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Wprowadzenie do Bioinformatyki
zajecia laboratoryjne 6

Narzedzia bionformatyki strukturalne;j

Wprowadzenie

Celem zajec¢ jest zapoznanie si¢ z narzedziami do modelowania struktur przestrzennych oraz zrozumienie, ze jakosé
otrzymanej struktury III-rzedowej opiera sie na jako$ci modelu struktury II-rzedowej. Do zaproponowania struktury
IT-rzedowej wykorzystane zostang dwa narzedzia RNAStructure i CentroidFold, natomiast do predykcji struktury
III-rzedowej wykorzystany zostanie RNAComposer.
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Wykorzystywane narzedzia i bazy danych

. RCSB PDB - Najwieksze ogdlnodostepne repozytorium przestrzennych struktur bialek oraz kwaséw nukle-

inowych, ktére sa dostarczane za pomoca metod eksperymentalnych takich jak krystalografia rentgenowska,
spektroskopia NMR czy mikroskopia elektronowa. Zasoby dostepne na stronie https://www.rcsb.org.

. RNAComposer — zaawansowane narzedzie do modelowania struktur RNA. Jego celem jest budowanie

modeli 3D w oparciu o ich struktury drugorzedowe, przy uzyciu stownika RNA FRABASE dotyczacego
struktury drugorzedowej RNA i elementéw struktury trzeciorzedowej. Narzedzie dostepne jest pod ad-
resem: |https://rnacomposer.cs.put.poznan.pl. RNAComposer wykorzystuje rézne narzedzia do przewidy-
wania struktury drugorzedowej RNA. W ramach zaje¢ wyréznione zostana dwa z nich: CentroidFold
(http://rtools.cbre.jp/centroidfold /) i RN Astructure (https://rna.urmc.rochester.edu/RNAstructureWeb/).

. PyMol — system wizualizacji molekularnej dostepny do pobrania na stronie: https://pymol.org.

Zadania do wykonania

Odpowiedzi do ponizszych zadan zapisz w pliku tekstowym, jesli zadanie wymaga to zapisz grafiki lub zachowaj do
okazania wlasnoreczny rysunek.
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Przyjrzyj sie ponizszej notacji kropkowo-nawiasowej (Rysunek oraz strukturze drugorzedowej tRNA przed-
stawionej na Rysunku ), a nastepnie na ich podstawie utwérz klasyczna reprezentacje graficzna i zaznacz
kluczowe regiony. Przyktad klasycznej reprezentacji graficznej odpowiadajacej pewnej sekwencji i notacji
kropkowo-nawiasowej umieszczono na [2h).

GCGGRUUUAGCUCAGUUGGGAGAGCGCCAGACUGARGAUCUGGAGGUCCUGUGUUCGAUCCACAGARUUCGCACCE 31
O O N T D R IR T N PRI ).

Rysunek 1: Struktura IT-rzedowa tRNA w reprezentacji kropkowo-nawiasowej (link do pobrania).
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Rysunek 2: Schemat struktura II-rzedowej tRNA.

2. Wykorzystaj baze RCSB PDB| aby znalezé strukture tRNA o ID 1EHZ. Dla znalezionej struktury podaj naste-
pujace informacje: klasyfikacja, organizm, metoda otrzymania oraz rozdzielczos¢. Ponadto zapisz jak wyglada
struktura pierwszorzedowa, jej dlugos$é i nazwe molekuly (sekcja macromolecules). Wykorzystaj mozliwosé
wizualizacji “1D-3D View”, czy umiesz okresli¢ gdzie znajduja sie kluczowe regiony, zgodne z Rysunkiem

3. Wykorzystaj PyMOL do wizualizacji struktur przestrzennych (dostepny na linuxie).

o Wezytaj strukture przestrzenng (1EHZ) uzywajac funkeji fetch. Przyklad uzycia tej funkcji sprawdz na
PyMOLWikil Alternatywne podejscie, pobierz strukture w formacie .PDB z bazy RCSB PDB|i wczytaj
do PyMOLa (file/open...).

e Dostosuj wizualizacje poprzez ukrycie niektérych elementéw. Uzyj symbolu “H” po prawej stronie, aby
ukry¢ wode (water) oraz kule (spheres).

e Dostosuj kolor struktury, tak aby byl jednolity, uzyj symbolu “C”.
o Wyswietl sekwencje analizowanej struktury, wykorzystujac symbol “S”, dostepny w prawym dolnym rogu.

e Za pomoca notacji kropkowo nawiasowej z pierwszego punktu oraz wyswietlonej sekwencji, wyznacz petle
D, petle T oraz petle antykodonu, kazda z nich oznacz innym kolorem.

Przyktadowo:

GOGGAUUUAGCUCAGUUGGGAGAGCG
(CCCCCC - COCC e ))))-

Na podstawie powyzszego fragmentu notacji kropkowo-nawiasowej, mozna zauwazy¢ iz petla obejmuje
zakres od 14 do 21 nukleotydu (fragment AGUUGGGA). Zaznacz ten fragment w PyMOLu (wybierajac
odpowiednie nukleotydy w sekwencji) i prawym przyciskiem myszy wybierz dowolny kolor, tak aby ozna-
czony fragment sie wyrdznial. Analizujac Rysunek ) mozna zauwazy¢, ze omawiany przyktad dotyczy
petli D (pierwsza petla od korica 57).

o Na podstawie odpowiednio wyznakowanej struktury 3D oraz schematu 2D (patrz Rysunek , odpowiedz
ktore petle sa skrecone do siebie. Ulozenie to wplywa na strukture przestrzenna i tworzy charaktery-
styczny ksztalt litery “L”. Zauwaz, ze struktura drugorzedowa przypomina czterolistna koniczyne.
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4. Wykorzystaj sekwencje (strukture pierwszorzedowa) uzyskana w punkcie 2 i zamodeluj strukture przestrzenna
w oparciu o narzedzie RNAComposer. Uzyj w tym celu dwéch réznych metod predykeji struktur drugorze-
dowych: metody CentroidFold i metody RNAStructure. Jako wyniki zapisz dwa uzyskane pliki PDB oraz
struktury drugorzedowe w notacji kropkowo-nawiasowej. Analizujac notacje kropkowo-nawiasows odpowiedz
ile petli zawiera struktura 2D wygenerowana przez RNAStructure, a ile przez CentroidFold? Czy te struktury
sa do siebie podobne?

5. Wykorzystaj uzyskane w punkcie 4 struktury przestrzenne i otwérz je w PyMolu, obok struktury 1EHZ. Kazda
z nowo dodanych struktur oznacz innym kolorem. Nastepnie naléz na siebie strukture uzyskang na podstawie
metody CentroidFold i metody RNAStructure - uzyj funkcji align. Przyklad uzycia tej funkcji sprawdz na
PyMOLWIiki. Co mozesz powiedzie¢ o tych strukturach? Czy zastosowane metody pozwalaja uzyskaé taki
sam model 3D?

6. Wykorzystaj strukture 1EHZ jako referencyjng i natéz na nig strukture uzyskang na podstawie metody metody
CentroidFold, a w nastepnej kolejnosci wykonaj natozenie 1IEHZ ze struktura uzyskana z metody RNAStruc-
ture (funkcja align). W danym momencie wizualizacji, mozesz ukryé niepotrzebng strukture dla czytelnosci
wizualizacji (“H/everything” dla wybranej struktury). Ktéra z badanych metod pozwolita na uzyskanie modelu
zblizonego do struktury ustalonej eksperymentalnie?


https://rnacomposer.cs.put.poznan.pl
https://pymolwiki.org

	Wprowadzenie
	Wykorzystywane narzędzia i bazy danych
	Zadania do wykonania

