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II dalis – Bioinformatinė (analitinė) 

Darbo dalies  eiga: (slenkstinis ir patenkinamas lygis) 

1. Uniprot duomenų bazėje (www.uniprot.org) susirandamos analizuojamų baltymų struktūros: 

a. Paieškos langelyje įrašomas fermento pavadinimas anglų k. ir organizmo pavadinimas 

lotynų k., pvz.: catalase Solanum tuberosum, catalase Malus domestica, catalase Musa acuminata. 

Spaudžiama „Search“. 

 
 

b. „Entry“ stulpelyje pasirenkamas ieškomas variantas: 

 
 

c. Norint surasti baltymo struktūrą, kairėje pusėje pasirankama „Structure“: 

 
 

d. Atsidariusiame lange matoma baltymo struktūra. Su pele galima ją patyrinėti: 

pasukinėti, apversti, priartinti arba nutolinti. Norint struktūrą atsisiųsti, paspaudžiamas atsisiuntimo 

mygtukas: 

 
 

  

http://www.uniprot.org/
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2. Baltymo struktūra analizuojama Protein.plus įrankiu (www.proteins.plus).  

a. Atsidariusiame lange spaudžiama „Parinkti“ ir surandama atsisiųsta baltymo struktūra 

.pdb formatu ir spaudžiama „Go!“: 

 
b.  Kairėje pusėje matoma įkelta baltymo struktūra, ją taip pat galima patyrinėti: žemiau 

esančiuose pasirinkimuose pakeisti foną (Background), keisti baltymo atvaizdavimo stilių (Protein), 

parodyti baltymo paviršių (Surface): 

 
c. Siekiant surasti baltymo aktyvųjį centrą, dešinėje pusėje pasirenkamas DoGSite3 

įrankis ir spaudžiamas raudonas mygtukas su jo pavadinimu: 

  
d. Spaudžiamas raudonas mygtukas „Calculate“. 

e. Po kiek laiko pasibaigus skaičiavimams, įrankis parodo sąrašą identifikuotų kišenių 

baltymo struktūroje, kurios galėtų būti aktyvusis centras. Norint pamatyti kišenę baltymo 

struktūroje (kairėje pusėje), reikia pažymėti arba atžymėti akytės simbolį prie identifikuotos 

kišenės: 

 

http://www.proteins.plus/
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3. Tiriamų fermentų aktyviųjų centrų palyginimas. 

a. Sąrašo viršuje esanti kišenė dažniausiai ir būna aktyvusis centras. Lentelėje 

pateikiamos jos savybės: paviršiaus plotas (Surface) ir tūris (Volume), matavimo vienetai – 

angstremai (Å) – 10-10 metro, arba viena dešimtoji nanometro. Šio fermento aktyvaus centro 

parametrus – paviršiaus plotą ir tūrį galima užsirašyti ir vėliau palyginti su kitais fermentais: 

 
b. Uniprot ir proteins.plus analizės kartojamos su kitais tiriamais fermentais. 

Palyginamos jų aktyviųjų centrų savybės. 

Sudaroma lentelė, joje- palyginimui surašomi tūrio, paviršiaus ploto, gylio parametrai. 

Nagrinėjimui pasirenkami kiti fermentai, pavyzdžiui, amilazė. 

4. Parengiamos išvados, paaiškinama, kodėl buvo gauti tokie duomenys. 
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Struktūrinio darbo eiga: (pagrindinis ir aukštesnysis  lygis ) 

1. Uniprot duomenų bazėje (www.uniprot.org) susirandamos analizuojamų baltymų sekos: 

a. Paieškos langelyje įrašomas fermento pavadinimas anglų k. ir organizmo pavadinimas 

lotynų k., pvz.: catalase Solanum tuberosum, catalase Malus domestica, catalase Musa acuminata. 

Spaudžiama „Search“: 

 
b. „Entry“ stulpelyje pasirenkamas ieškomas variantas: 

 
c. Norint surasti baltymo seką, kairėje pusėje pasirankama „Sequence“: 

 

d. Norint gauti aminorūgščių seką, spaudžiamas atsisiuntimo mygtukas: 

 

e. Atsidariusi seka nukopijuojama į teksto redaktorių arba nukopijuojama į iškarpinę 

(ctrl+C). 

  

http://www.uniprot.org/
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2. Baltymo struktūra modeliuojama Alphafold3 įrankiu (https://alphafoldserver.com/). 

Atsidarius įrankį, reikia prisijungti su Google paskyra (įrankiui reikalinga aktyvi Google 

paskyra). 

a. Nukopijuota baltymo aminorūgščių seka įklijuojama į sekos langą: 

 
b. Spaudžiamas mėlynas mygtukas „Continue and preview job“, tuomet „Confirm and 

submit job“.  

c. Darbo eiga rodoma lentelėje apačioje. Struktūros modeliavimas įprastai užtrunka apie 

kelias minutes: 

 
d. Modeliavimui pasibaigus, atsiranda varnelės simbolis. Paspaudus ant darbo 

pavadinimo, atsidaro struktūros langas. Struktūrą galima su pele patyrinėti: pasukinėti, apversti, 

priartinti arba nutolinti. Norint struktūrą atsisiųsti, spaudžiamas „Download“ mygtukas: 

 
e. Sumodeliuota baltymo struktūra atsisiunčiama .zip kataloge. Prieš tolimesnius 

žingsnius reikia išsiarchyvuoti katalogą (su winzip, 7zip ar panašiais įrankiais).  

f. Sumodeliuota baltymo struktūra pateikta .cif formatu, tačiau tolimesnei analizei reikia 

.pdb formato, todėl reikia konvertuoti failą. Tam naudojamas mmCIF (https://project-

gemmi.github.io/wasm/convert/cif2pdb.html) ar panašus įrankis. mmCIF įrankyje spaudžiama 

https://alphafoldserver.com/
https://project-gemmi.github.io/wasm/convert/cif2pdb.html
https://project-gemmi.github.io/wasm/convert/cif2pdb.html
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„Parinkti“ ir išarchyvuotame kataloge randamas failas, kuris vadinasi „fold_........._model_0“: 

 
g. Po konvertavimo spaudžiamas žalias mygtukas „Doqnload PDB“ ir atsisiunčiama 

baltymo struktūra .pdb formatu. 

 

3. Baltymo struktūra analizuojama Protein.plus įrankiu (www.proteins.plus).  

a. Atsidariusiame lange spaudžiama „Parinkti“ ir surandama atsisiųsta baltymo struktūra 

.pdb formatu ir spaudžiama „Go!“: 

 
b.  Kairėje pusėje matoma įkelta baltymo struktūra, ją taip pat galima patyrinėti: žemiau 

esančiuose pasirinkimuose pakeisti foną (Background), keisti baltymo atvaizdavimo stilių (Protein), 

parodyti baltymo paviršių (Surface): 

 
c. Siekiant surasti baltymo aktyvųjį centrą, dešinėje pusėje pasirenkamas DoGSite3 

įrankis ir spaudžiamas raudonas mygtukas su jo pavadinimu: 

  

http://www.proteins.plus/
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d. Spaudžiamas raudonas mygtukas „Calculate“. 

e. Po kiek laiko pasibaigus skaičiavimams, įrankis parodo sąrašą identifikuotų kišenių 

baltymo struktūroje, kurios galėtų būti aktyvusis centras. Norint pamatyti kišenę baltymo 

struktūroje (kairėje pusėje), reikia pažymėti arba atžymėti akytės simbolį prie identifikuotos 

kišenės: 

 
4. Tiriamų fermentų aktyviųjų centrų palyginimas. 

a. Sąrašo viršuje esanti kišenė dažniausiai ir būna aktyvusis centras. Lentelėje pateikiamos 

jos savybės: paviršiaus plotas (Surface) ir tūris (Volume), matavimo vienetai – angstremai (Å) –   

10-10 metro, arba viena dešimtoji nanometro. Šio fermento aktyvaus centro parametrus – paviršiaus 

plotą ir tūrį galima užsirašyti ir vėliau palyginti su kitais fermentais: 

 
b. Uniprot, Alphafold3 ir proteins.plus analizės kartojamos su kitais tiriamais fermentais. 

Palyginamos jų aktyviųjų centrų savybės. 

 

 

 


