Biokémia gyakorlat szamitogépes feladatok
2015.04.20/23

|. PDB adatok

Vélasszon ki egy tetszéleges PDB kodot, ami:
e tartalmaz legalabb egy fehérje lancot
e a kod tartalmazza az On nevének kezddbetiiit (ékezeteket elhagyva; példaul Kovacs
Almos esetén az 1kat jo vélasztas, zs esetén elég a z-t figyelembe venni Kovéacs Zsofi
esetén a lkzp.)

Ehhez hasznalhatja a keresés opciot a PDB honlapjan (http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do)

1) Adja meg a kivalasztott PDB kodot: max: 0,5 pont
IHTR

2) Hany fehérje lancot tartalmaz a szerkezet? max: 0,5 pont
2

3) Milyen médszerrel hataroztak meg a szerkezetet? max: 0,5 pont
Réntgen diffrakcio

4) Mi ez a fehérje, mi a funkcioja? A PDB-fajlban talalhato informaciok max: 0,5 pont
alapjan irjon egy-két mondatot:
A fehérje az aszpartdt protedzok csoportjaba tartozik, vagyis aktiv
centrumdban talalhato aszpartat csoportok segitségével a
fehérjékben talalhato peptidkitések hidrolizise révén lebontjak a
fehérjéket kisebb peptidekre.

5) Mi a térszerkezetben lathato legelsé aminosav elsé atomjanak y max: 0,5 pont
koordinataja (mértékegységgel egyiitt)? NMR szerkezet esetén az elsd
modellt vegye figyelembe!

12.006 4

Osszesen max: 2,5 pont



http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do

[1. Uniprot adatok

Keresse meg a kovetkezd Uniprot kodhoz tartozo fehérjét: Q8T F76. Keresse ki a Uniprot adatok koziil
az alabbi informacidkat:

1) Milyen fajbol szarmazik a fehérje? max: 0,5 pont
Homo sapiens

2) Milyen reakciot katalizal (katalitikus aktivitas) és hol van a fehérjében | max: 0,5 pont
az aktiv centrum?
ATP + a protein = ADP + a phosphoprotein
Aktiv centrum: 649

3) Valassza ki a UniProtban megadott legjobb felbontasu szerkezetet ¢s max: 1 pont
olvassa azt be Chimeraban! Abrazolja a fehérje felszinét, a ligandumot
pedig jelenitse meg palcikaval. Forditsa az abrat ugy, hogy ligandum
lathato legyen. Irja ra az dbrara a PDB szerkezet kodjat. Mentse el az
abrat ¢és illessze be a dokumentumba:

4) A UniProtban felsorolt szerkezetekben ateljes fehérje mely részei max: 0,5 pont
latszanak (koriilbeliili hatarok elegenddk)? Ez a teljes fehérjének
mekkora részét fedi le? Mire utalhat ez a fehérje tobbi részének
szerkezetével kapcsolatban?

465-798 — Ez kb. a fehérje masodik fele.

Valésziniileg a ,, szorosabban pakolt ” belsé részt abrazoljdk, mivel
ez a régio fontos igazan a funkcio szempontjabdl, igy tehat a tébbi
rész bizonyara lazabb szerkezetil.

Osszesen max: 2,5 pont




[11. Masodlagos szerkezetek

1) Milyen masodlagos szerkezeti elemek dominalnak az alabbi szerkezetekben?
e 4g2sa-helix
e 4r9b f-redd

o 4|9 kozel azonos aranyban vannak jelen

max: 1 pont

2) Abrazolja a harom szerkezetet, a fehérjén kiviil mindent eltavolitva rola.
Abrézolja a fehérje szerkezeteket szalagként (ribbon), és szinezze a

masodlagos szerkezet szerint. Irja ra az dbrara a PDB szerkezet kodjat. Mentse
el az 4brat és illessze be a dokumentumba:

492s

max: 1,5 pont

3) Generalja le ezeknek a fehérjéknek a Ramachandran plotjat! Mentse el a
Ramachandran 4brakat és illessze be a dokumentumba:

max: 1 pont
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Osszesen max: 3,5 pont




V. Fehérjéket/DNS-t stabilizalé kolcsonhatasok

Olvassa be a PDB kodu fehérjét a Chimérabal

1) Milyen kotések tartjak 6ssze a DNS lanc két szalat? max: 0,5 pont
Hidrogeén-kotések

2) Jellemzdéen hol talalunk ilyen kotéseket a fehérjékben, példaul ebben a | max: 0,5 pont
szerkezetben? Ezekben a kotésekben foleg a folanc, vagy a melléklancok
atomjai vesznek részt?

Jellemzoen a peptidlancot alkoto aminosavak amino csoportjai kézt
alakul ki hidrogeén hid, igy tehat foleg a folanc atomjai vesznek részt.

3) Jelenitse meg az Gsszes hidrogén-hidat a szerkezetben. Ezek utan valassza ki | max: 1 pont
az Osszes pozitivan toltott aminosavat a fehérje lancokban és szinezze
pirosra! Ezek alapjan mit gondol, milyen kolesonhatas alakul ki a fehérje és
a DNS koz6tt? Milyen a DNS toltése?

A fehérjelanc jelentds része pozitivan toltott, a DNS molekula pedig a
foszfat vaz miatt negativan toltott, ezért ugy gondolom, hogy kozottiik
dipol-dipol kélesonhatas alakul ki.

4) Szinezze az egyik fehérje lancot fehérre, a masikat vilagossziirkére! A DNS | max: 1,5 pont
két lancat szinezze tetszbleges szintire! Az el6z6 pontban leirtakhoz
hasonloan jel6lje a hidrogén kotéseket, valamint a fehérje lancok pozitivan
to1tott aminosavait szinezze pirosra. Mind a DNS, mind a fehérje legyen
szalag (ribbon) abrazolasban. Az abrara irja ra a PDB szerkezet kodjat.
Mentse el az abrat és illessze be a dokumentumba:

Osszesen max: 3,5 pont




Amire érdemes figyelmi:
e A fehérje jol lathato legyen.
e Az elmentett abrakon ne legyen semmi kijelolve.
e Legyen rajta a PDB kaod.

BEKULDES

Az elkésziilt dokumentumot kiildje el a meszaros.balint@ttk.mta.hu email cimre.
A targyban szerepeljen a,,Biokémia gyakorlat” megjeldlés, acsatolt file nevében pedig
szerepeljen az On neve!
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