Gyvybés molekuliy galerija
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Ar norétuméte iS labai arti pamatyti baltymus,
DNR, RNR, i§ visy pusiy apziuréti jy molekules,
pamatyti kiekvieng jy atomg ir netgi ,,jlisti“ j jy
vidy?
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Taikant specialius metodus ir naudojant tam tikrg aparatiirg, molekules galima nufotografuoti. Jy nuotraukos
dedamos | duomeny bazes. Dideliy molekuliy (baltymy, DNR) erdviné¢ struktiira dazniausiai nustatoma
pasitelkiant kristalografija. Pirmiausia sudaromos salygos, kurioms esant tiriamos molekulés suformuoja
kristalus. Gautas kristalas perSvieCiamas rentgeno spinduliais ir pagal tai, kaip kristale esancios molekulés
iSsklaido spindulius, nustatoma ir apraSoma visy molekulés atomy padétis erdvéje. Remiantis surinktais
duomenimis, molekulés struktiira pateikiama kompiuterio ekrane (1 pav.). Taigi, kaip atrodo molekulé, pirmieji
pamato biochemikai kristalografai.

1 pav.: a — baltymo tretiné struktra, b — aminoraigs¢iy atomy erdvinis i$sidéstymas

Baltymy duomeny bazéje Protein data bank (PDB) Siuo metu saugoma apie 69 000 baltymy struktiiry ir kasdien
juy dauggja. Ten galite rasti ne tik pavieniy baltymy, bet ir biologiSkai svarbiy baltymy, baltymy ir
nukleoriig§¢iy, taip pat baltymy ir jvairiy mazos molekulinés masés junginiy, pavyzdZziui, monosacharidy,
kompleksy struktiiry (2 pav.).
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b — gliukozé fermento aktyviajame centre. Siuose paveiksluose pavaizduota, kaip baltymo
polipeptidinés grandinés iSsidésto erdvéje.

2 pav.: a— baltymo ir DNR kompleksas,

Daugiausia tokiomis duomeny bazémis naudojasi biochemikai. Zinant baltymo erdvine struktiirg, kaip jis
sgveikauja su kitomis molekulémis, galima numanyti, ne tik kokias funkcijas jis atlieka, bet ir veikimo
mechanizma. Nagrinéjant baltymo struktiirg iSkelta hipotezé patikrinama eksperimentiskai. Arba atvirksciai —
eksperimenty rezultatai gali biiti paaiSkinti remiantis tiriamojo baltymo struktiira. Jei eksperimentai patvirtina
numanomag veikimo mechanizmg, galima modeliuoti, kaip ji valdyti, pavyzdziui, kuriant vaistus.

Apsilankykite PDB svetainéje www.pdbe.org. Pirmajame puslapyje pamatysite, kaip rasti jus dominancig
struktiirg ir kokios informacijos apie jg galite gauti. PaieSkos langelyje (Search) parasykite dominancio baltymo
tiksly pavadinimg (pavyzdziui, haemoglobin) arba unikaly keturiy simboliy koda (PDB ID), zymintj konkre¢ia
tam tikro junginio (komplekso) struktiira, pavyzdziui, 1nt2. Jei nezinote baltymo pavadinimo, sistema gali
parinkti visiSkai atsitikting struktiirg arba atsitikting struktiirg su pasirinktu pozymiu (Find a random PDB
entry...). Prie strukttiros apra§ymo matysite ir veiksmy, kuriuos galite su ja atlikti, sgrasa. Paspaude mygtuka
Visualisation, galésite pasirinkti struktiiros vaizdavimo programa (Astex view, Open Astex ir Jmol). Isbandykite
jas visas. Kompiuterio ekrane esancig baltymo (komplekso) struktiirg galima visaip vartyti, keisti jos
vaizdavimo btida, pavyzdZziui, rodyti: visus atomus ir rySius (ball and stick), kaip polipeptidinés grandinés
iSsidésto erdvéje (cartoon) ar visg strukttiros uzimama erdve (Sphere) ir pan. (3 pav.).

3 pav. Ta pati struktiira, pavaizduota skirtingais bidais: a — rodomi visi  |b — polipeptidinés grandinés i$sidéstymas C — visa atomy uzimama erdvé (sphere)
atomai ir rySiai (ball and stick), (cartoon),

Sitlau panagrinéti struktiira, Zymima kodu Smht: matysite DNR, baltyma, katalizuojanti DNR metilinimo
reakcijg, ir mazg molekulg — kofaktoriaus liekang (kofaktorius — tai mazos molekulinés masés organinis arba
neorganinis junginys, lemiantis fermento aktyvuma.). Astex view vaizdavimo programoje pasirinke Magic lens,
galésite lengvai surasti, kur yra DNR, 0 kur kofaktorius (4 pav.).
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4 pav.: a — baltymo, DNR ir kofaktoriaus komplekso struktiira, b — DNR ir kofaktorius

PDBE.org paveikslai

Miglés Tomkuvienés pasiilymai tiriamajam darbui

Pavieniy baltymy ir jy kompleksy molekulés gali biti jvairios formos, pavyzdziui, siiily, rutulio, gélés, pasagos.
Paieskokite, kokiy formy dar gali biiti. Kaip susijusi baltymy molekuliy forma ir jy funkcijos?

Pasirink¢ meniu elementg Chemistry, pamatysite, kokios aminortigstys ir kokiais rySiais sgveikauja su ligandais
(DNR, mazos molekulinés masés molekulémis). Panagrinékite:

1) kokios aminortigStys sgveikauja su ligandu,
2) kas dazniau sudaro rysius: pagrinding ar Soniné aminoriigsciy grandine,
3) kiek aminortig§¢iy vidutiniSkai sgveikauja su ligandu,

4) kaip atsakymai j pirmuosius tris klausimus priklauso nuo nagrinéjamo ligando (palyginkite, pavyzdziui,
DNR, gliukoze ir (arba) savo pasirinktg junginj).

Pasirinkite jus dominant] junginj ar metalo jona (pavyzdZiui, gliukozg, geleZies jona, vario jong) ir
panagrinékite, kokie baltymai su juo sgveikauja ir kaip Si sgveika susijusi su ty baltymy atlickamomis
funkcijomis lastel¢je.

Palyginkite jvairiy metaly jonus: su kokiais metaly jonais baltymai daugiausia sudaro kompleksy, kokig
funkcija jie atliecka? Sudarykite metaly, sudaranciy kompleksus su baltymais, eile pagal tokiy kompleksy
skaiCiy. Ar metalo vieta eiléje keisis, jei kompleksus sugrupuosite pagal organizmus, 1§ kuriy tie kompleksai
i8skirti? Smagaus apsilankymo gyvybés molekuliy galerijoje!
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