Curso Practico de Identificacion

de Proteinas con Datos de Espectrometria CURSO pRACﬂCO
DE IDENTIFICACION DE

de Masas: Herramientas Bioinforméaticas

BLunes 20  — 1
— PROTEINAS CON DATOS
9:30 Entrega de documentacion. DE ESPECTROMETRIA DE
09:45-10:00 Presentacion del curso. .
10:00-10:45 Identificacli(')n de proteinas [()jo: mapeo pe;l)tl’dico. MASAS . H ERRAM I ENTAS
Dr. Samuel Ogueta. Centro del Cancer. Salamanca. A
10451115 Pause, BIOINFORMATICAS
11:45-14:00 Sesion préctica de manejo de programas de blsqueda o
con espectros de MALDI-TO. Mascot. Cdrdoba, 20 y 21 de Diciembre de 2004

14:00-15:30 Comida.

Tarde
15:30-16:15 Mecanismos de fragmentacion de péptidos.

Dr. Benito Cafias. Dpto. Quimica Analicia-UCM. .
16:15-17:15 Secuenciacion denovo de espectros de fragmentacion

de péptidos.

Dra. Michaela Scigelova. Thermo Electrdn.
17:15-17:45 Pausa.

17:45-20:30 Sesion préctica de secuenciacion de novo. Reparto
de tareas

EMarTEs 21  [— ¥
UNIVERSIDAD B CORDOBA

Mafiana

9:30-10:30  Revision de las tareas. Motores de hlsqueda con datos de
fragmentacion de péptidos. Interpretacion de resultados.

ORGANIZADO POR:

Dra. Michaela Scigelova.
10:30-11:00 Pausa. Departamento de Bioquimica y Biologia Molecular
11:00-14:00 Sesion practica de manejo de motores de busqueda SCA.l
(SEQUEST) con espectros de fragmentacion de péptidos. e
14:00-15:30 Comida. Sociedad Espafiola de Prote6mica
Tarde n
15:30-16:30 Programas para la secuenciacion de novo automatica. CON LA COLABORACION DE:
Dr. Jesus Vazquez. CBMSO-UAM. o o o
16:30-17:30 Peotedmica de “high-throughput”. Anlisis de datos. Departamento de Quimica Analitica. . de Quimicas
Daniel Lopez. CBMSO-UAM. Universidad Complutense de Madrid
_ o ) Laboratorio y Servicio de Quimica de Proteinas y
Todas las sesiones practicas seran tuteladas Protedmica Centro de Biologia Molecular (CSIC)
por los profesores del curso
Dr. Samuel Ogueta D. Daniel Lopez Thermo
Dr. Benito Canas Dra. Michaela Scigelova ELECTRON CORPORATION




B PRESENTACION

La SEProt nace con el objetivo de impulsar el desarrollo de la
Protedmica en nuestro pais, agrupando para ello a investigadores del
campo de la Protedmica, usuarios de servicios de Protedmica, empre-
sas del sector, y estudiantes interesados en el estudio de la metodolo-
gia empleada en este campo. Uno de sus principales objetivos consis-
te en impulsar, fomentar y optimizar la utilizacion de las diversas téc-
nicas que se utilizan en Protedmica, entre las que se encuentra sin
lugar a dudas la espectrometria de masas.

La espectrometria de masas en tandem es una de las técnicas mas
usadas en la actualidad en el campo de la protedémica. Esta técnica
permite una identificacion muy rapida, sistematica y sensible de pép-
tidos y proteinas, asi como la caracterizacién fina de las estructuras
primaria y secundaria de las éstas, incluyendo las modificaciones pos-
traduccionales, y esta siendo aplicada en numerosas areas de la inves-
tigacion biomédica. Uno de los aspectos mas criticos de esta técnica
es la interpretacién de la informacion obtenida. Este curso pretende
que los asistentes adquieran soltura y experiencia en la interpretacion
de los espectros de fragmentacion de péptidos obtenidos mediante
espectrometria de masa en tandem. Este primer curso de la SEProt se
enmarca dentro de las actividades que la sociedad lleva a cabo para
cumplir sus objetivos.

B INTRODUCCION Y OBJETIVOS DEL CURSO

La protedmica actual esta basada en la identificacion de proteinas por
espectrometria de masas. Para esto, los péptidos provenientes de un
digerido proteico se analizan mediante cromatografia liquida acopla-
da a espectrometria de masas en tandem, obteniéndose sus espectros
de fragmentacion, que posteriormente se analizan utilizando motores
de busqueda (MASCOT y SEQUEST son los mas utilizados). Estos
motores producen espectros tedricos a partir de las secuencias de pro-
tefnas que se encuentran en las bases datos y los correlacionan con
los espectros obtenidos experimentalmente en el espectrometro de
masas. Tedricamente esta metodologia deberia permitir la identifica-
cion automatica de proteinas. Sin embargo hasta la fecha no existen
motores de busqueda que ofrezcan una seguridad absoluta en las
asignaciones de secuencias de péptidos. Al no generar un limite claro
entre las asignaciones correctas y las que no lo son, estos programas
de blsqueda producen con cierta frecuencia tanto falsos positivos
como falsos negativos. Por esto es necesario efectuar una revision
manual de las asignaciones por parte un experto. Uno de los objeti-
vos de este curso es que el alumno adquiera los conocimientos apro-
piados sobre la fragmentacion de péptidos y el uso de programas de
basqueda como para saber discernir entre la s asignaciones correctas
e incorrectas.

Una segunda deficiencia que presentan estos programas de blsque-
da es inherente a la manera en que funcionan. Dado que los resulta-
dos se obtienen por comparacion entre datos experimentales y los que
se pueden deducir de la informacion contenida en las bases de datos
de proteinas, no son capaces de asignar secuencias a espectros de
fragmentacion de péptidos cuando la proteina de la que proceden no
se encuentra en la base de datos. Variaciones en la secuencia como
mutaciones o modificaciones postraduccionales producen el mismo
efecto. En estos casos el experto ha de tener los conocimientos apro-
piados para enfrentarse al espectro y extraer de él la maxima informa-
cion posible, esto es, la secuencia del péptido del que procede con el
objeto de sintetizar sondas para clonar el gen correspondiente. Este
procedimiento se denomina secuencia de novo, y consiste en la utili-
zacion de los datos producidos por espectrometria de masas para
ensamblar la secuencia de un péptido. Para realizar esta labor son
necesarios un conocimiento de los mecanismos de fragmentacion de
los péptidos ademas de cierta experiencia en esta labor. El segundo
objetivo de este curso es conseguir que el alumno se familiarice con
la interpretacion manual de los espectros de fragmentacion de péptidos.

BINFORMACION GENERAL

Diploma: A todos los asistentes que sigan con asiduidad y aprove-
chamiento el curso, se les entregara un diploma acreditativo.

Lugar: Aula de Informatica. Edificio Ramén y Cajal.

Cuotas de inscripcion:

Miembros de la Sociedad ..., 125 euros.
NO MIBMBIOS ..o 160 euros.
La inscripcion al curso incluye la cuota de miembro de la sociedad
hasta final del afio 2005.

Plazas limitadas.

Se dar&n un namero de becas de reembolso total o parcial de la cuota
de inscripcion.

Forma de pago: Trasferencia a la cuenta de la Sociedad de
Protedmica, indicando: CURSO DE PROTEOMICA

LA CAIXA n° 2100 0880 31 0200327385

C/ Guillermo Tell 28-30

08006 BARCELONA.

Inscripcion por correo electronico: Prof. Jests V. Jorrin Novo  bfljonoj@uco.es

Para mas informacién contactar con:
Jesus V. Jorrin Novo - bfljonoj@uco.es - 957 21 85 74



