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Elektrostaticky potencial povrchov exoglykozidhydrolaz rodiny 28
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Chemicky ustav SAV, v. v. i., Dubravska cesta 9, SK-84538 Bratislava

Uvod

V pripade enzymov, ktoré katalyzuji hydrolyzu polysacharidov zlozenych z kyslych jednotiek,
moze zohravat vyznamnud ulohu v Specificite tychto enzymov elektrostaticky potencial ich
povrchu. Takymito enzymami mozu byt napr. izoformy exoglykozidhydrolaz (exoGH) rodiny 28
[1]. Pritomnost viacerych izoforiem sa zistila uz v starSich pracach, ktoré sa zaoberali
charakterizaciou tychto enzymov na urovni stanovenia enzymovej aktivity v surovych
proteinovych extraktoch [2,3]. Struktiry enzymov sa vybrali na zaklade pritomnosti esencialnych
aminokyselin nevyhnutnych pre katalytické vlastnosti tejto skupiny bioinformatickou analyzou
proteinov [4] v databaze UniProtKB [5]. Z desiatich vybranych Struktar boli zatial dokazané
predpokladané glykozidhydrolazové aktivity pre dva proteiny, AOA161ZKUS [6] a Q75XTO.

Materidl a metody

Proteinové Struktary desiatich Ciastocne charakterizovanych a potencialnych izoforiem exoGH 28
boli vybrané na zaklade studie Stratilovej a kol [4]. Fylogeneticky strom bol vytvoreny v programe
MEGA v7.0.26 [7] a Clustal Omega [8]. Ako modely ich terciarnych Struktar boli pouzité prislusné
3D modely z databazy AlphaFold [9]. Elektrostaticky potencial ich povrchov bol zobrazeny
v programe PyMol [10].

Vysledky a diskusia

Fylogeneticky strom vytvoreny pre dve Struktdry s potvrdenou aktivitou exoglykozidhydrolaz
rodiny GH 28 (A0OA161ZKUS8 a Q75XT0) a dalSich osem Struktur, ktoré by mohli mat tieto
aktivity na zaklade vysledku bioinformatickej analyzy ukézal, Ze tieto Struktiry tvoria dve
fylogenetické skupiny (Obr. 1).
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Obr. 2. Elektrostaticky potencial povrchov ¢iasto¢ne charakterizovanych (AOA161ZKU8 a Q75XT0) a
potencialnych izoforiem exoGH 28



Zobrazenie elektrostatického potencidlu povrchov modelov z AlphaFold databazy poukazalo na
vyrazné rozdiely potencidlov jednotlivych Struktir, ktoré zahriiovali aj aktivne miesta enzymov
(Obr. 2).

Porovnanim elektrostatickych potencidlov povrchov Struktir a ich zaradenim do fylogenetického
stromu vytvoreného programom MEGA sme nezistili medzi nimi Ziadnu korelaciu. Z tohto dovodu
sme vytvorili aj fylogeneticky strom programom Clustal Omega, ktory vyjadroval vztah medzi
povrchmi podstatne lepSie (Obr. 3).

I: trAOA175YNI4|ADA175YNO4_DAUCS 0.09329

tr/ADA165YSR2|A0A165YSR2_DAUCS 0.10466
trjQ75XTO|Q75XTO_DAUCA 0.00758
trl/AOA175YLI1|ADAT75YLIT_DAUCS 0.00788
tr|/ADA161X054|A0A161X054_DAUCS 0.17234
tr]ADAT7SYMXO[ADA175YMXO_DAUCS 0.1531
tr]A0A161ZKUS|A0A161ZKUS_DAUCS 0.14537

ir|ADA175YGE1JADATTSYGE1_DAUCS 0.11762

trl/ADA164SUF4|A0A164SUR4_DAUCS 0.11269

trlADAT7SYMYZ2|ACATTSYMY2_DAUCS 0.1024

Obr. 3. Fylogeneticky strom ¢iasto¢ne charakterizovanych (A0OA161ZKUS8, Q75XTO0) a potencialnych
izoforiem exoGH 28 vytvoreny programom Clustal Omega [8].

Zdver

Exoglykozidhydrolazy rodiny GH 28 sa vyskytuju v podobe viacerych izoforiem, ktoré vykazuju
vyznamné rozdiely v elektrostatickych potencidloch svojich povrchov, pricom sa tieto rozdiely
daju pozorovat’ aj v aktivnych miestach enzymov. Vplyv tychto rozdielov na viazanie a hydrolyzu
nabitych polysacharidov bude predmetom d’alSieho vyskumu.
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