porovnány



DÚ3: analýza proteinů, podobnost
Pracujte s „vaším“ genem/proteinem/enzymem (př. NQO1)

1) Obsahuje váš protein nějaké typické motivy? (vytřihněte výstup z jednoho programu) 

2) Je to transmembránový protein?  (           -II-    )

3) Má signální peptid?    (           -II-    )

4) Vyberte pět podobných sekvencí (vyhledaných BLASTem) z jiných organismů – uložte si sekvence

5) Vyhledejte podobné referenční sekvence jen u Homo sapiens – kolik sekvencí bylo nalezeno?

 (je třeba zaškrtnout prohledávání „Refseq_protein“ a omezit na Homo sapiens/human/)

-počet se ukáže po zaškrtnutí „ALL“

➢vše zpracujte do bloku OneNote



P-II: DÚ3-příklad řešení

Nebo stačí takhle:



Příště:

Téma 4/10

Proteinová bioinformatika III

Cíle:

Student bude schopen porovnat sekvence dvou či více proteinů, určit míru 
identity, zobrazit jednoduchý fylogenetický strom vybraných proteinů a 
najít 3D strukturu a interakční partnery proteinu…
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