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En el banco de datos Brookhaven
Protein Data Bank (PDB) cada estructura
se direcciona en un fichero cuyo nombre se
codifica como iABC.BRK (?) donde i es el
c6digo de Brookhaven.®” Un fichero PDB
tiene dos partes. La primera parte contiene
los autores, grupo, estructura espacial
secundaria y secuencia. La segunda parte
contiene las coordenadas (X, Y, Z), dtomos
(i), iones, conectividades entre 4tomos,
factores de agitacién térmica anisGtropos
B); X, Y, Z, B, i. PDB contiene cz. 1000
estructuras cristalinas de proteinas, dcidos
nucleicos y virus.

El programa BABEL implementa un
marco general para convertir formatos de
ficheros utilizados en modelizacién mole-
cular.? BABEL lee 37 y escribe 29 tipos de
ficheros incluyendo PDB. BABEL puede
llamarse bien utilizando las opciones de la
linea de comandos, bien ments. BABEL
tiene la capacidad de afiadir y borrar hidré-
genos de cualquier formato de fichero.
Cuando se leen ficheros PDB, BABEL asig-
na enlaces examinando las distancias intera-
témicas y asignando un enlace alli donde la
distancia interatémica es menor que la
suma de los radios covalentes atémicos.

Hemos escrito el programa BABELPDB
para la bdsqueda, recuperacién, andlisis y
representacion de informacién basada en el
ordenador de la base de datos PDB. Se per-
miten varias opciones: (1) convertir de PDB
a otros formatos, (2) afiadir o eliminar 4to-
mos de hidrégeno, (3) eliminar moléculas
de agua y (4) extraer s6lo los carbonos O.

Con BABELPDB, se han convertido
las coordenadas de varias proteinas de
PDB a coordenadas cartesianas, eliminado
las moléculas de agua de hidratacién y
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afladido los dtomos de hidrégeno. Con
estas coordenadas se ha analizado la pre-
sencia de enlaces de hidrdigeno en las macro-
moléculas. Los enlaces de hidrégeno se
caracterizan por la presencia de interaccio-
nes X-H...Y donde los d&tomos X e Y son
N, O, F o Cl, distancia(??)A y dngulo de
enlace (?7)°. Este algoritmo se ha imple-
mentado en el programa TOPO para la
simulacién teérica de la forma molecu-
lar.®® TOPO permite calcular los descrip-
tores geométricos e indices topolégicos de
las macromoléculas incluyendo la dimen-
sién fractal de la superficie accesible al
disolvente.

Se he estudiado la lisozima utilizando las
coordenadas de rayos X de los dtomos
(2LYM) extraidas con BABELPDB. La
enzima contiene 129 aminodcidos (1906
dtomos) y tiene un peso molecular de 14
307 Daltons. Hay 151 moléculas de agua
alrededor de la proteina enzimdtica. Para
la lisozima con dtomos de hidrégeno los
resultados muestran una dimension fractal
D de 1.908. Para la lisozima sin dtomos
de hidrégeno se observa un valor para D
de 1.920.

Se ha extraido el esqueleto de carbonos
a de la lisozima, el cual ha permitido dibu-
jar la imagen de cintas. Esta imagen deter-
mina los elementos de la estructura secun-
daria. En la imagen se distinguen cuatro
regiones helicoidales (A—D). Tres de ellas
son hélices a distorsionadas (A, B, D) y la
otra es una hélice 3.0,, (C). La lisozima
contiene una hoja f antiparalela (E).

De los resultados se pueden extraer
las siguientes conclusiones:

1. Se ha escrito el programa
BABELPDB para la bisqueda, recupera-
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cién, andlisis y representacién de informa-
cién de la base de datos PDB. Las coorde-
nadas han permitido localizar los enlaces de
hidrégeno. El algoritmo se ha implementa-
do en el programa TOPO para una mejor
adecuacién diddctica al estudio de las pro-
piedades moleculares en la ensefianza.®™”

2. El esqueleto de carbonos a extraido
con BABELPDB permite dibujar la ima-
gen de cintas que determina la estructura
secundaria de las protefnas. Los profesores
encontrardn las opciones de BABELPDB
muy utiles para demostraciones. El pro-
grama puede también emplearse por
alumnos para explorar las técnicas de
extraccién de informacién de PDB.

3. Queda por explorar la acomodacién
metodoldgica de estos programas enrique-
ciendo las técnicas actuales de ensefian-
za.®Implementar nuevos algoritmos en
situaciones de aprendizaje es informdtica-
mente sencillo, pero comprobar su utili-
dad en la ensefianza es extraordinariamen-
te complejo y exige una investigacién que
apenas ha comenzado.
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