BIOINFORMATICA APLICAT@ IN BIOLOGIA
STRUCTURALA

Seminar |
Molecule non-proteice din structura
proteinelor



|dentificarea -proteice intr-o

structura 3D

1. Din zona cu meniuri se apasa File, apoi Open...
2. Se selecteaza calea catre fisierul dorit:
Desktop/BABS_yyyy/2hhb.pdb

3. Ascundeti moleculele de apa legata
H>Wire>nonbonded

4. Colorati molecula functie de
structurile secundare

Ce structuri secundare se pot observa?
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5. Colorati proteina vizualizata functie de
catenele polipeptidice componente

Cate catene polipeptidice contine molecula
afisata?

Proteina este monomera, dimera, trimera,
tetramera sau pentamera?




Identificarea grupdrilor non-proteice intr-o

structura 3D

6. Este toata molecula afisata sub forma de
cartoon? Faceti zoom pe portiunea afisata ca
licorice si miscati molecula pentru a observa in
detaliu structura indica

Recunoasteti structura chimica de mai sus?
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7. Ajustati zoom-ul pentru a afisa intreaga
molecula proteica.

8. Pentru a vedea secventa de aminoacizi din
molecula proteica afisata alaturi de toate
moleculele non-proteice continute se acceseaza
meniul Display>Sequence

Acest lucru duce la aparitia unei noi sectini in zona de vizualizare din PyMol

] 86 9! 96 101 106 111 116 12
HAHKLRVDPYNFKLLSHCLLYTLAAHLPAEFTPAYH

Pozitia in catena

Aminoacizi
Denumirea Catena peptidici in cate culori sunt reprezentati resturile
o " L] L] L] 7 ?
moleculei Notarea catenelor se aminoacizi ? De ce *

afisate face in ordine alfabetica
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HLPAEFTPAVHASLDKFLASYSTVLTSKYR HEb 00000 000000 00000 000000 000000 0000 VHLTPEEKSAVTALWGKYNVIEY

Molecule de H,0
reprezentate ca O
PyMol nu reprezinta atomii de H

Aminoacizi din catena A

Aminoacizi din catena B

9. Faceti click HEM. In acest mod se selectazi toti atomii ce fac parte din
molecula de hem. Atomii selectati sunt evidentiati cu alb in zona de vizualizare
si apar grupati sub denumirea de (sele) in zona de control a vizualizarii. Pe

atomii selectati se pot aplica modalitati de colorare si vizualizare independent de
molecula per ansamblu.

*; &L Molecula cu numele 2hhb



Identificarea gruparilor non-proteice intr-

o structura 3D

10. Selectati toate moleculele de Hem, colorati-le functie de tipul de atomi si
reprezentati-le ca sfere.

Ce alte molecule non-proteice sunt in structura afisata?



. Reprezentati molecula dvs. doar ca si cartoon si colorati-o functie de numarul de
catene (C>by chain).

. Afisati secventa de aminoacizi a proteinei dmv. si urmariti secventa primului lant
polipeptidic peptidic (Chain A).

. Identificati moleculele non-proteice (exceptand apa) din lantul A si faceti o lista cu
acestea. Notati lista in fisierul PowerPoint creat in seminarul anterior. Scrieti o
legenda scurta pentru tabel.

. Selectati una din structurile non-proteice la alegere. Reprezentati molecula
selectata ca sfere si colorati-o functie de atomii constituenti. Salvati o imagine
cu aceasta reprezentare si inserati-o in fisierul PowerPoint. Scrieti o scurta
legenda pentru figura.

. Selectati al 10-lea aminoacid din lantul polipeptidic A. Adaugati la reprezentare
modul licorice pentru a pune in evidenta catena laterala si afisati eticheta
corespunzatoare aminoacidului. Miscati molecula si apropiati-o in asa fel incat
eticheta si catena laterala R al celui de-al 10-lea aminoacid sa fie vizibile.
Salvati o imagine cu aceasta reprezentare si inserati-o in fisierul PowerPoint.
Scrieti o scurta legenda pentru figura.



