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Ο σκοπός της εργασίας είναι να πραγματοποιηθεί homology modeling σε μία 

πρωτεΐνη από την πτυχιακή εργασία του κάθε φοιτητή. Για το σκοπό αυτό, 

πραγματοποιήθηκε download σε συγκεκριμένα χρήσιμα προγράμματα ενώ 

ερευνήθηκαν οι πρωτεΐνες της πτυχιακής εργασίας ως προς ορισμένα χαρακτηριστικά 

τους. Τα χαρακτηριστικά πρέπει να είναι τρία:  

1. άγνωστης  δομής (να μην υπάρχει αυτούσια στην PDB)  

2. να υπάρχουν ομόλογες πρωτεΐνες γνωστής δομής  

3. η πρωτεΐνη να προσδένεται  σε κάτι μικρομοριακό  

Μετά από ενδελεχή έρευνα των διαφόρων πρωτεϊνών της πτυχιακής εργασίας, βρέθηκε 

μία πρωτεΐνη, η Cdc 6 (Cell division cycle 6 protein), η οποία πληρεί τις παραπάνω 

προϋποθέσεις. Για τον σκοπό αυτό έγινε αρχικά αναζήτηση στις βάσεις NCBI και 

συγκεκριμένα στην πρωτεϊνική βάση του NCBI 

(https://www.ncbi.nlm.nih.gov/protein/AAN10296.1 ) και στη συνέχεια στην PDB 

(http://www.rcsb.org/pdb/results/results.do?tabtoshow=Current&qrid=E7F6AB50). 

Στην PDB δεν βρέθηκε κάποια τριτοταγή δομή, μόνο σε συνδυασμό με άλλες πρωτεΐνες 

ως ολοένζυμα. Για την επαλήθευση του αποτελέσματος χρησιμοποιήθηκε και η βάση 

The Protein Model Portal, η οποία επιβεβαίωσε το γεγονός ότι δεν υπάρχει γνωστή 

τριτοταγή δομή για την Cdc 6  (https://www.proteinmodelportal.org/ ). Για τον έλεγχο 

της δεύτερης παραμέτρου πραγματοποιήθηκε Protein BLAST στο NCBI. Η διαδικασία 

που ακολουθείται είναι η εξής :  

1. Στην κατάλληλη περιοχή προστίθεται η αλληλουχία FASTA. 

2. Η εργασία ονομάζεται cdc 6. 

3. Ως Database επιλέγεται η Protein Data Bank (PDB). 

4. Στο Program Selection το blastp. 

5. To blast πραγματοποιείται.    

Τα αποτελέσματα που προκύπτουν παρουσιάζονται στην παρακάτω εικόνα, και 

έχουν τοποθετηθεί στην σειρά ανάλογα με το ποσοστό ομοιότητας.  

  

Για την τρίτη παράμετρο χρησιμοποιείται η βάση Ligand Summary Report της PDB. 

Προκύπτουν 99 προσδέτες, μερικοί από τους οποίους είναι μικρομοριακοί, όπως το 

ΑΤΡ, το 78Μ, το 3G8, το 3GS.   

 

https://www.ncbi.nlm.nih.gov/protein/AAN10296.1
http://www.rcsb.org/pdb/results/results.do?tabtoshow=Current&qrid=E7F6AB50
https://www.proteinmodelportal.org/


Modeller  

Το Modeller είναι ένα λογισμικό τύπου Python, το οποίο χρησιμοποιείται για την εύρεση 

της δομής μίας πρωτεΐνης. Αφού με την κατάλληλη διαδικασία γίνει το download του 

προγράμματος, το Modeller είναι έτοιμο για χρήση.  

Η πρώτη διαδικασία είναι να βρεθούν τα απαραίτητα δεδομένα :  

1. Εύρεση στην πρωτεϊνική βάση του NCBI το λήμμα για την ανθρώπινη cdc 6.  

2. Εύρεση της πρωτεϊνικής αλληλουχίας σε μορφή FASTA. Η αλληλουχία 

αποθηκεύεται και διαβάζεται μέσω του notepad. 

  

3. Στη συνέχεια πραγματοποιείτε BLAST για την εύρεση παρόμοιων αλληλουχιών. 

Τα αποτελέσματα έχουν ήδη περιγραφεί παραπάνω.  

4. Στη συνέχεια επιλέγονται τα πρώτα τέσσερα αποτελέσματα. Και για τα πρώτα 

τέσσερα αποτελέσματα πραγματοποιείται έλεγχος στην PDB για την εύρεση των 

δομών τους. Και στα τέσσερα αποθηκεύονται τα αρχεία σε PDF file (text) δομή.     

5. Η ταυτότητα της αλληλουχίας είναι η 273122, δεν υπάρχει καμία περιγραφή για 

το είδος της αλληλουχίας και το μοριακό της βάρος είναι 560 αμινοξέα.  

Η δεύτερη διαδικασία είναι να προετοιμαστούν κατάλληλα τα δείγματα ώστε να είναι 

συμβατά με το πρόγραμμα.  

1. Αρχικά στο notepad όπου ήταν η αλληλουχία FASTA, την τροποποιούμε 

κατάλληλα με βάση το δείγμα που υπάρχει στο Modeller. Σημαντικό είναι να 

μην παραβλέψουμε την προσθήκη του * που υποδηλώνει και το τέλος της 

αλληλουχίας.  

2. Τόσο η αλληλουχία FASTA όσο και τα τέσσερα PDB αρχεία που είχαν 

αποθηκευτεί προηγουμένως αποθηκεύονται στο Modeller με τα ονόματα qseq 

και tseq[1-4] αντίστοιχα. 

3. Στη συνέχεια αντιγράφεται ο δεύτερος πίνακας του tutorial στο wordpad.  

4. Τα ονόματα στο αρχείο διορθώνονται. 

5. Στη συνέχεια αποθηκεύεται στο Modeller με το ονόμα script1.  



6. To ίδιο πραγματοποιείται και για το αρχείο το δεύτερο και ονομάζεται script2. 

 
7. Με τις κατάλληλες αλλαγές τροποποιείτε και ο τρίτος πίνακας. 

 
8. Παρόμοια και ο τέταρτος. 

 



9. Παρόμοια και ο πέμπτος που αφορά την αξιολόγηση των αποτελεσμάτων του 

προγράμματος.  

 
10. Τα αρχεία τοποθετούνται με την κατάλληλη σειρά στον φάκελο bin. 

 

Αφού φτιάξαμε τα δεδομένα ήρθε η στιγμή για την χρήση του προγράμματος.  Το 

πρόγραμμα πάντα ανοίγεται με δικαιώματα διαχειριστή.  

       Στο σύστημα οι εντολές που δίνονται είναι οι εξή:  

1. C:\WINDOWS\system32>cd bin/test 

2. C:\WINDOWS\system32>cd bin/test>dir. Με την εντολή dir παρουσιάζονται 

τα αρχεία του φακέλου test. 

3. C:\WINDOWS\system32>cd bin/test>mod9.20 script1. Για κάθε script από 

το 1 έως το 5 δίνεται η παραπάνω εντολή. 

4. Όταν τελειώσει η διαδικασία τα αποτελέσματα δίνονται στο φάκελο test. 

5. Αρχικά δίνονται οι εντολές για τα 1 και 2 και κατόπιν συγκρίνονται τα 

αποτελέσματα. Η πιο καλή στοίχιση χρησιμοποιείται για τη στοίχιση του 

script 3. 

6. Από τη στοίχιση του script 4 προκύπτει ο χαμηλότερος αριθμός DOPE  ο 

οποίoς χρησιμοποιείται για την εύρεση της ενέργειας με βάση το script 5. 

7. Ta αποτελέσματα αυτού μπορούν να αναλυθούν με προγράμματα όπως 

το RASMOL. 

8. Qseq.profile fie παρουσιάζει το διάγραμμα της ενέργειας. 



9. Η καλύτερη δομή της πρωτεΐνης είναι αυτή με το μικρότερο dope score.  

Μετά τον πρώτο έλεγχο προόδου αποφασίστηκε η αλλαγή της άσκησης καθώς η 

πρωτεΐνη Cdc 6 εμφάνιζε 100% ομοιότητα με τρία λήμματα του BLAST. Η καινούργια 

άσκηση απαιτεί την εύρεση της δομής της πρωτεΐνης όταν είναι σε συνδυασμό με 

άλλες πρωτεΐνες όπως στο παράδειγμα του ολοενζύμου και την εύρεση της δομής της 

πρωτεΐνης όταν είναι μόνη της. Οι εικόνες που προέκυψαν από τις διάφορες 

εφαρμογές είναι οι εξής :  

 

Εικόνα 1: Η δομή της πρωτεΐνης όταν είναι μόνη της. 

 

Εικόνα 2: Η δομή της πρωτεΐνης όταν είναι σε ολοένζυμο. 

Οι δομές ελέγχθηκαν και με το πρόγραμμα Swissprot και επιλέχθηκαν τα μοντέλα τα 

οποία είχαν QMEAN πιο κοντά στο μηδέν καθώς αυτά είναι υψηλότερης πιστότητας.  

Στη συνέχεια ελέγχθηκε η τιμή Tm align. Για τιμές Tm align ανάμεσα στο 0,5 και στο 1,0 η 

ομοιότητα των δομών δεν είναι τυχαία.   

 



 

Εικόνα 3: Οι δύο πρωτεϊνικές δομές 

 

 

Εικόνα 4: Εύρεση της Tm τιμής από την εφαρμογή Tm-align Zhong Lab.  

 

 

Εικόνα 5: Το TM-align των δύο αλυσίδων δείχνει ότι έχουν την ίδια δομή. Επιπλέον το RMSD είναι σχετικά μικρό. 



 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 

 


