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SiiBe Seiten

Wenn Sie sich schon einmal gefragt
haben, welche Strukturen sich hinter den
in der Kohlenhydratchemie iiblichen
Sequenzangaben wie a-D-GalpNAc-
(1 —3)-[a-L-Fucp-(1 —2)]-D-Galp ver-
bergen, dann werden Sie auf der Home-
page der von C.-W. von der Lieth
geleiteten Molecular-Modeling-Gruppe
des Deutschen Krebsforschungszen-
trums (DKFZ) fiindig. Uber eine
schlichte Eingangsseite gelangt man zu
einer Reihe von Service- und Informa-
tionsangeboten, die sich an Interessierte
der Glycowissenschaften richten.

Das Programm SWEET-II diirfte
dabei fiir den Besucher der Homepage
die interessanteste Anwendung sein.
SWEET-II erzeugt aus der iiblichen
Zuckernomenklatur 3D-Strukturen der
eingegebenen Oligosaccharide in einer
moglichen Konformation. Die Eingabe
der Sequenz eines Kohlenhydrats erfolgt
iiber eine Maske, die — je nach Erfahrung
des Nutzers — in verschiedenen Ausfiih-
rungen zur Verfiigung steht. So lassen
sich einfache Disaccharide aber auch
komplexe, verzweigte Oligosaccharide
und Glycokonjugate eingeben, wie z. B.
Glycopeptide und -lipide. Auch Cyclo-
dextrine werden akzeptiert. Wer mit der
Zuckernomenklatur weniger vertraut
ist, kann auch vorgefertigte biologisch
relevante Oligosaccharide aus einer
reichhaltigen Auswahl (Sphingolipide,
Lipopolysaccharide, GPI-Anker, Core-
Strukturen von N- und O-Glycoprotei-
nen, antigene Determinanten) anklik-
ken. SWEET-II verkniipft entsprechen-
de Monosaccharid-Template und opti-
miert anschlieBend jede glycosidische
Bindung. Hieran schlieBt sich eine Ver-
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gers MM3-Kraftfeld an. Die Ausgabe
der erzeugten Strukturen erfolgt im
PDB- oder VRML-Format. Zur Visua-
lisierung stehen verschiedene Optionen
bereit. Mit dem frei erhéltlichen Plugin
Chime beispielsweise konnen die Struk-
turen am Bildschirm beliebig gedreht,
skaliert und von allen Seiten betrachtet
werden  (Abbildung 1). Die von
SWEET-II erzeugten Strukturen werden
von den Autoren als vorldufig, jedoch
zuverldssig bezeichnet und eignen sich
als sinnvoller Ausgangspunkt fiir weitere
Verfeinerungen.

Mit SWEET-II erhaltene oder belie-
bige andere PDB-Dateien konnen aber
auch als Fingabe fiir ein weiteres Pro-
gramm (PDB2MultiGIF)?! verwendet
werden, das aus den kartesischen Koor-
dinaten animierte GIF-Bilder von sich
drehenden Molekiilen erzeugt. Bei der
Wahl der Darstellungsparameter (z.B.
Kalottenmodell oder Kugel-Stab-Mo-
dell) ist man ist man recht frei. Grund-
kenntnisse  des  Visualisierungspro-
gramms RASMOL sind hierbei hilfreich.

Eine weitere Anwendung von poten-
ziell groBem Nutzen fiir Forschende aus
dem Bereich der Glycobiologie ist die
Datenbank SWEET-DB.G! Mit dieser
Datensammlung, die sich momentan
noch in der Aufbauphase befindet, wird
der Versuch unternommen, aus verschie-
denen Quellen verfiigbare Informatio-
nen tiber Glycane iiber eine einheitliche
Beschreibung der chemischen Struktur
(Linear Notation for Unique Des-
cription of Carbohydrate Sequences,
LINUCS) miteinander zu verkniipfen.
Derzeit sind etwa 50000 Oligosaccharid-
strukturen aus CarbBank™ und 1600 'H-
und BC-NMR-Spektren aus SugaBasel
enthalten. Dazu wurden die rdumlichen
Koordinaten (mit SWEET-II generiert
und mit MM3 optimiert) sowie Links zu
PubMed und dem Literaturlieferservice

Abbildung 1. Ohne groBe Miihe: optimierte
Struktur von a-p-GalpNAc-(1 —3)-[a-L-Fucp-
(1—2)]-p-Galp.
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Subito hinzugefiigt. Uber eine Suchmas-
ke kann nach (Teil)strukturen und bib-
liographischen Daten recherchiert wer-
den. Da im Moment die Programmo-
berfliche von SWEET-DB erneuert
wird, war zum Zeitpunkt dieser Rezen-
sion die Suche nach NMR-Daten noch
nicht wieder moglich. Leider ist der
Datenbestand auch nicht ganz aktuell;
die neuesten Publikationen stammen aus
dem Jahr 1999, dem Jahr, in dem Carb-
Bank eingestellt wurde. Derzeit wird
allerdings an Methoden gearbeitet, die
Datenbank zu aktualisieren, sodass in
Zukunft mit einer duflerst interessanten
Informationsquelle zu rechnen ist.

Abgerundet wird das Angebot der
Website durch einige Hilfsprogramme,
z. B. zur Konvertierung von Torsions-
winkeln und zur Auswertung von Mas-
senspektren von Glycoproteinen sowie
eine Reihe niitzlicher Links zu den
Themen Kohlenhydrate, Molecular Mo-
deling und Software.

An wen richtet sich diese Seite?
Wihrend die mit SWEET-II erzeugten
Strukturen vermutlich eher in der Lehre
zum Einsatz kommen diirften, konnte
sich insbesondere SWEET-DB zu einem
wichtigen Werkzeug fiir Forscher auf
dem Gebiet der “Glycomics” entwi-
ckeln. Eine &hnliche Datenbank wird
beispielsweise auch von dem Consorti-
um for Functional Glycomics,/® an dem
die Heidelberger Modeling-Gruppe teil-
nimmt, aufgebaut. Das eingangs erwidhn-
te Trisaccharid ist librigens die Erken-
nungsdeterminante der Blutgruppe A.

Valentin Wittmann
Universitiat Frankfurt/M.
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