A 2005 és 2007 kozott megvalositott 49073 szamu OTKA projekthez a 64307-es
palyazattal kiegészitd tdmogatast nyertiink el a 2006. és 2007. évre. Az alappalyazat
magaba foglalta 0j adatbazisok és szerkezet becsld modszerek eldallitasat, az ezek
mikodtetéséhez sziikséges programok elkészitését, nyilvanos szerverek telepitését,
fenntartdsat ¢és az adatok rendszeres frissitését. Az alappalyazatban megvalositott
szerverek koziil egy kivétellel mind elkésziilt 2005-ben. Igy a kiegészité tamogatas a
szoban forgd szerverekkel végzett felhasznaldi szintli tevékenységhez és a TOPDB
szerver létrehozasdhoz nyujtott fontos segitséget. Az alapprojekt keretében elvégzett
munkakrol a 49073 szamu projekt szakmai zarojelentésében részletesen beszamoltunk. Itt
csak a 2006-2007. években végzett munkarol adunk rovid 6sszefoglalast.

A transzmembran fehérje topologiai adatbazis, a TOPDB szerver

Létrehoztuk a jelenleg legteljesebb nyilvanosan elérhetdé adatbazist, ami a
transzmembran fehérjéken végzett megbizhatd kisérleti eredmények alapjan lett
Osszedllitva. Az adatbazis alapja tobb mint ezer publikacié kritikai feldolgozésa. Az
kiilonb6z6 kozvetett, biokémiai, molekularis bioldgiai modszerrel hataroztak meg. A sok
esetben ellentmondasos informaciokbol a legvaldszintibb topologia kivalasztasahoz
igénybevettiik korabban kifejlesztett topologia predikciés modszereinket, a HMMTOP-ot
¢s a DAS-TMfiltert is. A TOPDB adatbazis és analizdld szerver tartalmazza az
alappalyazat keretében 2005-ben Osszeallitott PDBTM adatbdzisban taldlhato,
rontgendiffrakcios modszerrel meghatarozott, szerkezetek topologiai adatait is. A szerver
felhasznalobarat keresd €s analizalo “motor”-okkal van ellatva. Az adatbazis és szerver
leirasat a Nucleic Acids Res folyodiratban kozoltiik (Tusnady, 2008).

Mint az alappalyazat zardjelentésében is irtam a projekt futamideje alatt ismertté
valt 1) eredmények miatt, az eredetileg csak transzmembran fehérjék vizsgalatara inditott
programot bodviteni kellett. Féleg az egyébként a transzmembran fehérjékben is
megtalalhat6 rendezetlen fehérje szakaszok vizsgalatara valo tekintettel.

Az alappalyazat keretében még 2005-ben kidolgoztunk egy modszert a
rendezetlen fehérjék és fehérje szegmenseknek az aminosav parok kozotti kdlcsonhatasi
energiajan alapul6 becsléséhez. Az eredetileg aminosav szintii becslésre alapulo modszert
késObb mar a tamogatas kiegészités felhasznalasaval tovabbfejlesztettiik, hogy alkalmas
legyen domén szintli becslésre. Ez jelentds segitséget jelentett nagyobb adatbazisok sziird
vizsgalataban (Dosztanyi, 2007). A becsld modszer lehetdvé tette genom szintli
rendezetlenségek dsszehasonlito vizsgalatat (Tompa, 2006) valamint rendezetlen fehérjék
intermolekularis kolcsonhatasainak leirdsat, beleértve a halozat épitést is (Dosztanyi,
2006; Fuxreiter, 2007; Mészaros, 2007; Nemeth-Pongracz, 2007; és Solt, 20006).
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