
Dane strukturalne

Protein Data Bank (1971, 7 struktur)

● Pierwsze źródło danych biologicznych 
w historii

● Globalne archiwum struktur:
○ białek
○ DNA/RNA

● Otwarty dostęp do >210 000 struktur
● Kordynatorzy:

○ RCSB PDB (US)
○ PRBe (EMBL-EBI)
○ PDBj (Japonia)
○ PDBc (Chiny)
○
○ EMDB (3DEM)
○ BMRB (NMR)

Dostępne dane

rcsb.org:

● >210 000 struktur PDB
● >1 000 000 modeli komputerowych 

(Computed Structure Models, CSM)
○ AlphaFold DB
○ ModelArchive

● Narzędzia do:
○ wizualizacji i analizy
○ oceny jakości struktur
○ analizy sekwencji



rcsb.org

Znaczenie danych 
strukturalnych

● SARS-CoV 2002 
>170 SARS-CoV structuresPD

●  MERS-CoV 2012 
>100 MERS-CoV structuresP

● COVID-19 2019 
>3,000 SARS-CoV-2 structures

● Określenie pokrewieństwa
● Projektowanie szczepionek
● Identyfikacja leków 

przeciwwirusowych



Koronawirus
SARS-CoV-2 genom

● Genom: RNA
● Białka strukturalne kodowane 

oddzielne
● Białka funkcjonalne kodowane jako 

polipeptyd

● MP: main protease
● PL: papain like proteinase

Yan, W., Zheng, Y., Zeng, X. et al. Structural biology of SARS-CoV-2: open the door for novel therapies. Sig Transduct Target Ther 7, 26 (2022). https://doi.org/10.1038/s41392-022-00884-5

Strategie wykorzystujące dane 
strukturalne

● Szczepionka
identyfikacja immunogennego 
elementu

● Zastosowanie leków 
przeciwwirusowych

● 6VSB
Prefusion 
2019-nCoV spike 
glycoprotein with 
a single 
receptor-binding 
domain up

● 6LU7
The crystal structure of 
COVID-19 main protease 
in complex with an 
inhibitor N3



Organizacja molekularna

Organizacja molekularna 
Jednostka asymetryczna jest najmniejszą 
częścią struktury krystalicznej, do której można 
zastosować operacje symetrii w celu 
wygenerowania kompletnej komórki elementarnej 
(jednostki powtarzalnej kryształu). 

Operacje symetrii najczęściej spotykane w 
kryształach makrocząsteczek biologicznych to 
rotacje, translacje i osie śrubowe (kombinacje 
rotacji i translacji).

Zastosowanie operacji symetrii krystalograficznej 
do jednostki asymetrycznej daje jedną komórkę 
elementarną, która po przetłumaczeniu w trzech 
wymiarach tworzy cały kryształ.



Znaczenie biologiczne
Krystaliczna  jednostka asymetryczna może zawierać:

● jeden zespół biologiczny
● część zespołu biologicznego
● wiele zespołów biologicznych

Zawartość jednostki asymetrycznej zależy od pozycji krystalizowanej 
cząsteczki i jej konformacji w komórce elementarnej. 
W zależności od warunków krystalizacji i lokalnego upakowania mogą 
wystąpić dwa różne scenariusze:

● Kopie makrocząsteczki lub kompleksu w krystalicznej 
komórce elementarnej mają identyczne konformacje i 
zajmują pozycje związane z symetrią. W rezultacie zespół 
biologiczny może składać się z jednej kopii 
makrocząsteczki/kompleksu lub może składać się z dwóch 
lub więcej cząsteczek/kompleksów powiązanych symetrią, 
tworzących większy zespół.

● Kopie makrocząsteczki lub kompleksu przyjmują nieco inne 
konformacje i zajmują unikalne pozycje w krystalicznej 
jednostce asymetrycznej. W rezultacie każda z różnych 
pozycji makrocząsteczki/kompleksu może odpowiadać 
strukturalnie podobnym, ale nie identycznym zespołom 
biologicznym.

Interpretacja komórki 
elementarnej

Zespół biologiczny (czasami określany również jako 
jednostka biologiczna) to zespół makromolekularny, który 
okazał się być lub uważa się, że jest funkcjonalną formą 
cząsteczki. Na przykład, funkcjonalna forma hemoglobiny 
ma cztery łańcuchy.

W zależności od konkretnej struktury krystalicznej, 
operacje symetrii składające się z rotacji, translacji lub ich 
kombinacji mogą wymagać wykonania w celu uzyskania 
kompletnego zespołu biologicznego. Alternatywnie, może 
być konieczne wybranie podzbioru zdeponowanych 
współrzędnych w celu przedstawienia zespołu 
biologicznego. W ten sposób zespół biologiczny może być 
zbudowany z:

● jednej kopii jednostki asymetrycznej
● wielu kopii jednostki asymetrycznej
● części jednostki asymetrycznej



(Nad)interpretacja komórki 
elementarnej

Cząsteczka może czasami wydawać się 
multimeryczna w krysztale na podstawie 
upakowania kryształów. Jednak może nie być 
żadnych dowodów lub biologicznego 
znaczenia na poparcie stanu 
multimerycznego w roztworze. 

Gdy wpis jest przetwarzany, wszystkie 
prawdopodobne złożenia są obliczane na 
podstawie zakopanej powierzchni i energii 
interakcji. Te przewidywane złożenia mogą, 
ale nie muszą pokrywać się z tym, co autor 
uważa za biologicznie istotne dla cząsteczki. 
Zespoły biologiczne zgłoszone we wpisie 
zawierają uwagę wyjaśniającą, czy jest to 
"dostarczone przez autora", "określone przez 
oprogramowanie", czy oba.

Identyfikacja elementów 
kluczowych

● Struktury białek zorganizowane są w 
motywy

● CATH
Class(C), Architecture(A), 
Topology(T), and Homologous 
Superfamily(H)

●  SCOP 
Structural Classification of Proteins



CATH

● Wyszukiwanie
○ Text or ID
○ FASTA
○ Structure

● Wynik
○ “domeny”
○ “elementy funkcjonalne”
○ “ścieżka ewolucyjna”

6VSB

>6VSB 
glycoprotein|Severe acute respiratory 
syndrome coronavirus 2 (2697049)



Superfamily

Classification
Domains



Functional families

SCOP 2

● Wyszukiwanie:
○ Text
○ SCOP ID
○ PDB ID
○ UniProt ID

● Wynik:
○ Klasyfikacja strukturalna



Domena


