Биоинформатика: структуры белков 

(III курс, 6й семестр, весна 2005)

Расписание лекций и практикумов. 

Вероятны корректировки объема и сроков!

Лекции (2 час/нед.)  

Блок I  


1-3 (9, 16, 24 фев) Рентгеноструктурный анализ (2-3л.)   
Лунин               

(2 марта  перенесено на 24 фев )

4. (9, 16  марта) ЯМР  (2л)





Польшаков       

5. (23 марта) Оценка качества структуры. Примеры структур.     (1л.) ААл

Блок II   (30 марта, 6 апреля, 13 апреля) (Аал)

            6.  Молекула белка вцелом: поверхность, гидрофобные ядра, структурные домены


7.  3D совмещение и структурное выравнивание, BaliBase 
   

8.  Классификация структур (SCOP, CATH, FSSP)
   

9.  Предсказание по последовательности вторичной структуры, трансмембранных участков, coiled coil и др. 

Блок III

10-11. (20, 27 апр.) Симуляция молекулярной динамики 
     (АВГ) 


11.    (4 мая)   Моделирование 3D по гомологии. Threading
      (??)

            12.   (11  мая) Структура ДНК и РНК 


     
     АВГ (?) 


13.   (18 мая)   Резерв

А где:

· DSSP, cтруктурные мотивы, правила супервторичной структуры

· подвижность частей молекулы

· метод локальных координат и стат. анализ элементарных взаимодействий

· атлас взаимодействий остатков, оснований ?

Практикумы  ( 2 час/нед.) 


1. РСА (9-11 фев; ) Лекция

a. Алгебраическая запись движения

b. Основные понятия кристаллографии

2.  (16-18 фев) 

a. SwissPDBViewer
b. "Биологические единицы"

c. Контакты с соседними ячейками

3.  (2 марта-25 фев) 

a. Разбор лекций по РСА

4. (9-4 марта) Контрольная по РСА и основным понятиям кристаллографии


5. (16-11 марта) Оценка качества структуры (validation)

a. Способы оценки

b. Анализ нескольких ошибок в PDB файле. Чтение аннотации.

c. Разбор статьи о рентгеноструктурном анализе (модель зачетного задания)


6.  (23-18 марта) 

a. Методика выработки критериев с помощью статистики. Z-score, RMS-Z score

b. Протокол PDBCheck. PDBsum. Оценка данной структуры (модель зачетного задания)


7. (30-25 марта) Зачетное задание 2: Разбор структуры с помощью информации из баз данных, анализа локальными программами и литературы.


8. (6 - 1 апр)  Форма и поверхность белка

a. Поверхность. Сравнение алгоритмов  вычисления поверхности  молекулы

b. Анализ полостей

c. Распределение  заряда на поверхности

d. Гидрофобное ядро

9.  (15 - 8 апр) 

a. Совмещение полипептидных цепей и структурное выравнивание. BaliBase. 

b. Геометрическое ядро. 

c. Сравнение формы родственных белков

d. Сравнение ЯМР и X-ray
e. Предсказания 2й структуры по посл-ти (?)

10. (22-17 апр) Зачетное задание 3
11. (29-24 апр) Мол. динамика

12.  (6-8 мая) Мол. динамика

13. (13-15 мая) Мол. динамика

14. (20-22 мая) Зачетное задание 3.

А где:

· Задание по атласу контактирующих остатков и остаток - основание нукл к-ты

· Метод локальных координат

· Анализ подвижности, смещений и т.п.

· Методы определения доменов белка 

· Моделирование 3D по последовательности. Threading. 

· Структура ДНК и РНК (основы) 

  DSSP (и HSSP?). Структурные мотивы. SCOP, CATH, FSSP.

