Dane strukturalne

Protein Data Bank (1971, 7 struktur)

e  Pierwsze zrédto danych biologicznych
w historii
e  Globalne archiwum struktur:
o hiatek
o DNA/RNA
Otwarty dostep do >210 000 struktur
Kordynatorzy:
o RCSBPDB (US)
PRBe (EMBL-EBI)
PDB;j (Japonia)
PDBc (Chiny)

EMDB (3DEM)
BMRB (NMR)

O O O O O O

Dostepne dane

rcsh.org:

e  >210000 struktur PDB
>1 000 000 modeli komputerowych
(Computed Structure Models, CSM)
o AlphaFold DB
o ModelArchive
e Narzedzia do:
o wizualizacji i analizy
o oceny jakoSci struktur
o analizy sekwencji

Experimental Models
Protein Data Bank

Search &
Browse

) AlphaFold DB

=¥ ModelArchive
Computational Models

Custom
tools for

3D visualization
and analysis

Structure
quality analysis

Sequence
analysis
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RCSB Protein Data Bank (RCSB PDB) enables breakthroughs in rch Molecule of the Month
science and education by providing access and tools for exploration,

visualization, and analysis of

2 Deposit [ Experimently-dotermined 30 strctures fom th Protoin Data
Bank (PDB) archive

Q search ) Computed Structure Models (GSW) rom AphaFold DB and
ModelArchive

Edl Visualize These data can be explored n contex! of exteral annotations providing

astructural view of biology.

Analyze

Explore

£ Download
NEW
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Hyaluronidases

Latest Entries asor Features & Highiights Publications -

Register for the March 28 Office Hour i
rator

o Ask A Biocur
Want o learn more about deposition,

validation, and biocuration? Join us for a
virtual offce hour and bring YOUR
questions about OneDep, pdb_extract,
the PDBXImmCIF format, fve-character
CCD IDs, and more.

March 4 i International HPV
Awareness Day
Buid a paper model o the capsid protein
used i vaceines that prevent cenvical

» 02292024

Ay _ | February 29 Rare Disease Day

Znaczenie danych
strukturalnych

e  SARS-CoV 2002

>170 SARS-CoV structuresPD
e  MERS-CoV 2012

>100 MERS-CoV structuresP
e COVID-192019

>3,000 SARS-CoV-2 structures

Okreslenie pokrewierstwa
Projektowanie szczepionek
Identyfikacja lekdw
przeciwwirusowych

RNA-dependent ANA Poymerase
o1
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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/10.1038/541392-022-00884-5
e 6VSB
Strategie wykorzystujace dane Prefusion
strukturalne 2019-nCoV spike
glycoprotein with
e  Szczepionka asingle
identyfikacja immunogennego receptor-binding
elementu domain up

e  Zastosowanie lekow
przeciwwirusowych

e 6LU7

The crystal structure of
COVID-19 main protease

in complex with an
inhibitor N3
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Structural basis of human clamp sliding on DNA
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Organizacja molekularna

Jednostka asymetryczna jest najmniejsza
czescig struktury krystalicznej, do ktérej mozna
zastosowac operacje symetrii w celu
wygenerowania kompletnej komérki elementarnej
(jednostki powtarzalnej krysztatu).

Operacje symetrii najczesciej spotykane w
krysztatach makroczasteczek biologicznych to
rotacje, translacje i osie Srubowe (kombinacje
rotacji i translacji).

Zastosowanie operacji symetrii krystalograficznej
do jednostki asymetrycznej daje jedng komérke
elementarng, ktéra po przettumaczeniu w trzech
wymiarach tworzy caty krysztat.
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Znaczenie biologiczne

Krystaliczna jednostka asymetryczna moze zawierac:

. jeden zespét biologiczny
. cze$¢ zespotu biologicznego
. wiele zespotéw biologicznych

Zawartos¢ jednostki asymetrycznej zalezy od pozycii krystalizowanej
C iijej ji w komérce j

W zaleznosci od warunkow krystalizacji i lokalnego upakowania moga
wystapi¢ dwa rozne scenariusze:

. Kopie mak ki lub wkry.
komérce elementarnej majg identyczne konformacije i
zajmuja pozycje zwigzane z symetrig. W rezultacie zespét
biologiczny moze sktadac sie z jednej kopii
makroczasteczki/kompleksu lub moze sktadac sig z dwoch
lub wigcej czasteczek/kompleksow powiazanych symetria,
tworzacych wiekszy zespét.

o Kopie makroczasteczki lub kompleksu przyjmujg nieco inne
konformacje i zajmujg unikalne pozycje w krystalicznej
jednostce asymetrycznej. W rezultacie kazda z réznych
pozycji makroczasteczki/kompleksu moze odpowiada¢
strukturalnie podot ale nie identy I
biologicznym.

Asymmetric unit with one biological
assembly

Entry 2hhb contains one hemoglobin
molecule (4 chains) in the asymmetric unit.

Asymmetric unit with a portion of a Asymmetric unit with multiple biological
biological assembly assemblies

Entry 1out contains half a hemoglobin Entry 1hv4 contains two hemoglobin
molecule (2 chains) in the asymmetric unit. = molecules (8 chains) in the asymmetric
A crystallographic two-fold axis generates unit.

the other 2 chains of the hemoglobin

molecule.

Interpretacja komarki
elementarnej

Zespot biologiczny (czasami okreslany réwniez jako
jednostka biologiczna) to zesp6t makromolekularny, ktory
okazat sie by¢ lub uwaza sie, ze jest funkcjonalng forma
czgsteczki. Na przyktad, funkcjonalna forma hemoglobiny
ma cztery fancuchy.

W zaleznosci od konkretnej struktury krystalicznej,
operacje symetrii sktadajgce sie z rotacji, translacji lub ich
kombinacji moga wymagac wykonania w celu uzyskania
kompletnego zespotu biologicznego. Alternatywnie, moze
by¢ konieczne wybranie podzbioru zdeponowanych
wspotrzednych w celu przedstawienia zespotu
biologicznego. W ten sposdb zespét biologiczny moze by¢
zbudowany z:

° jednej kopii jednostki asymetrycznej
° wielu kopii jednostki asymetrycznej
. czesci jednostki asymetrycznej

Biological assembly composed of one

copy of the asymmetric unit

In entry 2hhb, the biological assembly is
equivalent to the asymmetric unit.

No operations are necessary.

Biological assembly composed of Multiple biological assemblies in the
multiple copies of the asymmetric unit asymmetric unit

In entry 1out the biological assembly In entry 1hv4 the biological assembly is
includes two asymmetric units. one-half of the asymmetric unit.

Application of a crystallographic symmetry The entry contains two structurally similar,
operation (a 180 rotation around a but not entirely identical copies of the
crystallographic two-fold axis) produces the  biological assembly within the crystal
complete biological assembly. asymmetric unit.




(Nad)interpretacja komorki

elementarnej

Czasteczka moze czasami wydawac sie R P ) P ST T S,
. . symmetric unit (monomer; uthor 1o are Determinet oftware Determine: lological

multimeryczna w krysztale na podstawie Biological Assembly (i ) Assembly (dimer)

upakowania krysztatéw. Jednak moze nie by¢
zadnych dowodéw lub biologicznego
znaczenia na poparcie stanu
multimerycznego w roztworze.

Gdy wpis jest przetwarzany, wszystkie
prawdopodobne ztozenia sg obliczane na
podstawie zakopanej powierzchni i energii - i

int keii. T id tozeni The asymmetric unit is a monomer. These The "author provided" and "software The software, PISA, predicts that this

n EI'E'I CJl. e przewi y“{ane Ziozenla moga, are the deposited coordinates. determined" biological assemblies are both  molecule may also form a dimer. Hence the
ale nie muszg pokrywac Sig z tym, Co autor monomers. second biological assembly is only
uwaza za biologicznie istotne dla czasteczki. Taoftware defemmined:;

Zespoty biologiczne zgtoszone we wpisie

zawierajg uwage wyjasniajacg, czy jest to

"dostarczone przez autora’, "okreslone przez

oprogramowanie", czy oba.

Identyfikacja elementow
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Superfamily

Download as Py

These superposition figures provide an indication of the relative distance and position of secondary structure elements of
structural domains within CATH superfamilies. Image are generated by the 2DProts database

These images have been generated from a superposition of the 1 representative domains within this superfamiy. When

choosing how 1o superpose the structures, mare emphasis is given to residues that are structurally similar (according to
SSAP). This often highlights a highly conserved "core” even in with substantial i di

ty-

Classification
Domains

CATH Classification

Level CATH Code Description
€] 2 Mainly Beta
Q 260 ‘Sandwich

) 260.120 Jelly Rolis
[+ 260.120.960

‘Spike glycoprotein, N-terminal domain
CATH Domains (clustered by sequence similarity)
o

595,
guarantead to share at least 35% sequence identty.

. 560,
535 cluster are

Forexampl,

G Reset View




Functional families

Browse Functio

Displaying 2 FunFams

Function Family (FunFam)
ID Name
Spike glycoprotein

2 Spike glycoprotein

nal Families

Filter FunFams by Keywords

Total Structural PDB
Sequences Enzyme? Structure? Representative Sites?
32 - =

19 B 3r4dD00 g

Alignment Diversity
(0-100)

58

654

Search SCOP

Keyword and ID search Sequence search

Enter free text, SCOP ID, PDB ID or UniProt ID

( Go

Search results for 6vsb

Domains [12] Represented [ 24 ]

o 8092466 6VSB A:335-526

o 8092467 6VSB A:335-526

o 8092468 6VSB A:27-293

o 8092469 6VSB A:27-293

o 8092470 6VSB A:717-1068
o 8092471 6VSB A:717-1068
o 8092472 6VSB A:1074-1146
o 8092473 6VSB A:1074-1146
o 8092660 6VSB A:529-592

o 8092661 6VSB A:529-592

o 8092662 6VSB A:593-699

o 8092663 6VSB A:593-699

ed under CC BY 4.0
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