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Motive in Proteinen

- Multiples Alignment von Sequenzen, die alle mit einer Funktion
in Verbindung gebracht werden
- Beispiel: Plant hemoglobins signature

CLUSTAL format alignoment of matches to FROSITE PsS00208
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Motiv-Datenbanken

. Pfam

- Seeds und dann weitere Detektion mit HMM
- ProDom

- Findet Proteinfamilien mit PSI-Blast
- Prosite

- Multiple Alignments von bekannten Proteinfamilien

. Blocks
- Berechnet Alignments von Pfam, ProDom, ... neu
- Interpro

- Integrated Resources of Proteins Domains and Functional Sites

- Integriert Informationen von allen Motiv-Datenbanken
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Informationen aus Prosite

Feld Beschreibung Kardinalitat
ID Identifikation; Typ 1
AC Accession Nummer 1
DE Description 1
PA Pattern 1
DR Database reference to n
Swiss-Prot

http://www.expasy.org/prosite/prosuser.html
L]
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Die Pattern Line

Der standart IUPAC Einbuchstaben Code flir die Aminosauren
wird genutzt
- Genauso wie bei der Swiss-Prot Sequenz
Das Symbol 'X' steht fiir eine Position, wo genau eine
Aminosaure akzeptiert wird
- Entspricht einem ".' bei den reguldren Ausdriicken
Eine der Aminosauen, die in den eckigen Klammen '[ ]' steht,
kann an dieser Position vorkommen.
- Beispiel: [ALT] steht fiir Ala oder Leu oder Thr.
Aminosauren, die in geschweiften Klammern '{ }' stehen,
kénnen an dieser Position nicht vorkommen, alle anderen schon
- Beispiel: {AM} bedeutet jede Aminosaure auBer Ala und Met.
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Die Pattern-Line - cont.

Jedes Element eines Pattern wird durch ein '-' getrennt.
Wiederholungen eines Elements werden durch einen in
Klammern geschriebenen Zahlenwert im AnschluB an das
Element ausgedriickt
- Beispiele: x(3) entspricht x-x-x,
- X(2,4) entspricht x-x oder x-x-x oder x-X-X-X.
Wenn ein Pattern auf den Anfang oder das Ende beschrankt ist,
dann beginnt es mit dem '<' Symbol oder endet mit dem '>'
Symbol.
- In einigen seltenen Fallen kann das '>' auch in eckigen Klammern
stehen.
- 'F-[GSTV]-P-R-L-[G>]' bedeutet, dass 'F-[GSTV]-P-R-L-G' oder 'F-
[GSTV]-P-R-L>'
Ein Punkt beendet das Pattern
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Die Pattern-Line - Beispiele

PA [AC]-x-V-x(4)-{ED}.

Dieses Pattern bedeutet:
- [Ala or Cys]-any-Val-any-any-any-any-{any but Glu or Asp}
- [AC].V.{4}["E"D]

PA  <A-x-[ST](2)-x(0,1)-V.

Dieses Pattern, das am Anfang einer Kette stehen muB ('<),

wird Ubersetzt als
- Ala-any-[Ser or Thr]-[Ser or Thr]-(any or none)-Val
AA[ST2}.{0,1}V
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Aufgabe 5.1 - Integrieren von
Prosite

Integrieren von Prosite
- mit vorgegebenen Schema

Laden der Daten

SQL Anfragen auf der erweiterten Datenbank stellen

- finden der Pattern in den Swiss-Prot Sequenzen (iber regulare

Ausdriicke
. speichern der urspriinglichen Pattern
. des daraus resultierenden reguldren Ausdrucks
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Verbindung zu Swiss-Prot

. Uber die in DR angegebenen Links
- T true positive

- N false negative; Sequenz, die zur Familie gehort, aber nicht
dem Pattern entspricht

- P partielle Sequenz, das Pattern liegt ausserhalb der Sequenz
- ? Sequenz gehort maglicherweise zur Familie
- F Sequenz hat das Pattern, gehoért aber nicht zur Familie

- Uber das eigentliche Pattern
- PostgreSQL hat regular expressions

- http://www.postgresql.org/docs/7.4/interactive/functions-
matching.html#FUNCTIONS-POSIX-REGEXP

- ahnlich méchtig wie Perl oder Java
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In-house Datenbank <> Public

1 4 1
ddldDdSCS
- Public databases
- Immer aktuell (Nutzer andert die Daten dort)
stellen
. groBe Releases
- 'weekly' updates

In-house Databases

Anfragen missen nicht an 6ffentlich zugangliche Seiten gesandt
werden

Daten kdnnen in-house verandert werden
Probleme bei Aktualitat
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Update prozel3

- Alle Datenbanken stellen
- standig
- aber in unregelmaBigen Abstanden
neue Daten zur Verfiigung

.- Daten miissen auch in die In-house Datenbank
- Manuell: Jede Woche einmal nachsehen
unglaublich miihsam
- Automatisch - cron job:
- ein script, das erkennt ob eine neue Version verfiigbar ist
. diese herunterladt
und in die Datenbank einspielt
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Daten auf ftp-Seiten

- Nutzen des Filetransfers tiber FTP
- viele biologische Daten sind von FTP-Seiten zu erhalten
- werden standig, aber in unregelmaBigen Abstdnden aktualisiert

. Automatisieren

- Je nach Interesse und Aktualisierungszeiten der Datenquelle ein
Script ausfiihren, das eine neue Version herunterladt und in die
Datenbank schreibt.
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FTP - Server auf paprika

Prosite-daten
- ftp://ca.expasy.org/databases/prosite/release_with_updates/

ftp://paprika.hu-berlin.de/prosite
- ist nur von Paprika aus zu erreichen
- arbeitet von 8:00 — 23:00 Uhr

Daten auf paprika
- prosite_new.dat  Neueste Version - bleibt unverandert

- prosite.dat wird alle 30 Minuten durch eine neue Version
ersetzt
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Aufgabe 5.2 — Prasentation

'Live' Prasentation der Lésung

Zeigen Sie, dass das automatische Herunterladen einer neuen
Version funktioniert

- auf paprika
— mit Eintragen in die Datenbank

Daten werden dann alle 5 Minuten erneuert
Nur die neueste Version muf3 vorhanden sein!
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Fragen?

Aufgabe 5 auf der Web-page
Folien auf der Web-page
Daten auf paprika unter

- prosite_new.dat unter /daten/mdb/prosite/
- bzw. Uber ftp

Losung bis 22.06. , 17 Uhr per e-mail oder in RUD25 1V.104
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