Zkoumame strukturu stavebnich latek Zivych organismu
Vyvijime prilomové metody a programy
Pfikladem je projekt virtualniho mikroskopu (vice informaci viz nize)

Chcete pracovat s nami?

Hleddme talentované studenty pro spolupraci v ramci SOC nebo projekta (piste na mail
svobodova@chemi.muni.cz)
Nebo prijdte studovat k nam na Masarykovu univerzitu — napf. studijni obor Chemoinformatika a
bioinformatika na Pfirodovédecké fakulté nebo dalsi obory, orientované na bioinformatiku a biochemii.

Virtualni mikroskop rychleji

ukaze strukturu bilkoviny

Podivat se na trojrozmérnou strukturu viru & ndkteré
z bilkovin umoZiiuje novy software, ktery vyvinuli

odbornici z Masarykovy univerzity.

Jde o soubor nédstrojii s nizvem LiteMol, ktery
dokaZe za par sekund z rozsihlé databéze struk-
turnich ddaji ziskat viechna pot¥ebn4 data a vy-
tvofit 3D model poZadované biomakromolekuly.
Ten pak lze prohliZet nejen ze viech moZnjch
dhld, ale také se d4 podivat na jeho podrobnou
strukturu v libovolném misté,

Virtuilni mikroskop umi studované moleku-
ly &i jejich soubory zobrazit jako celek, ale také
LZaostFit" na jejich detaily a ukézat tak nap¥i-
klad, jak se v4#{ 1é¢iva na piisludné receptory
nebo jaké jsou vazby mezi jednotlivymi atomy
bilkovin.

Préci vizkumné skupiny, kterou vede Jaroslav
Koéa z Ceitecu MU a Ndrodntho centra pro vj-
zkum biomolekul P¥rodovédecké fakulty MU,
zvefejnil fasopis Nature Methods. Software
LiteMol je také soudisti celosvétové databdze
biomakromolekul Protein Data Bank.

,V poslednich letech se vyrazng rozvijeji me-
tody jako cryo-elektronovd mikroskopie, které
produkuji obrovské mnoZstviadaji o struktufe
litek, z nich? se sklddaji Zivé organismy. Béhem
jednoho dne ziskdme vice dat, ne# kolik jich
bylo v celé Alexandrijské knihovn&. Jen jejich
staZeni z internetu tak zabere hodiny a proéist
se jimi je tém&f nemo#né,” pFibliZil jeden z mo-
tivia pro vytvofeni nového softwaru Koéa.

Néstroj, jehoZ hlavnim autorem je David
Sehnal, nafel cestu, jak vizualizovat potfebné
informace v redlném Zase. Zjednodufené jde
o to, e na zéklad® poZadavku vyhled4 jen ta
data, kterd jsou pro vytvofeni trojrozmérného
modelu nezbytna. Pro celek tak nezpracovdva
detailn{ polohy kaZdého atomu a pro podrob-
ny pohled naopak nena#itd celou strukturu
molekuly.

Védci se tak k vizualizaci jednoduse dostanou
iv mobilnim telefonu. Je to praktické tfeba na
konferencich. Spousta ndpadi také nepfichéz{
zrovna ve chvili, kdy sedite u poéitade a miiZete
stahovat velké objemy dat. Naopak ty nejlepsi
vis napadnou nékde u kivy nebo na prochizce
a ted mame néstroj, kterym si miiZeme rovnou
ovéfit, zda maji potencidl,” podotkla Radka
Svobodovid, kterd vyvoj koordinovala.

Trojrozmérné struktury jsou velmi diileZité.
LMiizeme vidétuspofadani litky v prostoru, jeji
biologické vlastnosti i piivodni experimentaln{
data. Takto ziskdme na zdkladé struktury latek
klié k pochopen jejich funkece,” uvedl Ko#a.

Na zakladé
znalosti
struktury latek
ziskaji védci kli¢
k pochopeni
jejich funkce.
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Nejnovéjsim trendem je také propojovani
informaci z dal3ich databdzi. Software tak na-
bizi i anotace, dokéZe tedy k jednotlivim mis-
tim zobrazené struktury ukédzat, zda jsou data
o nich dostatedn& piesn4, zda je to tfeba misto
&astych mutaci nebo zda je dileZité pro n&jakou
funkci dané bilkoviny.

Na souboru néstrojii pracoval tym zhruba
sedm let, dilem ve spoluprici s védci z Univer-
zity Palackého Olomouc a v&dci z EMBL (Euro-
pean Molecular Biology Laboratory) ve Velké
Britdnii, ktefi spravuji evropskou #ist databi-
ze Protein Data Bank. Ta nyni obsahuje u pfes
130 tisie struktur riznych biomakromolekul, od
malych bilkovin po jejich velké komplexy.

,Pred péti lety bylo zndmo jen asi 86 tisic
struktur. P¥itom napiiklad hemoglobin, coZ je
velmi jednoduchi bilkovina, obsahuje pét tisic
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atomd a pFedstavuje tak data o velikosti 133 kB.
Zatimco v soufasné dob# nejvétsi struktura,
kapsid faustaviru, m4 p¥es 40 milioni atomit
ajde tedy o 1,9 GB dat,” pfibliZila zm&ny v obje-
mu vytvafenjch dat Svobodové.

Vyzkumnd skupina software vyuZivi pro
studium bilkovin zvanych cytochromy, které
se vyskytuji ve viech organismech od bakterii
pies rostliny aZ po &lovéka, kde maji na starost
odstrafiovini toxickych litek. D¥ive nebylo
moZné je navzdjem srovndvat, ted ale védei
maji k dispozici dostatek dat a jednoduchou
mo#nost vizualizace, aby mohli sledovat, jak se
odliduji cytochromy vytvdfené riiznymi typy
organismi nebo urené k odbourdvani rozdil-
nych litek.

litemolorg
Ema Wiesnerova

Zdro: Celtec MU *struktura byla naméfena v nizké lnallté



