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http://www.ncbi.nlm.nih.gov/Genbank/

Crecimiento de la base de 

datos del GenBank



Crecimiento de la base de 

datos del PDB

http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do



Crecimiento de la base de 

datos del PDB

http://www.rcsb.org/pdb/home/home.do



>55 .10
6

secuencias proteicas

55.000 estructuras conocidas

1.300 folds (estable)



Predicción de una estructura tridimensional a partir de la

secuencia de aminoácidos de interés. Se utilizan como molde

proteínas homólogas cuyas estructuras se conocen.

Metodología basada en que proteínas con función similar tienen

características estructurales similares.
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35%                                                                     Modelado Comparativo

10 – 30 %                                                                      “Threading” 

0 – 10 %                                                                         “ab initio”

Identidad de secuencia                           Métodos



Construcción del modelo

cuerpos rígidos             restricciones espaciales

Similitudes

Calidad de estructura

Condiciones

Presencia de ligandos

Estructura secundaria

Motivos secuenciales

Sitio activo

Modelo final

MODELLER
SWISS-MODEL

(spdv-Viewer)

PROCHECK

WHATCHECK

PROSAII

Validación del modelo

estereoqca.        conformacional energética

Alineamiento

apareado                    múltiple    

Identificación de Referencias

sec/sec sec/estruc

Dinámica molecular: relajación 



Dada una secuencia ACDEFG 

se enfrenta a una librería de 

plegamientos conocidos

Adaptado de 

"The Proteomics Handbook" 

Andrew E. Torda



Encontrar el mejor arreglo 

espacial para la secuencia 

ACDEFG

Adaptado de 

"The Proteomics Handbook" 

Andrew E. Torda



El mejor modelo para la 

secuencia ACDEFG será el de 

menor energía

3D-PSSM           GENETHREADER          THREADER3



Modelado “Ab-initio”

Basado en los experimentos de Anfinsen en los años 60

Predecir la estructura nativa que adoptará una proteína sólo a 

partir de su secuencia. 

El desafío es emplear este método para la anotación a gran 

escala de estructuras



Tomado de Fiser et al., 2000 en “Computational Biochemistry and Biophysics “
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Reconocer las limitaciones del modelo

Un modelo no es correcto o erróneo sino 
útil o no.


