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Zadání
Základní PDB databáze

• PDBe - https://www.ebi.ac.uk/pdbe/
• RCSB – https://www.rcsb.org/

Souhrnné databáze
• PDBe-KB - https://www.ebi.ac.uk/pdbe/pdbe-kb/
• PDBSum - http://www.ebi.ac.uk/thornton-srv/databases/pdbsum/

Modely
• AlphafoldDB - https://alphafold.ebi.ac.uk/
• ESMAtlas - https://esmatlas.com/

Sekundární databáze – proteinové rodiny
• CATH - https://www.cathdb.info/
• SCOP - https://scop.mrc-lmb.cam.ac.uk/

https://www.ebi.ac.uk/pdbe/
https://www.rcsb.org/
https://www.ebi.ac.uk/pdbe/pdbe-kb/
http://www.ebi.ac.uk/thornton-srv/databases/pdbsum/
https://alphafold.ebi.ac.uk/
https://esmatlas.com/
https://www.cathdb.info/
https://scop.mrc-lmb.cam.ac.uk/


Základní databáze

- PDBe - https://www.ebi.ac.uk/pdbe/

- RCSB – https://www.rcsb.org/

https://www.ebi.ac.uk/pdbe/
https://www.rcsb.org/


Zadání PDBe vz RCSB

1) Porovnejte, jaké informace Vám poskytne RCSB a PDBe pro jedno PDBID 
(např. 2HI4), co má PDBe či RCSB navíc? (v analýze sekvencí, ligandů, 
vizualizace struktury, interakce s membránou)

2) Zjistěte, co vše se ví o zeatinu – kolik je struktur se zeatinem? 

3) Které proteiny se strukturně nejvíce podobají PDBID 2HI4, případně 3T4T. 

4) Jak vypadá kvartérní struktura proteinu 1stm? Z kolika podjednotek je složena?

5) Pomocí EMDB si prohlédněte struktury virů. Která struktura viru má nejlepší 
rozlišení? 



1) 2HI4



2) Zeatin

• https://www.rcsb.org/ligand/ZEA 

• https://www.ebi.ac.uk/pdbe-srv/pdbechem/chemicalCompound/show/ZEA 

https://www.ebi.ac.uk/pdbe-srv/pdbechem/chemicalCompound/show/ZEA
https://www.ebi.ac.uk/pdbe-srv/pdbechem/chemicalCompound/show/ZEA


3) Strukturní podobnost

• RCSB PDBeFold



3b) Strukturní podobnost

RCSB PDBeFold



4) Assembly 1stm 

60 podjednotek



5) Best resolution EM virů 



Souhrnné databáze
- PDBe-KB - https://www.ebi.ac.uk/pdbe/pdbe-kb/
- PDBSum - http://www.ebi.ac.uk/thornton-srv/databases/pdbsum/

https://www.ebi.ac.uk/pdbe/pdbe-kb/
http://www.ebi.ac.uk/thornton-srv/databases/pdbsum/


Zadání PDBe-KB a PDBSum

• PDBe-KB

1) Najděte si cytochrom P450 3A4

a. kolik je známo struktur? 

b. Jaké části struktur jsou pokryty? Jak se liší jejich sekundární struktury

c. S jakými ligandy byly cytochromy P450 3A4 vykrystalizovány? Rozlište mezi nimi kofaktory, substráty, 
inhibitory, krystalizační činidla a ionty

• PDBSum

1) Zjistěte, jak spolu interagují jednotlivé domény v Na/K – ATPase.

2) Který cleft (záhyb) je pravděpodobně aktivním místem cytochromu P450 ve struktuře 2HI4? 

3) Zjistěte, které aminokyseliny a jak interagují s ligandy ve strukturách cytokininových receptorů. (LIGPLOT)



PDBe-KB



PDBe-KB ligands



PDBsum



Děkuji za pozornost 
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